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������������ ���������� ���!���" ����#�����$ � %��#��&���$ ��&'��� (����&����#��-
�� 8-ZGNR/h-BN(001) +��&�&+ ,����&,&���7���� � ��,&���&�����+ ,�&�#�$ �&��  
� ��+#�$ ��&��� ;��#7�&���� ,�&��&���. < ��+#�$ &��&(& ,��=��>���" ���!��� &�&-
=���&��� �,��&�&(& �&��&"��" �� ��&��� ?��+� � �&�� #����&(& %;;�#�� � %;;�#�� 
,&��&>#� � &�#����� %���(���!��#&' A��� � (����&����#���� 8-ZGNR/h-BN(001) #�#  
� ;���&+�(����&+, ��# � � ����;���&+�(����&+ �,&�"�&!���"$. <,����� ��'��� %;-
;�#� ,&��&>#� �� (�#��(&�����&(& ������� =&��, ��#�D!�DA�'�" � &�#����� %���(���-
!��#&' A��� � �,�#��� �-%��#��&�&� (����&����#���� 8-ZGNR/h-BN(001) ��" ;���&+�(-
����&(& �,&�"�&!���" �,��&�. �&#����&, !�& ����!��� A��� �&������� 30 +%<. <,����� 
��;;����7��&���� �#���� %;;�#�&� #��" ���&����� (��;��� � ,&��&>#� � ;&�+��&-
����� %���(���!��#&' A���. �����&����&, !�& � (����&����#���� 8-ZGNR/h-BN(001) 
�&+�����DA�D �&�� � &�#����� %���(���!��#&' A��� �� ��&��� ?��+� �(��D� #���-
��� %;;�#��. ����#& ,�� �+���F���� F����� ���&�����, ��,��+�� �& F���� ��+�-
�&�, �&�� ,&��&>#� � ���#����� A��� �&�������� � �&�����"�� 45 %. <�,&����� &7��#� 
�&#�����$ +�(�����$ +&+���&� ��&+&� �(���&��. �&#����&, !�& �� ��&+�$ =&�� � ��&�� 
� �����;�'�� ����7���D��" +�(������ +&+���� +��&' ����!���. 
 
� � ' ( # � ) #  � � � � *: �&���" ����#����, (����&����#����, (�#��(&������' ������ =&-
��, ���&����� (��;���, %��#��&���� ��&'����, +�(������ +&+����.  

�������� 

I��;��&��� +�������� &�#����D� =&��F�� �&�+&>�&��� ��" �&�����" %��+���&� � ���-
�&'��� �,����&��#� =��(&���" ��&�+ ���#�����+ ��&'����+ [ 1, 2 ]. ��,&���&����� (��;��&-
��$ ���� ���&+���&�&(& ���+��� �� ��%��#���!��#�$ ,&��&>#�$ ,���&��� �&,&��������&,  
� &��&' ��&�&��, # ,&"�����D �&#����&�����$ �&��&"��' � &#�����&��� ��&��" ?��+� [ 2 ],  
� � ���(&' — # �&���#�&����D %���(���!��#&' A��� � =��A����&+ ���#&%���(���!��#&+ �,�#-
��� �-%��#��&�&� (��;��� [ 3, 4 ]. ���&����� (��;��� �+�D� ������'��' ��#&� ���,�����  
� %���(���!��#&+ �,�#��� � &#�����&��� �&!#� ����#�. J��(&���" #����&�&-���+���&+� %;;�#-
��, ��"����&+� � F����&', ���&����� �&���>�� #&��!��D ��,��A����D ,&�&��, ����!��� #&-
�&�&' ������� &� &������7�� (����7 ���&���� &��&�������& #��������!��#&' ��F��#� (��;���. 
�����!�D� ��� &��&���$ ��,� &������7�� (����7: ���&����� ��,� #��#�� (zigzag graphene 
nanoribbon, ZGNR) � ���&����� ��,� ������. ����!������&' &�&=���&���D %��#��&��&(& �,�#-
��� ���&���� ��,� #��#�� "��"���" ����!�� �&#����&�����$ �&��&"��' �� ��&��� ?��+�, #&�&-
��� &=���&����� ��&+�+� (����7 [ 4 ]. ����!�� �&#����&�����$ %��#��&���$ �&��&"��' � (��-
;��&��$ ���&�����$ ������& �����&����& %#�,���+�������& +��&�&+ ;&�&%��#��&��&' �,�#-
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��&�#&,�� � �(�&��+ �����F����+ (ARPES) [ 5, 6 ]. < !����&���, � ��=&�� [ 6 ] ,&#����&, !�&  
� &#�����&��� ����#&��#�$ �&!�# ��=�D��D��" �&��&"��" � #&��!�&' ���,�����'. �&"������ 
�(��>����$ ���,����&���$ #����$ E(k) �=���� ��&��" ?��+� �� �!�� #�����$ �&��&"��' =��& 
��'���& ,�� ���!���� �&��&' ����#���� �(���&���$ ���&���� ���&��+� �"�� ��=&� [ 7—9 ]. 
	�#�" �(��>����" �&�� ,���&��� # &���&+� ,�#� � �&#����&' ,�&��&��� �&��&"��' ��" ��&+&� 
�(���&�� �=���� ��&��" ?��+�. U��#��&���� �&��&"��" ��&+&� �(���&�� �� (����7� ���&����� 
�(��D� ��>��D �&�� � ;&�+��&����� +�(�����$ ��&'��� (��;��&��$ ���&���+����$ ,&�&� 
[ 4 ]. 

