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본 연구는 제 1원리 계산을 기반으로 여러 BN-그래핀 하이브리드 구조들의 결합 에너

지와 밴드갭을 계산하여 그 경향성을 분석했다. 그 결과 하이브리드 구조의 에너지 안정

성은 BN영역과 C영역의 결합 개수에 반비례한다는 것을 확인하였으며 결합에너지와 밴

드갭이 유사한 서로 다른 두 구조에 대해서는 BN의 비율이 더 높은 구조가 더 안정한 

구조라는 것을 보였다. 태양전지에 사용되기 가장 적합한 구조는 육각형의 BN 테두리를 

기반으로 한 구조인 것으로 나타났다. 

 

소개 

그래핀은 탄소 원자들이 육각 격자 형태로 결

합한 2차원 물질로, valence band 와 conduction 

band가 Brillouin zone의 K point에서 서로 

degenerate하여 밴드갭이 0인 반-금속(semi-

metal)으로 분류된다. 이 K point에서 에너지-분

산 관계가 선형적이기 때문에 그래핀은 전자의 

mobility가 아주 높으며, 따라서 차세대 디바이스

들에 사용될 물질로 각광받고있다. 그러나 현대

의 반도체 소자에 사용되는 물질들은 밴드갭을 

반드시 필요로 하는 반면 그래핀은 Fermi-level 

주변에서 밴드갭이 없기 때문에 태양전지에 활용

되기 위해서는 K 와 K’ point에 밴드 갭을 만들어

주어야만 한다.  

h-BN은 밴드갭이 큰 부도체이며 그래핀과 동

일한 육각 격자 구조를 갖기 때문에 그래핀에 

BN을 도핑하 밴드갭을 원하는 값으로 조절할 수 

있다. 최근에는 그래핀에 BN을 배치해 도핑하여 

그래핀의 밴드갭을 조절하고자 하는 연구가 활발

히 진행중이다. 이 연구들은 그래핀과 BN사이의 

경계를 armchair 혹은 zigzag 형태로 변화시켜가

며 이들의 밴드갭 변화를 분석하였다[1]–[3]. 하지

만 BN도핑된 그래핀이 고효율의 태양전지에 활

용되기 위해서는 그 밴드갭이 1.2 eV에서 1.4 eV 

사이의 값을 가져야 하는 반면 대부분의 연구는 

이 구간의 밴드갭을 갖는 BN이 도핑된 그래핀을 

중점적으로 고려되지 않고 있다.  

본 논문은 그래핀과 h-BN을 합성하여 태양전

지에 사용되기 가장 적합한 1.2 eV ~ 1.4 eV 사이

의 밴드갭을 갖는 물질을 찾고자 한다. 또한 적

정 수준의 밴드갭을 갖는 BN이 도핑된 그래핀들

에 대해 원자당 결합 에너지가 가장 큰 모형을 

찾는 것을 목표로 한다. 

 

시뮬레이션 환경 

본 연구는 EDISON 나노 물리 센터에서 제공

되는 SIESTA 코드 기반 밀도범함수이론 계산 툴

을 사용하였으며 교환-상관 범함수(Exchange-

Correlation functional)는 Ceperley와 Alder가 변

수화한 국지적 밀도 근사법(LDA-CA)를 사용하였

다[4]. SIESTA 코드에서 기본값으로 설정된 

Single-Zeta(SZ) 기저함수는 그래핀의 격자 상수

를 지나치게 크게 예측하는 문제점이 있어 본 시
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뮬레이션에서는 기저 함수를 Double-Zeta(DZ)로 

