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Методом теории функционала плотности изучена зонная структура графеновых нанолент типа зигзаг 
N-ZGNR/h-BN(0001) с ферро- и антиферромагнитным типами упорядочения как возможная база новых мате-
риалов для спинтроники. С использованием теории функционала плотности установлены равновесные па-
раметры атомной структуры нанолент графена и верхнего слоя нитрида бора, а также равновесная длина 
связи 1d  между атомными слоями наноленты 8-ZGNR и подложки h-BN(0001). Изучены закономерности из-

менения электронной структуры валентной полосы и индуцирования энергетической щели в ряду 6-ZGNR→ 
8-ZGNR→6-ZGNR/h-BN(0001)→8-ZGNR/h-BN(0001)→графен/h-BN(0001). Обсуждаются особенности спинового 
состояния на уровне Ферми, а также роли краевого эффекта и эффекта подложки в открытии энергетиче-
ской щели в системах 6(8)-ZGNR/h-BN(0001). Показано, что в системах 6(8)-ZGNR/h-BN(0001) открывается 
энергетическая щель величиной более 340 мэВ. Дифференцированы вклады эффектов края наноленты гра-
фена и подложки в формирование данной щели. Оценены локальные магнитные моменты на атомах углеро-
да в нанолентах графена в подвешенном состоянии и на подложке для ферро- и антиферромагнитного упо-
рядочений. Показано, что локальные магнитные моменты на атомах углерода в нанолентах графена типа 
зигзаг 8-ZGNRs с ферро- и антиферромагнитным упорядочением дают сопоставимые значения. Крайние ато-
мы углерода имеют наибольшие локальные магнитные моменты (0,28 μВ) относительно остальных атомов 
углерода. 
Ключевые слова: зонная структура, гексагональный нитрид бора, наноленты графена типа зигзаг, маг-
нитные моменты, электронные свойства. 
 
Введение. С момента открытия в 2004 году уникальные свойства графена являются объектом 
повышенного внимания исследователей [1, 2]. Высокая подвижность носителей заряда в графене 
при комнатной температуре определяет широкие перспективы его использования для создания 
элементов и устройств спинтроники. Энергетической щелью в зонном спектре графена можно 
управлять, используя различные (диэлектрические [3, 4] и металлические [5]) подложки, графе-
новые наноленты [6—8] и электрическое поле [9]. Влияние, например, диэлектрической подлож-
ки Al2O3(0001), оказываемое на зонный спектр графена, заключается в появлении в окрестности 
уровня Ферми энергетической щели шириной порядка 55 мэВ [3]. Данный разрыв связан с неэк-
вивалентным расположением атомов алюминия подложки по отношению к атомам углерода. 

Графеновые наноленты интересны тем, что обладают нелинейным законом дисперсии для 
низкоэнергетического спектра π-электронов [7, 8]. Благодаря квантово-размерному эффекту 
наноленты содержат конечную запрещённую полосу Eg. Её величина зависит от ориентации гра-
ниц нанолент относительно кристаллической решётки графена. Отличительной особенностью 
электронного спектра нанолент типа «зигзаг» (zigzag graphene nanoribbon — ZGNR) является 
наличие локализованных состояний на уровне Ферми, которые обусловлены атомами границ [8]. 
Наличие локализованных электронных состояний в графеновых нанолентах экспериментально 
установлено методом фотоэлектронной спектроскопии с угловым разрешением (ARPES) [10, 11]. 
                                                
* Работа выполнена по теме № 2.16.13 в рамках темплана ДГТУ. 
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В частности, в работе [11] показано, что в окрестности дираковских точек К и К ’ наблюдаются 
состояния с конечной дисперсией. Авторы работ [12—14], изучая зонную структуру, показали по-
явление сглаженных дисперсионных кривых E (k) вблизи уровня Ферми за счёт краевых состоя-
ний. Такая сглаженная зона приводит к острому пику вблизи уровня Ферми в локальной плотно-
сти состояний для атомов углерода на краях подвешенной графеновой наноленты ZGNR. Краевые 
состояния атомов углерода играют важную роль в формировании магнитных свойств графеновых 
наноразмерных полос [8]. 