<��"���, ��,��+��, ��%��#���!��#�$ ,&��&>�# ��,� ��,;�� �-Al2O3(0001) [ 10 ] � (�#��(&-
������' ������ =&�� h-BN(0001) [ 11 ], &#������+&� �� �&���' �,�#�� (��;���, ��#�D!����"  
� ,&"������ � &#�����&��� ��&��" ?��+� %���(���!��#&' A��� F����&' �50 +%<. �����' ���-
��� ��"��� � ��%#����������+ ���,&�&>����+ ��&+&� ,&��&>#� ,& &��&F���D # ��&+�+ �(��-
�&�� � ���&�����$. �&#����& [ 12 ], !�& ��,&���&����� (�#��(&�����&(& ������� =&�� h-BN  
� #�!����� ,&��&>#� &=��,�!����� ���&#�D ,&���>�&��� �&������' (125 000 �+2 �<–1 ��–1) � (��-
;��� ,�� #&+����&' ��+,�������. ���&�� ��=&�� [ 13 ] ��"����D� %�&� ;�#� � (���#&' ,&���$-
�&���D, ���#&' ,�&��&���D ���">����$ ,��+���', &���������+ ������A����$ ��"��' � &��&-
�������&' ������&���D h-BN. ����&(���&����� ��&+��$ ��F��&# (��;��� � h-BN �&�����"�� 
���(& 1,7 %, !�& ��#>� ������ (�#��(&������' ������ =&�� ,���,�#�����+ +�������&+ � (��-
;��&��$ ����&'����$ ���&%��#��&��#�. < !����&���, ��%��#���!��#�� ��&'���� h-BN �&,&���-
��+� � SiO2, !�& ,&��&�"�� ��,&���&���� h-BN � #�!����� ,&�����&��&(& ��%��#���#� [ 13 ]. 

���#, ��>�&' &�&=���&���D 1D ZGNR "��"���" ����!�� � �$ �&��&' ����#���� �&#����&-
�����$ �&��&"��' � &#�����&��� ��&��" ?��+�, &=���&������$ &������7��' (����7 ���&���-
�� &��&�������& ��&+&� ,&��&>#� � &��������DA�$ � =��#&��!�&(& 2D (��;���. ��� ���!���� 
%���(���!��#&(& �,�#��� �����;�'�� ��,� ZGNR/,&��&>#� ������� �!�������, !�& ,&��&>#�, 
�&(����& �����+ ��=&� [ 3, 4 ], ��#>� ����7����� ,&"������ %���(���!��#&' A���. �&%�&+� ��" 
�����+ ��,� ZGNR/,&��&>#� ������� &>����� ���"��" ���$ ;�#�&�&�: %;;�#�&� #��" � ,&�-
�&>#�. �& ��$ ,&� =&��F�����& ��&����!��#�$ ������&����' �&��&' ����#����, �� ���#�+ ��-
#�D!����+ [ 15 ], ,�&�����& ��" ���&���� (��;��� =�� ,&��&>#� � ��,&���&�����+ +��&�� 
�����&' ��"��. ��" ������� (��;��� �� ,&��&>#� F��&#& ��,&�������" +��&� $�+�!��#&(& 
&��>����", ��� $�+�!��#&' %,���#���, �+�DA�' =&��F�� ,���,�#���� [ 6, 14 ]. ����!�� $�-
+�!��#&(& ����+&��'����" +�>�� (��;��&+ � ,&���$�&���D ,&��&>#� [ 10 ] ,���,&��(��� �A�-
�����&� ���!���� %���(���!��#&(& �,�#��� ��" #�>�&(& ��,� ,&��&>#�. ����#& ���!���� ��#&-
�&+���&���' ;&�+��&����" %���(���!��#&' ����#���� � &#�����&��� ��&��" ?��+� � ������-
�&�#�$ ��&"$ ��,� 8-ZGNR/h-BN(0001), �� ��F ��(�"�, �A� ����#& &� �����F���". 

< ����&' ��=&�� ���!����" ���"��� #��" ���&����� (��;��� ��,� #��#�� � %;;�#�� ,&��&>-
#� �� ��&+��D � %��#��&���D ����#���� � ;���!��#�� ��&'���� (����&����#���� 8-ZGNR/h-
BN(0001) � ��,&���&�����+ ��&��� ;��#7�&���� ,�&��&���.  