설정하였고 mesh-cutoff는 기본으로 설정된 

100 Ry 을 사용했다. 2D Supercell의 크기는 

SIESTA 코드에서 게산에 허용하는 크기인 3 × 3 

와 6 × 6  그리고 9 × 9을 사용하였으며 2D 레이

어와 레이어 사이의 간격은 약 17 Å이 되도록 설

정하였다. k-point 는 Monkhorst-Pack 방식으로 

sampling하였으며 그 밀도는 3 × 3 supercell에서 

12 × 12 , 6 × 6  supercell에서 6 × 6 , 9 × 9 

supercell에서 4 × 4으로 설정하였다. Supercell의 

모양이나 크기 그리고 supercell 내부에 있는 원

자들의 상대적 위치는 각 원자에 가해지는 힘이 

0.04 eV/Å  이하, 각 cell에 가해지는 압력이 

0.1 GPa이하, 총 에너지가 0.0001 eV내로 수렴할 

때까지 최적화했다. 하이브리드 구조의 원자 한

개당 결합 에너지는 다음 식

Ecohesive=(-ECBN+NCEC+NBEB+NNEN)/N𝑡𝑡𝑡𝑡𝑐𝑐𝑐𝑐𝑡𝑡𝑡𝑡  을 통해 

계산하였으며 여기에서 ECBN , EC , EB , 와 EN 은 

BN이 하이브리드 구조, C, B, 그리고 N의 free 

energy이다. NC , NB와 NN은 supercell 내부의 C, 

B 그리고 N 원자의 개수이며 Ntot은 supercell 내

부의 총 원자의 개수이다. EC , EB와 EN은 미리 

계산된 값인 EC=-145.68 eV, EB = -75.29 eV, EN =

-263.43 eV 을 사용했다. 밴드갭은 conduction 

band의 최소값과 valence band의 최대값의 차를 

통해 계산하였다. Monte-Carlo 방법으로 그래핀

에 랜덤하게 흩어진 BN pair 의 결합 에너지 분

포를 구할 때에는 6 × 6 supercell에 일정 개수의 

BN pair을 넣되 B와 B가 서로 만나지 않도록, 그

리고 N과 N가 서로 만나지 않도록 배치하여 

106회 수행한 후 그 분포를 분석하였다. 

 

결과 및 논의 

Figure 1의 (g)와 ( j)는 각각 순수한 h-BN 층과 

그래핀 층을 나타낸다. 각 물질의 밴드갭 에너지

는 약 4.45 eV와 0.00 eV로 계산되었다. 이는 실

험으로 측정된 h-BN의 밴드갭인 5.97 eV보다 다

소 낮은데 이는 DFT계산에 있어 LDA 파라미터

를 사용했기 때문이다. 각 물질의 원자와 원자 

사이의 결합 길이는 약 1.435 Å 와 1.419 Å로 계

산되었으며 이는 실험으로 측정된 값과 유사해 

본 연구의 신뢰성을 검증한다. 각 물질의 원자당 

결합 에너지는 8.635 eV와 9.444 eV인 것으로 다

소 높게 나타났는데 이는 시뮬레이션에 사용된 

기저함수가 atomic orbital이 아니라 DZ이기 때문

에 발생하는 현상이다.  

Figure 1의 (a), (b), (c), (d), (e), (f), (h), (i) 는 육

각 BN영역 내부에 갇히거나 서로 꼭지점을 통해

서만 연결된 그래핀-BN하이브리드 구조를 나타

낸다. 육각형의 그래핀이 BN에 의해 완전히 갇

힌 구조 (a), (d) 그리고 (e)는 그 밴드갭이 

1.09 eV, 1.60 eV, 2.76 eV인 것으로 나타났으며 육

각형 크기가 커질수록 밴드갭은 그와 반대로 작

아진다는 것을 확인할 수가 있었다. 이는 밴드갭

이 큰 BN테두리로 둘러쌓인 그래핀이 양자점

(Quantum Dot)을 이루어 에너지 갭이 생기는 것

으로 해석할 수 있다. 선행 연구는 armchair방식

의 테두리를 갖는인 육각형 그래핀의 에너지 갭

은 육각형의 크기와 반비례한다는 것을 보였는데 

이는 우리의 데이터 경향성을 설명해줄 수 있다

[5]. 다음으로 3개의 꼭지점이 서로 연결된 그래

핀 구조인 (b), (e), 그리고 (i)를 살펴보자. 이 경

우 밴드갭이 각각 1.00 eV , 1.34 eV , 그리고 

1.48 eV으로 계산되었으며 BN영역에 의해 닫힌 

육각 그래핀에 비해 모두 에너지 밴드갭이 낮아

진 것을 확인할 수가 있었다. 이는 양자점들이 

작은 C-C 결합으로 서로 연결되었기 때문에 국

소화 효과가 감소했기 때문으로 해석할 수 있다. 