При традиционном использовании в качестве подложки SiC, SiO2 и других изоляторов 
наблюдается уменьшение подвижности носителей заряда в графене относительно его подвешен-
ного состояния [15—17]. Данный факт обычно приписывают шероховатости поверхности подлож-
ки, наличию поверхностных заряженных состояний в подложке и др. [2]. Недавно показано [18], 
что более высокую подвижность носителей (125000 см2·В−1·с−1, при комнатной температуре) в 
графене обеспечивает использование в качестве подложки гексагонального нитрида бора h-BN. 
Авторы работы [19] связывают этот факт с гладкой поверхностью, низкой плотностью заряжен-
ных примесей, отсутствием оборванных связей и относительной инертностью гексагонального 
нитрида бора h-BN. Рассогласование атомных решёток графена и нитрида бора h-BN составляет 
всего 1,7 %, что также делает гексагональный нитрид бора перспективным материалом в графе-
новых устройствах наноэлектроники. 

В этой связи интересен факт создания туннельного диода на базе гетероструктуры гра-
фен/h-BN [2]. Электрические характеристики данной модели изучены с применением метода 
сильной связи. Результаты этого исследования говорят о перспективности использования гетеро-
структуры графен/h-BN в графеновых устройствах. 

Итак, важная особенность зигзагообразных графеновых нанолент ZGNR — наличие в их 
зонной структуре краевых состояний, локализованных на границе наноленты (в бесконечном 
графене отсутствуют). При изучении энергетического спектра интерфейса типа ZGNR/подложка 
следует учитывать то, подложка также индуцирует появление энергетической щели. Поэтому для 
систем типа ZGNR/подложка следует ожидать влияния двух факторов: эффектов края и подлож-
ки. До сих пор большинство теоретических исследований зонной структуры, за редким исключе-
нием [6], проведено для подвешенных нанополос графена ZGNR с использованием метода силь-
ной связи. Для выращивания графена на подложке широко используется весьма перспективный 
метод химического осаждения, или химической эпитаксии [11, 20]. Наличие химического взаимо-
действия между графеном и поверхностью подложки [3] предполагает тщательное изучение 
энергетического спектра для каждого типа подложки. Однако исследование закономерностей 
формирования энергетической щели на уровне Ферми в наноразмерных слоях типа 
8-ZGNR/h-BN (0001), на наш взгляд, ещё далеко от завершения. 

В данной работе изучается роль эффекта края графеновой наноленты типа зигзаг и эф-
фекта подложки на атомную и электронную структуры интерфейсов ZGNR/h-BN (0001) с исполь-
зованием ab initio теории функционала плотности. 
Модель и методика расчёта. Теоретическая модель изучаемых систем 6(8)-ZGNR/h-BN (0001) 
построена по схеме трёхпериодической пластины. Для моделирования системы, состоящей из 
подложки и, например, наноленты графена типа зигзаг 8-ZGNR, использовалась суперъячейка, 
содержащая 4 поверхностные элементарные ячейки (4×4) h-BN и 4 элементарные ячейки (4×4) 
графена в плоскости (0001). Параметр этой суперъячейки выбирался кратным равновесному па-
раметру примитивной ячейки графена. На основе ячеек графена строилась наноразмерная гра-
феновая лента типа зигзаг 8-ZGNR. На рис. 1 приведён фрагмент пластины 8-ZGNR/h-BN (0001). 

Поверхность и границу раздела 8-ZGNR/h-BN, моделировали как пластину, состоящую из 
трёх атомарных слоёв гексагонального нитрида бора и монослоя нанолент графена типа зигзаг 
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(с ферро- (FM ) и антиферромагнитным (AF ) упорядочениями), удалённых на расстояние длины 
связи d0(BN-C ). Элементарная суперъячейка состояла из 90 атомов, каждая пластина была отде-
лена от другой областью вакуума величиной 15 Å. 

 
 а) б) 

Рис. 1. Атомная структура 8-ZGNR/h-BN (0001): а — вид сверху, б — фронтальный вид 
 

Гексагональный нитрид бора h-BN имеет постоянную решётку, которая близка к решётке 
графита (расстояние между слоями 3,3—3,4 Å, длина связи соседних атомов 1,42 Å, Eg = 5,95 эВ). 
Диэлектрические свойства h-BN сопоставимы с SiO2 (ε ≈ 4), что позволяет использовать гексаго-
нальный нитрид бора h-BN в качестве подзатворного диэлектрика [19]. 