������ � ��	�� 

	�&����!��#�" +&���� ���!��+&' �����+� 8-ZGNR/h-BN(0001) ,&���&��� ,& �$�+� ���$-
,���&��!��#&' ,�������. ��" +&�����&����" �����+�, �&��&"A�' �� ,&��&>#� � ���&����� 
(��;��� 8-ZGNR, +� ��,&���&���� ��,��X"!�'#�, �&���>�A�D 4 ,&���$�&����� %��+�������� 
"!�'#� (4�4) h-BN � 4 %��+�������� "!�'#� (4�4) (��;��� � ,�&�#&��� (0001). ����+��� %�&' 
��,��X"!�'#� ��=����� #�����+ ����&����&+� ,���+���� ,��+�����&' "!�'#� (��;���. ��" 
���!��&� ��,&���&���� %��+�������D "!�'#� ��&+�&' ����#���� 8-ZGNR. �� ���. 1, � ,����-
���� ��&+��" ����#���� N-ZGNR � ,��+������+ ��#�&�&+ ������"7��, �����+ * = �(1, 0), (�� 
� — ,���+��� ��F��#� (��;���. <��������' ,�"+&�(&����# &,�����"�� F����� %��+������&' 
"!�'#�. Y���� >� ,�������� ��+���7�" ��&+&� �(���&��, �&�����"DA�$ N ��+��&�. <���!��� N 
&,�����"�� !���& ��+��&�, �&���������$ �� ��&+&� �(���&�� �—�, �#������DA�$�" �� F���-
�� N-ZGNR. < ����&' ��=&�� ��,&���&���� +&���� ���&����� � N = 8. O����� 8-ZGNR &,��-  
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���. 1. ��&+��� ����#���� ���&����� (��;��� ��,� #��#�� (�) � (����&����#���� ��,� 8-ZGNR/h- 
          BN(0001): ��� ����$� (!), ;�&�������' ��� (�). ��"+&�(&����# ,&#������� ���!����D "!�'#� 

 
���"�� ;&�+��&' A3 / 2 / 3W N a� �  [ 4 ]. <�� 	-��"�� ��&+&� #��" N-ZGNR (�+. ���. 1, �) 
,�������&���� ��&+�+� �&�&�&�� �, #�# +� ,&��(��+, �� ��&�"� �#��� � %��#��&���� �&��&"-
��" �� ��&��� ?��+�. 

�� &��&�� "!��# (��;��� ���&��� 8-ZGNR. �� ���. 1, ! ,������� ;��(+��� ,�������  
8-ZGNR/h-BN(0001). �&���$�&��� � (����7� ������� 8-ZGNR/h-BN(0001) +&�����&���� #�# 
,�������, �&��&"A�D �� ���$ ��&+����$ ��&�� (�#��(&�����&(& ������� =&�� � +&�&��&" ��(��-
(&&=����&' ���&����� (��;��� (� ;���&- � ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ �,��&� �� 
,�&���&,&�&>��$ #��"$ ���&�����), ��������$ �� �����&"��� ����� ��"�� d0(BN—C). U��-
+�������" ��,��X"!�'#� �&��&"�� �� 90 ��&+&�, #�>��" ,������� =��� &������� &� ���(&' &=-
�����D ��#��+� ����!��&' 15 Å. h-BN �+��� ,&��&"���D ��F��#�, #&�&��" =���#� # ��F��#� 
(��;��� (�����&"��� +�>�� ��&"+� 3,3—3,4 Å, ����� ��"�� �&�����$ ��&+&� 1,42 Å, Eg = 5,95 %< 
[ 13 ]).  

Y&���� ���!��� ��&+�&' � %��#��&��&' ����#���� ,�&�&���� � ��,&���&�����+ ,�&(��+-
+�&(& ,�#��� Quantum Espresso [ 16 ]. < &��&�� ��>�� +��&� ,����&,&���7���� � ��,&���&����-
�+ ,�&�#�$ �&�� � ��+#�$ ��&��� ;��#7�&���� ,�&��&��� (DFT) [ 17—19 ]. ����&��!��#�D 
����#���� #�������� �!������� !���� (����!��� ���&��" �� (����7� %��+������&' "!�'#�.  
< ���!��� ��,&���&���� �����DA�� %��#��&���� #&�;�(���7��: ��" ��&+&� C — [He] 2s22p2, 
��" < — [He] 2s22p � ��" N — [He] 2s22p3. ��" ��&+&� �, <, N %��#��&�� � �&&��������DA�$ 
�&��&"��"$ 2s22p2, 2s22p1, 2s22p3 &��&���� # ��������+ &=&�&!#�+, %��#��&�� � ,&��&���D ��-
,&�����&' &=&�&!#� [He] — # &��&��. <��"��� &��&���$ %��#��&�&� �!������� ,���+ ��,&��-
�&����" ������+"(#�$ ,����&,&���7���&�. ��,&���&����" ���&#�����' &=+���&-#&����"7�&�-
��' ;��#7�&��� � ,���+������7�� Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE, PBEsol). U���(�" &=������" 
,�&�#�$ �&�� ��" ��+&�&(���&����&(& ���!��� (SCF) �&�����"�� 410 %<. J��� �&���(���� �$&-
��+&��� ,& ,&��&' %���(�� "!�'#� �� $�>� 10–4 ���/"!. ��" ����(���&����" ����'�&' �&�� 
J����D%�� (YJ) =��� ��,&���&���� 18 �&!�# � &=����&+ ,�&���������. ���!��� %��#��&��&' 
,�&��&��� 
(r) ��,&����� � �,��-,&�"���&����&+ �������� ��" 8-ZGNR � ;���&- � ����;��-
�&+�(����&+ �,&�"�&!����.  
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���. 2. �����!�� ,&���$ %���(�' +�>�� ��+�(�����+ 
(;���&+�(�����+) � ����;���&+�(�����+ �&��&"��"+� 
� ������+&��� &� !���� ��+��&� �(���&�� � ���&�����  
                               (��;��� ��,� #��#�� 