다음으로 6개의 꼭지점이 서로 연결된 그래핀 구

조인 (c)와 (f) 구조를 살펴보면 그 밴드갭이 각

각 0.90 eV , 1.09 eV인 것으로 계산되었는데 3개 

의 꼭지점이 연결된 구조보다 더 낮은 밴드갭을 

보인다. 한가지 특이한 점은 밴드갭이 감소된 
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(e) (f) (g) (h) 

(i) ( j) (k) (l) 

(m) (n) (o) (p) 

(q) (r) (s) (t) 

(u) (v) (w) (x) 

 Figure 10. 서로 다른 형태의 BN이 도핑된 그래핀의 구조. (a) armchair 방식으로 연결된 4개의 육

각BN을 한 변으로 갖는 육각 테두리에의해 갇힌 그래핀, (b) 4개의 육각BN을 한 변으로 갖는 육각

테두리의 6개 꼭지점 중 3개가 열린 구조, (c) 4개의 육각BN을 한 변으로 갖는 육각테두리의 6개 

꼭지점이 모두 열린 구조, (d) 3개의 육각BN을 한 변으로 갖는 육각 테두리에 갇힌 그래핀, (e) 3개

의 육각BN을 한 변으로 갖는 육각테두리의 6개 꼭지점 중 3개가 열린 구조, (f) 3개의 육각BN을 

한 변으로 갖는 육각테두리의 6개 꼭지점이 모두 열린 구조, (g) h-BN, (h) 2개의 육각BN을 한 변으

로 갖는 육각 테두리에 갇힌 그래핀, (i) 2개의 육각BN을 한 변으로 갖는 육각테두리의 6개 꼭지점 

중 3개가 열린 구조, ( j) 그래핀, (k) 삼각형 BN영역의 꼭지점이 서로 떨어져있는 구조, (l) 삼각형 

BN영역의 꼭지점이 서로 연결되어있는 구조, (m) 삼각형 BN영역의 꼭지점이 서로 떨어져있는 구

조, (n) 삼각형 BN영역의 꼭지점이 서로 연결되어있는 구조, (o) hexagram형태의 그래핀과 그 6개 

꼭지점들이 서로 연결되어있는 구조, (p) hexagram 형태의 그래핀의 6개 꼭지점중 3개가 연결되어

있는 구조, (q) BN영역에 안에  갇힌 hexagram형태의 그래핀, (r) 4개의 그래핀 연결고리에 의해 떨

어져 정삼각형을 이루는 3개의 육각 BN, (s) 3개의 그래핀 연결고리에 의해 떨어져 정육각형을 이

루는 6개의 육각 BN, (f) 3개의 그래핀 연결고리에 의해 떨어져 정육각형을 이루는 6개의 육각 BN

과 그 가운데를 자리한 추가 육각 BN, (u) 3개의 그래핀 연결고리에 의해 떨어져 그래핀에 분포한 
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크기가 연결된 꼭지점의 개수와 비례한다는 것인

데 이는 꼭지점을 통해 연결된 zigzag-chain들이 

밴드갭을 낮추는 효과가 서로 독립적이라는 것을 

의미한다. 

Figure 1.의 (k)와 (l), (m) 그리고 (n)은 삼각형 형

태의 BN영역에 둘러싸인 삼각 그래핀을 나타낸

다. 9 × 9 supercell에서 계산된 (k)와 (l)의 밴드갭

은 각각 1.18 eV 와 1.26 eV 이었으며 6 × 6 

supercell에서 계산된 (m)과 (n)의 밴드갭은 약 

1.47 eV 와 1.72 eV 인 것으로 나타났다. 삼각형의 

크기가 커짐에 따라 밴드갭이 감소하는 것 역시 

BN 에너지 장벽에 의해 갇힌 그래핀 양자점으로 

해석할 수 있으며 양자점끼리 서로 연결될 경우 

밴드갭이 국소화 효과가 감소하여 밴드갭이 감소

한다는 것을 확인할 수 있다.  

Figure 1의 (o)와 (p) 그리고 (q)는 테두리가

zigzag형태인 hexagram BN영역 내부에 갇히거나 

서로 꼭지점을 통해서만 연결된 그래핀-BN하이

브리드 구조를 나타낸다. 각 경우의 밴드갭은 

0.87 eV, 0.96 eV, 1.06 eV로 계산되었으며 같은 크

기의 cell에서 계산된 육각형 BN테두리 구조의 

밴드갭인 0.90 eV, 1.00 eV, 1.09 eV와 근소한 차이

로 비슷한 양상을 보였다. 하지만 이 경우 원자

당 결합 에너지가 9.06 eV , 9.07 eV , 9.04 eV으로 

나타나 육각형 BN테두리 구조의 값인 9.16 eV , 

9.14 eV, 9.11 eV 와 비교해 그 값이 낮다. 