Зонные расчёты электронной структуры проводились с использованием программного па-
кета Quantum Espresso [21]. В основе метода лежит теория функционала плотности (DFT ) 
[22—24]. В качестве принципиального расчётного базиса используются плоские волны и псевдо-
потенциалы. Периодическая структура кристалла учитывается через граничные условия на гра-
нице элементарной ячейки. 

В расчёте использовались следующие электронные конфигурации: для атомов C — 
[He] 2s22p2; для В — [He] 2s22p; для N — [He] 2s22p3. Для атомов С, В, N электроны в соответ-
ствующих состояниях 2s22p2, 2s22p1, 2s22p3 относились к валентным оболочкам, электроны в пол-
ностью заполненной оболочке [He] относились к остову. 

Влияние остовных электронов учитывалось путём использования ультрамягких псевдопо-
тенциалов. Использовался нелокальный обменно-корреляционный функционал в параметризации 
Perdew — Burke — Ernzerhof (PBE, в форме PBEsol). 

Энергия обрезания плоских волн для самосогласованного расчёта составляла 410 эВ. Бы-
ла достигнута сходимость по полной энергии ячейки не хуже 10−4 Рид/яч. 

Для интегрирования линейной зоны Бриллюэна (ЗБ) были использованы 18 точек в об-
ратном пространстве. Расчёты электронной плотности ρ(r) выполнены в спин-поляризованном 
варианте как для подвешенных нанолент 6(8)-ZGNR, так и для составленных на их основе гетеро-
структур 6(8)-ZGNR/h-BN (0001) в ферро- и антиферромагнитном упорядочениях. 
Результаты и их обсуждение. Атомная и электронная структуры нанолент графена ти-
па зигзаг 6(8)-ZGNR. На первом этапе с использованием теории функционала плотности была 
изучена электронная структура подвешенных нанолент графена типа зигзаг 6(8)-ZGNR для фер-
ро- и антиферромагнитного упорядочений. Для расчётов была использована элементарная ячей-
ка атомной структуры наноленты типа зигзаг (рис. 2, а). Атомная структура наноленты типа зиг-
заг N-ZGNR приведена на рис. 2, а с примитивным вектором трансляции, равным а = а (1,0), где 
а — параметр решётки графена. Выделенный прямоугольник определяет ширину элементарной 
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ячейки. Здесь же приведена нумерация атомов углерода, составляющих N димеров. Величина N 
определяет число димеров С-С, укладывающихся на ширине наноленты типа зигзаг N-ZGNR. 

 
 а) б) 

Рис. 2. Элементарная ячейка (a) и первая зона Бриллюэна (б) [8] графеновой наноленты типа зигзаг (8-ZGNR) 
 

В данной работе использовались модели наноленты с N = 6,8. Ширина зигзагообразной 

графеновой наноленты 8-ZGNR определяется формулой 3 2 3AW N a   [8] и составляет 

1,85 нм. Допускаем, что все болтающиеся σ-связи атомов края графеновой наноленты N-ZGNR 
пассивированы атомами водорода и не вносят вклад в электронные состояния на уровне Ферми. 
На рис. 2, б приведена первая зона Бриллюэна 1D графеновой наноленты типа зигзаг в сопостав-
лении с аналогичной зоной для 2D графена. Дираковские точки К и К ’ в первой зоне Бриллюэна 
графена соответствуют красной и синей точкам зоны Бриллюэна для наноленты N-ZGNR, которая 
представляет собой прямую (чёрная линия) длиной 2π. Затемнённая область на рис. 2, б опреде-
ляет фазовую область изменения волнового числа k и импульса p [8]. 

Зонные структуры подвешенных нанолент графена типа зигзаг 6(8)-ZGNR для ферро- и 
антиферромагнитного упорядочений рассчитаны с использованием теории функционала плотно-
сти. Зонные структуры нанолент графена типа зигзаг с шириной N = 6 и 8 приведены на рис. 3. 
Представляет интерес сопоставление зонных структур нанолент графена типа зигзаг, рассчитан-
ных с использованием теории функционала плотности и метода сильной связи. 