 

�����	�	� � � ����+����� 

�� ,���&+ %��,� � ��,&���&�����+ ��&��� ;��#-
7�&���� ,�&��&��� =��� ���!��� ��#&� ���,�����  
� &#�����&��� �&!#� ����#� � %��#��&���" ����#��-

�� 8-ZGNR =�� ,&��&>#�. U�&� %��, ��&=$&��+ ��" �&(&, !�&=� � ��+#�$ &��&(& ,��=��>���" 
���!��� ���"��� ,&��&>#� �� %��#��&���' �,�#�� (����&����#���� 8-ZGNR/h-BN(0001). ���-
�+&����� ���&����� F����&' 1,562 �+ (8 ��+��&� �—�) � ;���&- � ����;���&+�(�����+ 
�,&�"�&!����+ �,��� �� ,�&���&,&�&>��$ #��"$ �����. < ����&' ��=&�� =�� ,�&����� ��+&-
�&(���&�����' ���!�� ����&����&' (�&+�����. ��" ��������&(& ;��(+���� ���&�����, ,����-
����&(& �� ���. 1, �, ,&��!��� ���!���" ,&��&' %���(��, ������ Etot = –192,8905 ���/"! � Etot = 
= –192,8917 ���/"! ��" ;���&- � ����;���&+�(����&(& �,&�"�&!���' �&&����������&. �����!�� 
,&��&' %���(�� +�>�� ;���&+�(�����+ � ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ �&�����"�� 
16,3 +%</��. "!. ZGNR, !�& �&(�������" � &7��#&' ���&�&� ��=&�� [ 20 ]. 	�#�+ &=���&+, ����-
;���&+�(�����" #&�;�(���7�" �,��&� �� ,�&���&,&�&>��$ #��"$ ���&����� 8-ZGNR ,���-
�����"���" =&��� ���=����&', !�+ �$ ;���&+�(�����" #&�;�(���7�". ����#& %�& �����!�� ,&�-
��$ %���(�' ����+�������+�$ +�(�����$ #&�;�(���7�' �+��� +���& ��F� ��" ��#�$ ���&���� 
(,�� N < 30) � &#��������" ����A��������+ ,�� �����!���� F����� ����� �& ���+��&�, ,��-
��F�DA�$ ,�&�">���&��� �,��-,&�"���&����&(& #����&(& �&��&"��" [ 20 ]. �& ��F�+ ���!�-
��+ �����!�� ,&���$ %���(�' +�>�� ����+&������+� +�(�����+� #&�;�(���7�"+� ��" ��#�$ 
���&���� (��;��� (N = 2�8) ��>�� � ��������� 8—20 +%< �� �&�+��&�����D �����!��D "!�'-
#� (���. 2). �!�����" ,&������� &=��&"�������&, +� ,&��(��+ 7����&&=�����+ ����+�������� 
#�# ;���&+�(�����D, ��# � ����;���&+�(�����D #&�;�(���7��D ���&����� 8-ZGNR. 
�&+� 
�&(&, =&��F�����& �&���$ ���!��&� ZGNR ��,&����� � ��,&���&�����+ +���� �&!�&(& +��&�� 
�����&' ��"��. �& ����������+ ���!��&� ��"����&�� ��#>�, !�& ����� 	-��"��' � ,�&�#&��� 
(0001) $&�&F& &,��������" � ,&+&A�D ;��#7�&���&� PBE � PBEsol, � ����� ��"�� C—C �&-
������� 1,42 Å.  

Y&���� ����#���� 8-ZGNR (� F����&' N = 8) =�� ,&��&>#�, ����!������� � ��,&���&��-
���+ DFT, ,�������� �� ���. 3. ���������"�� ������� �&,&��������� �����$ �&���$ ����#��� 
 

 
 

���. 3. Y&���" ����#���� 8-ZGNR ��" ;���&- (a, b) � ����;���&+�(����&(& (c, d) �,&�"�&!���" ��" ���$  
                                                  �,��&�: (�, c) — �,�� ����$, (b, d) — �,�� ����. 