Figure 1의 (r)은 정삼각형 의 꼭지점마다 6각

BN이 도핑된 그래핀의 형태를 나타낸다. 이 경

우 그래핀 영역은 오직 armchair방식으로만 연결

된다는 특성이 있다. 밴드갭 계산 결과 그 값이 

1.01 eV인 것으로 나타났다. 하지만 C-B, 그리고 

C-N 결합이 많아 결합 에너지는 약 9.11 eV로 비

슷한 밴드갭을 갖는 (b)의 결합 에너지인 9.13 eV

에 비해 낮다.  

Figure 1의 (s)와 (t) 그리고 (u)는 3개의 그래핀 

연결고리에 의해 연결된 6각 BN들 중 3개, 2개, 

그리고 1개를 규칙적으로 제거한 구조이다. 밴드

갭 에너지는 0.94 eV, 1.12 eV, 1.29 eV로 측정되어 

BN의 비율이 증가함에 따라 밴드갭 에너지 역시 

선형적으로 증가하는 것을 관찰할 수 있었다. 하

지만 이 경우도 (r)과 마찬가지로 6각 BN영역이 

서로 연결되어있지 않고 C와 맞닿아있어 구조의 

안정성이 다소 떨어진다. 

Figure 1의 (v)와 (w)는 7개의 육각BN으로 이루

어진 육각형과 13개의 육각BN으로 이루어진 육

각형이 각각 6 × 6 그리고 9 × 9 supercell안에 배

치된 구조이다. 두 경우 밴드갭은 1.12 eV 와 

0.80 eV인 것으로 계산되었다. 이는 그래핀 영역

의 zigzag-chain 폭이 2에서 3으로 증가했기 때

문에 밴드갭이 낮아졌다고 할 수가 있다[1]. 결합 

에너지는 9.17 eV와 9.09 eV으로 계산되었으며 같

은 BN비율의 구조들에 대해서 가장 결합 에너지

가 높게 계산되었다. 이는 BN영역이 원형으로 

뭉쳐 C와 접하는 표면적이 최소화되었기 때문이

다.  

  다음으로 BN쌍이 무작위로 분포한 구조의 

경우 그 밴드갭과 결합 에너지가 어떻게 변할지 

알아보고자 한다. 총 9개의 분포에 대해서 시뮬

레이션을 수행 했으며 BN의 비율은 Figure 1의 

(e)와 동일하게 33.3 %으로 설정하였다. 시뮬레이 

9개중 1개를 제거한 형태, (v), 7개의 육각BN으로 이루어진 BN 영역, (w) 𝟗𝟗𝟗𝟗 × 𝟗𝟗𝟗𝟗 supercell안에 자

리한 13개의 육각 BN, (x) 8개의 육각BN으로 이루어진 마주보는 2개의 삼각형 구조. 분홍색과 

파란색 그리고 회색 구는 각각 B, N 그리고 C를 나타낸다. 모든 이미지는 Jmol 14.2.12를 사용하

여 제작했다.with lattice constant(a=24.06 Å), diameter (about 21 Å) and height (3.27 Å). 

(d)Graphene on (0001) α-quartz surface model. The lattice constant is 5.04 Å and distance between 

graphene and α-quartz surface is 2.95 Å. 
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션 결과 9개의 구조 모두 그 밴드갭이 0.07 eV와 

0.34 eV 사이의 값을 가졌으며 결합 에너지는 

8.83 eV와 8.89 eV사이에 분포하였다. 이는 상당히 

중요한 사실을 말해주는데, 그래핀에 도핑된 BN의 

비율이 같더라도 BN이 무질서하게 분포한 경우 

밴드갭이 현저하게 낮게 형성된다는 것이다. 따라

서 이 랜덤 분포 시뮬레이션 결과는 밴드갭 형성

에 있어서 BN의 배치가 결정적인 역할을 한다는 

것을 입증해준다. 