Спин-поляризованный расчёт на основе теории функционала плотности показал, что зон-
ная структура наноленты графена 8-ZGNR не содержит энергетической щели для ферромагнитно-
го упорядочения. Это согласуется с данными [12]. Дополнительно отметим, что низкоэнергетиче-
ский спектр π-электронов графеновой наноленты типа зигзаг не содержит сингулярного пика 
плотности состояний на уровне Ферми (E = 0), как это имело место в случае использования при-
ближённого метода сильной связи [8]. Однако зонная структура наноленты графена, составлен-
ной из шести димеров атомов C-C, 6-ZGNR содержит небольшую энергетическую щель (86 мэВ) 
для ферромагнитного упорядочения. На наш взгляд, это обусловлено эффектом квантово-
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размерного фактора и возрастанием роли границ наноленты. Как следует из рис. 3, б, г, для 
наноленты 8-ZGNR c антиферромагнитным упорядочением наблюдается энергетическая щель 
(∆1 = 0,39 (0,45) эВ и ∆2 = 0,70 (0,72) эВ) для спина вверх (вниз). Обе зоны электронных подси-
стем со спином вверх и спином вниз не вырождены по энергии, как это имело место для метода 
сильной связи [8]. Для наноленты 6-ZGNR c антиферромагнитным упорядочением энергетическая 
щель определяется параметрами ∆1 = 0,56 (0,31) эВ и ∆2 = 0,81 (0,50) эВ для спина вверх (вниз). 

 
 а) б) 

 
 в) г) 

Рис. 3. Зонная структура нанолент 6-ZGNR (а, б) и 8-ZGNR (в, г) для ферро- (а, в) и антиферромагнитного (б, г) 
упорядочения: спин вверх — красный, спин вниз — синий. Уровень Ферми принят за ноль энергии 

 

Следует отметить, что для электронной подсистемы со спином вверх величина параметра 

1Δ , локализованного в зоне дираковской точки (k = 2π/3), возрастает в 1,5 раза, а величина па-

раметра 2Δ , локализованного в зоне (k = π), возрастает лишь на 16 % при уменьшении ширины 
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наноленты от N = 8 до N = 6. Причину данной ситуации для электронной подсистемы со спином 
вверх мы связываем с квантово-размерным эффектом. 

Использование нанолент графена типа зигзаг в устройствах спинтроники представляется 
перспективным благодаря достаточно большой энергетической щели в спектре π-электронов. 
Наличие данной энергетической щели на уровне Ферми в подвешенных нанолентах типа зигзаг 
6(8)-ZGNR обычно связывается с эффектом краевых атомов углерода [8, 12, 14, 25]. Появлением 
краевых состояний можно объяснить специфические магнитные и транспортные свойства подве-
шенных нанолент графена ZGNR. Парциальные электронные состояния двух крайних атомов уг-
лерода C1(2) нанолент графена 6(8)-ZGNR представлены на рис. 4. Анализ рис. 4 показывает, что 
по обе стороны уровня Ферми наблюдаются острые пики электронных состояний для спина вверх 
и спина вниз для крайних атомов углерода C1 (атомы 1А и NB на рис. 2, а). 

 
 а) б) 

 
 в) 

Рис. 4. Парциальные электронные состояния (PDOS) 2рz-орбиталей двух краевых атомов С1 и С2 подвешенных нанолент 
графена типа зигзаг 6-ZGNR для FM (a), AF (б) и 8-ZGNR-AF (в). Спин-поляризованный DFT расчёт: синий — спин вверх, 