��&���� ?��+� ,���"� �� ���� %���(��. �1(2) — ,���+���� %���(���!��#&' A��� 
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���. 4. �����" �&�� J����D%�� (8-ZGNR) [ 4 ] 

 
���&����� (��;��� ��,� #��#�� � ����!������$ +��&�&+ 
�����&' ��"��. ��+���+, !�& ,����" �&�� J����D%�� 1D (��-
;��&�&' ���&����� ��,� #��#�� ,����������� �� ���. 4 � �&-
,&��������� � ����&(�!�&' �&�&' ��" 2D (��;���. ����#&�-
�#�� �&!#� K � K � ,���&' �&�� J����D%�� (��;��� �&&����-
����D� =��&' � !���&' �&!#�+ �&�� J����D%�� ��" ���&���-
�� N-ZGNR, #&�&��" ,��������"�� �&=&' ,�"+�D ����D ���-
�&' 2�. ����" &=����� �� ���. 4 &,�����"�� ;��&��D &=����� 
��+�����" �&��&�&(& !���� k � �+,����� p [ 4 ]. �,��-,&�"��-
�&�����' ���!�� ,&#����, !�& �&���" ����#���� 8-ZGNR �� 
�&���>�� %���(���!��#&' A��� ��" ;���&+�(����&(& �,&�"-
�&!���", !�& �&(�������" � �����+� ���&�&� [ 7 ]. ��+���+, 
!�& ���#&%���(���!��#�' �,�#�� �-%��#��&�&� (��;��&�&' ���&����� ��,� #��#�� � ��+#�$ ��&-
��� ;��#7�&���� ,�&��&��� �� �&���>�� ���(��"��&(& ,�#� ,�&��&��� �&��&"��' �� ��&��� 
?��+� (E = 0), #�# %�& �+��& +���& � ���!�� ��,&���&����" ,��=��>���&(& +��&�� �����&' 
��"�� [ 4 ]. 
�# ������� �� ���. 3, ��" 8-ZGNR � ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ ��=�D��-
���" %���(���!��#�" A��� (�1 = 0,39 (0,45) %< � �2 = 0,70 (0,72) %< ��" �,��� ����$ (����) �&&�-
���������&). �=� �&�� %��#��&���$ ,&������+ �& �,��&+ ����$ � �,��&+ ���� �� ���&>���� 
,& %���(��, #�# %�& �+��& +���& ��" +��&�� �����&' ��"�� [ 4 ].  

��+���+ �&�+&>�&��� ��,&���&����" ���&���� (��;��� ��,� #��#�� � ����;���&+�(���-
��+ �,&�"�&!����+ � ����&'����$ �,����&��#� =��(&���" �&����&!�& =&��F&' %���(���!��#&' 
A��� (=&��� 390 +%<) � �,�#��� �-%��#��&�&�. ����!�� ����&' %���(���!��#&' A��� �� ��&��� 
?��+� � 8-ZGNR =�� ,&��&>#� &=�!�& ��"�������" � %;;�#�&+ #�����$ ��&+&� �(���&�� 
[ 4, 7, 9, 21 ]. �&"������ #�����$ �&��&"��' +&>�� =��� ���&#&+ �,�7�;�!��#�$ +�(�����$  
� �����,&����$ ��&'��� 8-ZGNR [ 20 ], &�&=���&��� #&�&��$ =���� ����+&����� ��>�. ���7�-
������ %��#��&���� �&��&"��" !�����$ ��&+&� �(���&�� C1(2,3,4) (�+. ���. 1, �) 8-ZGNR � ;���&- 
� ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ ,����������� �� ���. 5. �&#����&, !�& ��" ,���&(& ��&-
+� �(���&�� ��=�D��D��" &����� ,�#� ,��7������$ %��#��&���$ �&��&"��' (PDOS) ��" ��&-
+&� C1 (��&+� 1� � NB �� ���. 1, �) ��" %��#��&���$ #&�;�(���7�' �& �,��&+ ����$ � �,��&+ 
���� � &=��$ +�(�����$ #&�;�(���7�"$. U���(���!��#&� ,&�&>���� �����$ ,�#&� DOS �&&�-
��������� ,&�&>���D ��# �������+�$ ,�&�#�$ �&� (�+. ���. 2). ����&(�!��" #������ ��=�D��-
���" ��" !������&(& ��&+� �(���&�� ��" &�+�!����$ %��#��&���$ � +�(�����$ #&�;�(���7�'. 
��������!��#�' ��� %��$ �&��&"��' &#��������" � 3 ���� +���F�, !�+ ��" ����&(�!��$ �&��&"-
��' ,���&(& ��&+� �(���&��. ����&�� ����&(& ,�#� ,�&��&��� �&��&"��' %��#��&�&� �� "���.  
< 8-ZGNR � ����;���&+�(����&+ �,&�"�&!���� %��#��&���� ,&������+� �& �,��&+ ����$ 
(����) &=����>���D� ,&��,�&�&���#&��� (+������!��#��) ��&'����. ��" ;���&+�(����&' #&�-
;�(���7�� 8-ZGNR ,����A +������!��#�' $���#��� %��#��&��&' ����#����. U���(���!��#�' 
����( +�>�� &�+�!����+� ,�#�+� �&������ 0,65 %< ��" ����;���&+�(����&(& �,&�"�&!���"  
8-ZGNR. ��" ;���&+�(����&(& �,&�"�&!���" %�& �����&"��� &#����&�� �� 0,05 %< +���F�, !�& 
$���#�������� ���,��� %��#��&�-%��#��&��&(& ����+&��'����" �&#����&�����$ �&��&"��', 
;&�+���DA�$ ������ ,�#�.  