지금까지의 시뮬레이션을 종합하여 원자당 결합 

에너지를 분석한 결과, C-B 혹은 C-N 결합의 개수

가 많아질수록 시스템의 에너지가 낮아진다는 것

을 알 수가 있었다. 실제로 식 
Ecohesive=(NC-CEC-C+NB-NEB-N+NC-NEC-N+NB-NEB-N)/N
을 통해 C-B 그리고 C-N의 평균 결합 에너지를 

fitting한 결과 그 에너지 값은 8.21 eV인 것으로 

계산되었으며 모든 구조들에 대해 시뮬레이션 결

과로 얻은 결합 에너지를 위 식을 통해 0.015 eV이

내에서 예측할 수 있었다. 위 식에서 NC-C , NB-N , 

NC-N , 그리고 NB-N은 각각 C-C 결합 개수, B-N 결

합 개수, C-N 결합 개수 그리고 B-N 결합 개수를 

의미하며 EC-C , EB-N , EC-N , 그리고 EB-N은 각각 C-C 

결합 에너지, B-N 결합 에너지, C-N 결합 에너 지 

그리고 B-N 결합 에너지 의미하고 N은 전체 결합 

개수를 의미한다. 예측된 결합에너지와 실제 시스

Figure 11. 서로 다른 BN 도핑된 그래핀구조에 

대해 BN 의 비율에 따른 밴드갭의 변화를 

나타내는 그래프.  비슷한 종류의 구조는 서로 

연결되어있다.  

Figure 12. 서로 다른 BN 도핑된 그래핀구조에 

대해 BN 의 비율에 따른 결합 에너지 변화를 

나타내는 그래프. 유사한 종류의 구조는 서로 

연결되어있다..  

43 

 
- 48 -

제4회 EDISON 사업 SW활용 경진대회 및 성과전시회 | 나노물리

334



제4회 첨단 사이언스 교육 허브 개발(EDISON) 나노물리 경진대회 

션 결과 9개의 구조 모두 그 밴드갭이 0.07 eV와 

0.34 eV 사이의 값을 가졌으며 결합 에너지는 

8.83 eV와 8.89 eV사이에 분포하였다. 이는 상당히 

중요한 사실을 말해주는데, 그래핀에 도핑된 BN의 

비율이 같더라도 BN이 무질서하게 분포한 경우 

밴드갭이 현저하게 낮게 형성된다는 것이다. 따라

서 이 랜덤 분포 시뮬레이션 결과는 밴드갭 형성

에 있어서 BN의 배치가 결정적인 역할을 한다는 

것을 입증해준다. 

지금까지의 시뮬레이션을 종합하여 원자당 결합 

에너지를 분석한 결과, C-B 혹은 C-N 결합의 개수

가 많아질수록 시스템의 에너지가 낮아진다는 것

을 알 수가 있었다. 실제로 식 
Ecohesive=(NC-CEC-C+NB-NEB-N+NC-NEC-N+NB-NEB-N)/N
을 통해 C-B 그리고 C-N의 평균 결합 에너지를 

fitting한 결과 그 에너지 값은 8.21 eV인 것으로 

계산되었으며 모든 구조들에 대해 시뮬레이션 결

과로 얻은 결합 에너지를 위 식을 통해 0.015 eV이

내에서 예측할 수 있었다. 위 식에서 NC-C , NB-N , 

NC-N , 그리고 NB-N은 각각 C-C 결합 개수, B-N 결

합 개수, C-N 결합 개수 그리고 B-N 결합 개수를 

의미하며 EC-C , EB-N , EC-N , 그리고 EB-N은 각각 C-C 

결합 에너지, B-N 결합 에너지, C-N 결합 에너 지 

그리고 B-N 결합 에너지 의미하고 N은 전체 결합 

개수를 의미한다. 예측된 결합에너지와 실제 시스

Figure 11. 서로 다른 BN 도핑된 그래핀구조에 

대해 BN 의 비율에 따른 밴드갭의 변화를 

나타내는 그래프.  비슷한 종류의 구조는 서로 

연결되어있다.  

Figure 12. 서로 다른 BN 도핑된 그래핀구조에 

대해 BN 의 비율에 따른 결합 에너지 변화를 

나타내는 그래프. 유사한 종류의 구조는 서로 

연결되어있다..  

43 

 

제4회 첨단 사이언스 교육 허브 개발(EDISON) 나노물리 경진대회 

템의 결합에너지와의 오차의 원인중 하나는 구조

를 최적화하는 과정에서 원자와 원자 사이의 거리

가 변했기 때문이다. 