зелёный — спин вниз. Уровень Ферми соответствует нулю энергии 

Энергия, эВ Энергия, эВ 

Энергия, эВ 
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Энергетический сдвиг между острыми пиками составляет 0,65 эВ для наноленты графена 
8-ZGNR с антиферромагнитным упорядочением. Для ферромагнитного упорядочения в наноленте 
8-ZGNR это расстояние оказалось на 0,10 эВ меньше, что характеризует степень электрон-
электронного взаимодействия локализованных в пиках состояний. Для более удалённых от края 
ленты атомов углерода типа C2 (атомы 1В и NА на рис. 2, а) подобных пиков плотности электрон-
ных состояний, локализованных рядом с уровнем Ферми, не наблюдается (см. рис. 4). Как хорошо 
известно, специфические состояния краевых атомов углерода зависят от ширины графеновой 
наноленты благодаря квантово-размерному эффекту [12]. Известно (например, [26]), что сдвиг в 
противоположных направлениях относительно уровня Ферми двух острых пиков PDOS для каждо-
го из направлений спина краевого атома углерода, указывает на ферромагнитные свойства нано-
лент графена типа зигзаг ZGNRs. Известно [25] также, что ферромагнитное состояние графеновых 
нанолент ZGNRs характеризуется более низкой энергией по сравнению с немагнитным состоянием. 
Атомная и электронная структуры интерфейсов 6(8)-ZGNR/h-BN (0001). Для изучения 
атомной структуры интерфейса систем 6-ZGNR/h-BN (0001) и 8-ZGNR/h-BN (0001) были проведены 
релаксации наноленты графена и одной верхней атомной плоскости пластины нитрида бора. 
Нижние два слоя подложки h-BN (0001) были «заморожены». Релаксация осуществлялась до тех 
пор, пока сумма всех сил, действующих в системе, не становилась меньше 0,001 эВ/Å. 

С использованием теории функционала плотности установлены: 
— равновесные параметры решёток, а также атомные позиции атомов графеновой наноленты и 
верхнего слоя нитрида бора; 
— равновесная длина связи 1d  между атомными слоями нанолент 6(8)-ZGNR и подложки 

h-BN (0001). 
Результаты расчётов для равновесной системы 8-ZGNR/h-BN (0001) приведены на рис. 1, 

б. Равновесная длина связи для наноленты графена типа зигзаг 8-ZGNR и подложки h-BN (0001) 
составила 1d  = 0,339 нм. Для рассмотренной конфигурации длина связи dC-C между атомами уг-

лерода в графеновой наноленте составила величину 1,42 Ǻ. 
Анализ рис. 1, б показывает, что в центре и на краях первого слоя гексагонального нит-

рида бора (h-BN) происходит поднятие (гофрирование) атомов бора и азота. Возможно, это обу-
словлено химическим взаимодействием, протекающим по механизму физической сорбции, анало-
гично изложенному в работе [3]. Наши расчёты равновесной длины связи для двумерной системы 
SLG/h-BN (0001) с использованием теории функционала плотности дали величину того же поряд-
ка. Атомная структура верхнего слоя гексагонального нитрида бора, как и монослоя графена 
(SLG ) в системе SLG/h-BN, остаётся планарной и не испытывает искажений. Расстояние между 
этим верхним слоем и нижележащими слоями остаётся неизменным. Эти данные позволяют гово-
рить о слабом взаимодействии графена с подложкой h-BN (0001) и о наличии дисперсионных сил 
в системе 2D SLG/h-BN (0001). 

Таким образом, сопоставление атомных структур для 1D 8-ZGNR/h-BN (0001) и 2D SLG/h-
BN (0001) систем позволяет выделить вклад краевого эффекта графена, который проявляется в 
возрастании длины связи d1 на 0,034 нм. Последнее может быть связано с наличием локализо-
ванных состояний π-электронов рядом с уровнем Ферми и болтающихся связей атомов бора гек-
сагонального нитрида бора, что требует более детального изучения. 

Зонные структуры интерфейсов систем 1D 6-ZGNR/h-BN (0001) и 8-ZGNR/h-BN (0001) для 
ферро- и антиферромагнитного упорядочений представлены на рис. 5. 

Анализ данных рис. 5 позволяет отметить, что зонная структура наноленты графена, со-
ставленной из шести димеров атомов углерода C-C, в системе 6-ZGNR/h-BN (0001) содержит энер-
гетические щели 60 мэВ и 450 мэВ для ферро- и антиферромагнитного упорядочений соответ-
ственно. В антиферромагнитном упорядочении обе зоны электронных подсистем со спином вверх 
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и спином вниз вырождены по энергии, их параметры представлены в табл. 1. При переходе к си-
стеме 8-ZGNR/h-BN (0001) отмеченное вырождение по энергии снимается. 