�# $&�&F& �������&, �&��&"��" #�����$ ��&+&� �(���&�� �����"� &� F����� (��;��&�&' 
���&����� =��(&���" #����&�&-���+���&+� %;;�#�� [ 7 ]. �������& [ 21 ], !�& ����( � ,�&���&-
,&�&>��$ ��,�������"$ &��&�������& ��&��" ?��+� ���$ &����$ ,�#&� PDOS, ��" #�>�&(& �� 
��,�������' �,��� #����&(& ��&+� �(���&��, �#������� �� +�(������ ��&'���� ZGNR. ������-
�& ��#>� [ 20 ], !�& +�(����&� �&��&"��� ZGNR $���#���������" =&��� ���#&' %���(��' ,& 
��������D � ��+�(�����+ �&��&"���+, & !�+ ��������������� ����&"A�' ���!�� (Etot = 
= –192,8876 ���/"!.). 
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���. 5. ���7������� %��#��&���� �&��&"��" 2�z-&�=�����' !�����$ 
#��'��$ ��&+&� �(���&�� ,&���F���&' 8-ZGNR ��" ;���&- (�) � ����-
;���&+�(����&(& (! ) �,&�"�&!���". �,��-,&�"���&�����' DFT ���- 
                   !��. ��&���� ?��+� �&&���������� ���D %���(�� 

 
�� ��&�&+ %��,� ���!��� ��&+��D ����#���� �����;�'�� �����+� 8-ZGNR/h-BN(0001). 

J��� ,�&������ ����#��7�" ���&����� (��;��� � &��&' ���$��' ��&+�&' ,�&�#&��� ������� 
=&�� ,�������. ��>��� ��� ��&" ,&��&>#� h-BN(0001) =��� ���+&�&>����. ����#��7�D &��-
A�����"�� �& ��$ ,&�, ,&#� ��++� ���$ ��'����DA�$ � �����+� ��� �� ����&������ +���F� 
0,001 %</Å. � ��,&���&�����+ ��&��� ;��#7�&���� ,�&��&��� �����&����� ,���+���� ��F��&# 
� ��&+��� ,&��7�� ��&+&� (��;��&�&' ���&����� � ���$��(& ��&" ������� =&��, � ��#>� ����� 
��"�� d1 +�>�� ��&+��+� ��&"+� ���&����� 8-ZGNR � ,&��&>#� h-BN(0001). ���������� ���-
!��&� ��" ����&����&' �����+� 8-ZGNR/h-BN(0001) ,�������� �� ���. 1, �. ����� ��"�� ��"  
8-ZGNR � ,&��&>#� h-BN(0001) �&������� d1 = 0,339 �+. �&,&��������� ���!����$ ,���+���&� 
��" �����+� 8-ZGNR/h-BN(0001) � ��������+� �����+� ,����������& � ��=�. 1. ��" ����+&�- 
 

   	 � = � � 7 �  1  

��$
������	��� ����	����� � ����������� ���	����  
1D 8-ZGNR/h-BN(0001) � 2D SLG/h-BN(0001)  

��� �!�����-�������%������� &���%������ PBEsol (GGA), Å 

�����;�'� d1(min) d1(max) d2 d2 d3 

8-ZGNRs/h-BN 3,39 3,67 3,67 4,11 3,33 
SLG/h-BN 3,05 — 3,33 — 3,33 
8-ZGNRs/Cu 2,37 [ 21 ] 3,06 [ 21 ] — — — 
8-ZGNRs/Ag 2,69 [ 21 ] 3,16 [ 21 ] — — — 
8-ZGNRs/Au 3,45 [ 21 ] 3,48 [ 21 ] — — — 
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����&' +&���� ����� ��"�� dC—C +�>�� ��&+�+� �(���&�� � (��;��&�&' ���&����� �&������� 
1,42 Å. 

������ ���. 1, � ,&#�������, !�& � 7����� � �� #��"$ ,���&(& ��&" h-BN ,�&��$&��� ,&��"-
��� ((&;���&�����) ��&+&� =&�� � ��&��. ���!��� %�&(&, �&�+&>�&, &=���&����� $�+�!��#�+ 
����+&��'�����+, ,�&��#�DA�+ ,& +�$����+� ;���!��#&' �&�=7��, ����&(�!�& ���&>���&+� 
� ��=&�� [ 10 ]. < (����&����#���� 8-ZGNR/h-BN(0001) � ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ 
%���(�" ��"�� ��&+&� �(���&�� � ,&��&>#&' �&������� 4,70 �10–3 %</��&+. ��F� ���!��� ����� 
��"�� ��" ����#���&����&' ���+���&' �����+� (��;��/h-BN(0001) ���� ����!��� �&(& >� ,&-
�"�#� (�+. ��=�. 1). ��&+��" ����#���� ���$��(& ��&" (�#��(&�����&(& ������� =&��, #�# � +&�&-
��&" (��;��� (SLG) � �����+� SLG/h-BN, &������" ,������&' � �� ��,������� ��#�>���', ���-
��&"��� +�>�� %��+ ���$��+ ��&�+ � ��>���>�A�+� ��&"+� &������" ����+����+. U�� ���-
��� ,&��&�"D� (&�&���� & ���=&+ ����+&��'����� (��;��� � ,&��&>#&' h-BN(0001) � ����!�� 
���,����&���$ ��� � �����+� 2D SLG/h-BN(0001). ����&�� ;&�+��&����" (&;���&����&' 
����#���� � �����+� 1D 8-ZGNR/h-BN(0001), �� ��F ��(�"�, ��"���� � &�&=���&��"+� (�=����-
��7�� pz-&�=�����' �(���&�� � ��&+&� =&�� ,&��&>#�. �&,&��������� ��&+��$ ����#��� ��" 
�����+ 1D 8-ZGNR/h-BN(0001) � 2D SLG/h-BN(0001) ,&��&�"�� �������� �#��� #����&(& %;-
;�#�� (��;���, #&�&��' ,�&"��"���" � �����!���� ����� ��"�� d1 �� 0,034 �+. �&������� +&-
>�� =��� ��"���& � ����!��+ �&#����&�����$ �&��&"��' �-%��#��&�&� �"�&+ � ��&���+ ?��+� 
� ������A����$ ��"��' ��&+&� =&�� (�#��(&�����&(& ������� =&�� � ���=��� =&��� �������&(& 
���!���". 