위 관측 결과를 통해 랜덤하게 분포한 BN쌍의 

비율이 0 %부터 100 %까지 8.3 % 의 간격을 두고 

증가할 떄 그 구조의 결합 에너지 경항성을 

Monte-Carlo 방법을 통해 시뮬레이션해보았다. 

Figure 3의 ‘LIMIT’으로 표시된 데이터는 BN쌍이 

랜덤하게 분포한 구조 중 그 결합 에너지가 상위 

99 %인 지점을 연결한 선이다. 만약 설계한 BN-그

래핀 하이브리드 구조의 결합 에너지가 이 지점 

이하로 내려간다면 BN쌍이 랜덤하게 분포한 구조

에 비해 결합 에너지가 안정적이지 않기 때문에 

구조를 제작하는 과정에서 큰 어려움이 있을 것이

다. 반면 본 연구에서 고려한 구조들은 모두 이 하

한선보다 높은 결합 에너지를 갖는 것으로 나타났

으며 따라서 구조를 실제로 제작할 경우 안정적인 

형태를 유지할 것이라 예측할 수 있다. 또한, 이 

하한선과 설계한 하이브리드 구조와의 에너지 차

이가 높을수록 더 안정한 구조를 유지할 것이기 

때문에 결합 에너지나 밴드갭이 유사한 두 가지 

하이브리드 구조에 대해서는 이 하한선과의 차이

가 큰 구조를 선택하는 것이 유리하다는 결론을 

내릴 수 있다. 

Figure 4는 하이브리드 구조들에 대해 결합에너

지에 따른 밴드갭 에너지의 변화를 그래프로 나타

낸 그래프이다. 결합에너지가 비슷한 물질들에 대 

해서 밴드갭이 더 큰 물질은 그래프에서 오른쪽 

위에 분포하는 육각 BN 테두리를 기반으로 한 구

조들이라는 것을 확인할 수 있다. 또한 태양전지에 

활용되기 가장 적합한 1.2 eV에서 1.4 eV사이의 밴

드갭을 갖는 하이브리드 구조는 (e), (l), (u)인 것으
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했다.  

 (e)구조를 더 자세히 살펴보자. 이 구조는 폭이 
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confinement 효과, 그리고 연결된 zigzag chain에 

의한 효과가 있다. 이 형태로 BN을 도핑하면 그 

구조를 60°  회전하여도 같은 구조를 얻기 때문에 

하이브리드 구조의 방향성이 없어 어느 방향으로 

Figure 13. 서로 다른 BN 도핑된 그래핀구조에 

대해 결합 에너지에 따른 밴드갭의 변화를 

나타내는 그래프.  비슷한 종류의 구조는 서로 

연결되어있다. 
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라도 동일한 특성을 보이는 장점이 있다.  

Figure 5는 결합에너지 대비 밴드갭이 높은 육각 

BN테두리를 기반으로 한 구조들에 대한 밴드 다

이어그램이다. 이 다이어그램을 통해 우리는 밴드

갭이 형성되는 위치가 모든 경우 그래핀과 마찬가

지로 K-point이라는 알 수가 있다. 그 뿐만 아니라 

valence band의 최상단과 conduction band의 최하

단이 서로 동일한 지점에서 발생하는 direct-band 

gap이 형성되었다는 것을 알 수가 있는데 이는 이 

하이브리드 구조들이 태양전지 혹은 LED와 같은 

같이 광전자소자에 사용하기 적합하다는 것을 나

타낸다. 

결론 

본 연구에서는 DFT를 기반으로 여러 BN-그래핀 

하이브리드 구조에 대해 결합 에너지와 밴드갭을 

시뮬레이션하여 그 경향성을 분석했다. 그 결과 

BN과 그래핀의 하이브리드 구조의 에너지 안정성

은 BN영역과 C영역의 표면의 크기와 반비례한다

는 것을 확인하였으며, Monte-Carlo 시뮬레이션을 

통해 같은 결합에너지와 같은 밴드갭을 갖는 서로 

다른 두 구조에 대해서는 BN의 비율이 더 높은 

구조가 더 안정한 구조라는 것을 보였다. 또한 육

각 BN 테두리를 기반으로 한 구조가 에너지의 안

정성 측면 혹은 에너지 밴드 다이어그램의 우수성 

측면에서 태양전지로 활용하기 가장 적합한 구조

라는 것을 보였다.  
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