 
 а) б) 

 
 в) г) 
Рис. 5. Зонные структуры систем 6-ZGNR/h-BN (0001) (а, б) и 8-ZGNR/h-BN (0001) (в, г) для ферро- (а, в) и антиферромаг-

нитного (б, г) упорядочений: спин вверх — красный, спин вниз — синий. Уровень Ферми принят за ноль энергии 
 

Таблица 1 
Параметры энергетической щели в подвешенной наноленте графена типа зигзаг 

6(8)-ZGNR и в интерфейсе 6(8)-ZGNR/h-BN (0001) 
для антиферромагнитного упорядочения (спин вверх/спин вниз) 

 

 6-ZGNR 8-ZGNR 6-ZGNR/h-BN 8-ZGNR/h-BN 

1Δ (eV ) 0,56/0,31 0,39/0,45 0,45/0,45 0,34/0,47 

2Δ (eV ) 0,81/0,50 0,70/0,72 0,65/0,65 0,66/0,78 
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Анализ рис. 5, а, б показывает, что для ферромагнитного упорядочения присутствие под-
ложки приводит к незначительному раскрытию энергетической щели в точке k = π 
( 2Δ 14 28 мэВ  ). Приведённая выше энергетическая щель в наноленте 8-ZGNR/h-BN (0001) 

определяется только вкладом подложки h-BN (0001). Из рис. 5, б, г следует, что для нанолент 
графена типа зигзаг в интерфейсах 6-ZGNR/h-BN (0001) и 8-ZGNR/h-BN (0001) с антиферромаг-
нитным упорядочением характерны энергетические щели Eg более 450 мэВ и 380 мэВ соответ-
ственно. Результаты спин-поляризованного расчёта параметров энергетической щели приведены 
в табл. 1. Анализ данных табл. 1 позволяет в некоторой мере дифференцировать влияние эф-
фекта края наноленты и эффекта подложки на открытие энергетической щели в системе 
8-ZGNR/h-BN (0001) при антиферромагнитном упорядочении. 

Следует отметить, что для электронной подсистемы со спином вверх основной вклад в 
раскрытие энергетической щели обеспечивает эффект края наноленты графена. Более того, ве-
личина параметра 1Δ , локализованного в зоне дираковской точки (k = 2π/3), уменьшается в 

1,2 раза. Причина данной ситуации для электронной подсистемы со спином вверх неясна. Для 
электронной подсистемы со спином вниз наблюдается обратная картина, т. е. величина парамет-
ра 1Δ  возрастает. Наибольшее изменение величины параметра 1Δ  (в 1,45 раза) отмечается для 

наноленты графена, составленной из шести димеров атома углерода, в интерфейсе 
6-ZGNR/h-BN (0001). Аналогичная картина наблюдается для параметра 2Δ , локализованного в 

зоне (k = π). 
Изменения состояний графеновой наноленты 6(8)-ZGNR под действием подложки наблю-

даются в непосредственной близости к уровню Ферми, что иллюстрируют локальные парциаль-
ные плотности состояний атомов углерода, бора и азота в интерфейсе. 

Энергетический сдвиг между отмеченными пиками составил 0,62 эВ для антиферромаг-
нитного упорядочения графеновой наноленты в системе 6-ZGNR/h-BN (0001). Для ферромагнит-
ного упорядочения это расстояние оказалось на 0,10 эВ меньше, что характеризует степень элек-
трон-электронного взаимодействия локализованных состояний, формирующих данные пики. От-
метим, что немагнитное состояние данных нанолент графена метастабильно и имеет всего один 
острый пик PDOS на уровне Ферми (Е = 0). Ферромагнитное состояние графеновых нанолент 
ZGNRs характеризуется более низкой энергией по сравнению с немагнитным состоянием и поэто-
му стабильно [25]. 