Y&���" ����#���� �����;�'�� �����+� 1D 8-ZGNR/h-BN(0001) ��" ;���&- � ����;���&-
+�(����&(& �,&�"�&!���' ,����������� �� ���. 6. ��" �&��&(& �,�#��� (����&����#����  
8-ZGNR/h-BN(0001) $���#����� ���#&��#& &�&=���&���'. < !����&���, ��" &=&�$ +�(�����$ 
�,&�"�&!���' &=����>������" �&�� �,��&�&' ,&�"����7��, !�& ,�&"��"���" � =&��F�+ ���-
#����� %���(���!��#&' A��� ��" %��#��&��&' ,&������+� �& �,��&+ ����. ������ ���. 6, �, b 
,&#�������, !�& ��" ;���&+�(����&(& �,&�"�&!���" ,���������� ,&��&>#� ,���&��� # �����-
!������&+� ���#����D %���(���!��#&' A���. <���!��� %���(���!��#&' A���, �&#����&����&' 
� �&!#� k = �, �&������� ��F� �2 = 30—40 +%<. �&�#&��#� � %��#��&��&+ �,�#��� (��;��&�&' 
���&����� =�� ,&��&>#� (�+. ���. 2) &���������� %���(���!��#�" A���, �& +&>�& ,���,&�&-
>���, !�& ,���������" ��F� %���(���!��#�" A��� � ���&����� 8-ZGNR/h-BN(0001) &,�����"-
���" �&��#& �#���&+ ,&��&>#� h-BN(0001). 	�#�+ &=���&+, �,����� &=����>�� %;;�#� ,&�-
�&>#� � &�#����� %���(���!��#&' A��� � �,�#��� �-%��#��&�&� (����&����#���� 8-ZGNR/h-
BN(001) ��" ;���&+�(����&(& �,&�"�&!���" �,��&�. ������� &�+�����, !�& ��#&(& >� ,&�"�#� 
%���(���!��#�D A��� ��=�D���� � �����+� 2D SLG/BN(0001) [ 11 ].  
 

 
 

���. 6. DFT �&���" ����#���� 8-ZGNR/h-BN(0001) ��" ;���&- (�, b) � ����;���&+�(����&(& (c, d) �,&�"- 
�&!���" ��" ���$ �,��&�: (�, �) — �,�� ����$, (b, d) — �,�� ����. ��&���� ?��+� ,���"� �� ���� %���- 
                                                                                         (�� 
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	 � = � � 7 �  2  

'�����	�� (�����	������� )��� � 6(8)-ZGNR � � ��	��&���� 6(8)-ZGNR/h-BN(0001)  
��� &����- � ��	�&���������	��� ���&�����%�� (�
�� ����� / �
�� ���#) 

����, %< 8-ZGNR  
FM 

6-ZGNR 
AF 

8-ZGNR 
AF 

8-ZGNR/h-BN 
FM 

6-ZGNR/h-BN 
AF 

8-ZGNR/h-BN 
AF 

�1 0 0,56 / 0,31 0,385 / 0,45 0,15 / 0,09 0,45 / 0,45 0,380 / 0,48 
�2 0 0,81 / 0,50 0,70 / 0,72 0,03 / 0,04 0,65 / 0,65 0,66 / 0,78 

 
�� ������� ���. 6, �, d �������, !�& ��" ���&����� (��;��� ��,� #��#�� � �����;�'��  

8-ZGNR/h-BN(0001) � ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ $���#����� %���(���!��#�" A��� 
Eg > 380 �%<. ���������� �,��-,&�"���&����&(& DFT ���!��� ,���+���&� %���(���!��#&' A��� 
��" &=��$ +�(�����$ #&�;�(���7�' ,�������� � ��=�. 2. Y���� >� ,����������� ,���+���� 
��" (����&����#���� 6-ZGNR/h-BN(0001) � ����;���&+�(����&+ �,&�"�&!����. ������ ���-
��$ ��=�. 2 ,&��&�"�� ��;;����7��&���� �#���� %;;�#�� #��" ���&����� � %;;�#�� ,&��&>#� 
� &�#����� %���(���!��#&' A��� � �����+� 8-ZGNR/h-BN(0001) � ;���&- � ����;���&+�(���-
�&+ �,&�"�&!���"$. ���,&�&>���� �&�, �&&��������DA�$ 8-ZGNR, �& +�&(&+ &������" ����-
+����+ � �����+� 8-ZGNR-AF/h-BN(0001), � !����&���, ���,&�&>���� � ;&�+� 	- � �-�&�, &�-
����������$ �� ,�&�&��+&���. 	�+ �� +���� ��#&�&��� ��+�����" �&��&"��' (��;��&�&' ���&-
����� 8-ZGNR ,&� ��'�����+ ,&��&>#� ��=�D��D��" � ��,&����������&' =���&��� # ��&��D 
?��+�. 