Представляет интерес мониторинг магнитного состояния атомов углерода в нанолентах 
графена типа зигзаг в зависимости от ширины наноленты и типа подложки. Локальные магнит-
ные моменты атомов углерода нанолент графена типа зигзаг 8-ZGNRs были рассчитаны анало-
гично [27]. Отметим, что в нанолентах 8-ZGNRs с FM-упорядочением крайние атомы углерода 
имеют наибольшие локальные магнитные моменты относительно остальных атомов углерода. С 
точки зрения величины локальных магнитных моментов, наноленты графена 8-ZGNRs с ферро- и 
антиферромагнитным упорядочением дают сопоставимые значения. Однако краевые атомы угле-
рода в нанолентах типа 8-ZGNR с антиферромагнитным упорядочением имеют противоположные 
по направлению магнитные моменты, и их величина немного больше, чем в ферромагнитном 
упорядочении. Это может быть связано с низкой энергией антиферромагнитного упорядочения, 
поскольку большие магнитные моменты указывают на более сильное обменное взаимодействие. 

Такой характер распределения локальных магнитных моментов атомов углерода в нано-
лентах графена типа зигзаг качественно согласуется с данными работ [14, 28]. Однако величина 
локального магнитного момента на крайних атомах углерода (согласно нашим расчётам — 
0,28 μВ) в 1,4—2 раза больше, чем в работах [14, 28]. Возможно, это обусловлено размерным эф-
фектом ширины наноленты. Отметим, что полученные в настоящем расчёте величины локальных 
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магнитных моментов на атомах углерода внутренней области нанолент совпадают с данными от-
меченных работ. 
Заключение. С помощью метода псевдопотенциала из первых принципов в рамках теории 
функционала плотности были исследованы равновесная атомная и зонные структуры нанолент 
графена типа зигзаг 6(8)-ZGNR и интерфейса систем 6(8)-ZGNR/h-BN (0001). 

Спин-поляризованный расчёт показал, что зонный спектр гетероструктуры 8-ZGNR-AF/h-
BN (0001) вблизи уровня Ферми индуцирует появление энергетической щели между связывающей 
и антисвязывающей π-зонами графеновой наноленты. Появление энергетической щели порядка 
380 мэВ в интерфейсе системы 8-ZGNR/h-BN (0001) с антиферромагнитным упорядочением от-
крывает возможности её использования в качестве элемента графенового полевого транзистора 
и устройств спинтроники [19]. 
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INDUCED BANDGAP AND MAGNETIC BEHAVIOR IN ZIGZAG GRAPHENE 
NANORIBBONS ON HEXAGONAL NITRIDE BORON: EDGE AND 
SUBSTRATE EFFECTS* 
 
V. V. Ilyasov, B. C. Meskhi, Nguyen Van Chuong 
(Don State Technical University), 
Nguyen Duc Chien 
(Hanoi University of Science and Technology, Vietnam) 
 
The results of DFT research on the band structure of zigzag graphene nanoribbons N-ZGNR/h-BN(0001) with ferro- 
and antiferromagnetic ordering are presented. It is suitable as a potential base for new materials for spintronics. 
Equilibrium parameters of the graphene nanoribbon atomic structure and boron nitride top layer are determined as 
well as the equilibrium bond length   between atomic layers of the 8-ZGNR nanoribbon and the substrate h-
BN(0001). Change regularities of the valence band electronic structure and of the energy gap induction in series 6-
ZGNR→ 8-ZGNR→ 6-ZGNR/h-BN(0001)→ 8-ZGNR/h-BN(0001)→ graphene/h-BN(0001) are studied. Spin state fea-
tures at Fermi level, as well as the roles of the edge effect and the effect of substrate in the formation of the band 
gap in 6(8)-ZGNR/h-BN(0001) system are discussed. It is shown that 340 meV energy gap appears in 6(8)-ZGNR/h-
BN(0001) systems. The contribution of the graphene nanoribbon edge and substrate in opening this energy gap is 
differentiated. Local magnetic moments on the carbon atoms in graphene nanoribbons in the suspended state and 
on the substrate with ferro- and antiferromagnetic ordering are estimated. It is shown that the local magnetic mo-
ments on the carbon atoms in zigzag graphene nanoribbons 8-ZGNRs with ferro- and antiferromagnetic ordering 
give almost identical values. The edge carbon atoms possess the largest local magnetic moments (0,28) relative to 
other carbon atoms. 
Keywords: band structure, hexagonal nitride boron, zigzag graphene nanoribbon, magnetic moments, electronic 
properties. 
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