������� &�+�����, !�& ��" %��#��&��&' ,&������+� �& �,��&+ ����$ &��&��&' �#��� � ���-
#����� %���(���!��#&' A��� &=��,�!����� %;;�#� #��" ���&����� (��;���. J&��� �&(&, ����-
!��� ,���+���� �1, �&#����&����&(& � �&�� ����#&��#&' �&!#� (k = 2�/3), �+���F����" � 1,2 
����. ���!��� ��#&' �����7�� ��" %��#��&��&' ,&������+� �& �,��&+ ����$ �� "���. ��" %��#-
��&��&' ,&������+� �& �,��&+ ���� ��=�D�����" &=�����" #������, �.�. ����!��� ,���+���� �1 
�&��������. ���=&��F�� ��+������ ����!��� ,���+���� �1 (� 1,45 ����) ��=�D�����" ��" ���&-
����� (��;���, �&��������&' �� F���� ��+��&� ��&+� �(���&��, � �����;�'�� 6-ZGNR/h-
BN(0001). ����&(�!��" #������ ��=�D�����" ��" ,���+���� �2, �&#����&����&(& � �&�� (k = �). 
<�>�& &�+�����, !�& � ,��������"DA�' ,��#��!��#�' ������� �&!#� ����#� (k = 2�/3) %;;�#� 
,&��&>#� � �����+�$ 6-ZGNR/h-BN(0001) � 8-ZGNR/h-BN(0001) &=��,�!����� �� 45 � 5 % �&-
&����������& ���#����� %���(���!��#&' A��� ��" �����,&��� %��#��&�&� �& �,��&+ ����.  

������� &�+�����, !�& ,��7������� %��#��&���� �&��&"��" #��'��$ ���$ ��&+&� �(���&�� 
� ,&���$�&����$ ��&+&� =&�� � ��&�� � (����&����#���� 8-ZGNR/h-BN(0001) ������!�� ��" 
;���&- � ����;���&+�(����&(& �,&�"�&!���". �����!�� ��#�D!����" ��F� � ����!��� ����(� 
,�#&� PDOS ��" %��#��&���$ #&�;�(���7�' #��'��$ ��&+&� �(���&�� �& �,��&+ ����$ � ���� 
(���. 7): 0,55 � 0,60 %< ��" ;���&- � ����;���&+�(����&(& �,&�"�&!���" �&&����������&. 	�-
#�+ &=���&+, ����!�� ,&��&>#� ,���&��� # �+���F���D ����!��� ����(� +�>�� &�+�!����-
+� ,�#�+� �� 0,05 %<. 

�&#������ +�(������ +&+���� ��&+&� �(���&�� � ���&����� 8-ZGNR � � (����&����#���� 
=��� ����!����� ����&(�!�& [ 22 ] � ,����������� �� ���. 8. ��+���+, !�& � (����&����#����  
8-ZGNR/h-BN(0001) � ���&����� 8-ZGNR � ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ #��'��� ��&-
+� �(���&�� �+�D� ���=&��F�� �&#������ +�(������ +&+���� &��&�������& &�������$ ��&-
+&� �(���&�� (�+. ���. 8). � �&!#� �����" ����!��� �&#�����$ +�(�����$ +&+���&� &�+�!��-
��" (����&����#���� � ���&����� � �,&�"�&!����+ �FM � FM ��D� �&,&�����+�� ���!���". 
����#& #������ ��&+� �(���&�� � �,&�"�&!���� �F �+�D� ,�&���&,&�&>��� ,& ��,�������D 
+�(������ +&+���� (�+. ���. 8) � �$ ����!��� ��+�&(& =&��F�, !�+ � �,&�"�&!���� FM. U�& 
,����F���� +&>�� =��� ��"���& � �(& ���#&' %���(��', ,&�#&��#� =&��F�� +�(������ +&+��-
�� �#�����D� �� =&��� �����&� &=+���&� ����+&��'�����. 	�#&' $���#��� ���,��������" �&-
#�����$ +�(�����$ +&+���&� ��&+&� �(���&�� � ���&�����$ (��;��� ��,� #��#�� #�!�������&  
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���. 7. ���7������� %��#��&���� �&��&"��" ���$ #��'��$ ��&+&� �(-
���&��, =&�� � ��&�� ��" ;���&- (�) � ����;���&+�(����&(& (!) �,&�"-
�&!���". �,��-,&�"���&�����' DFT ���!��. ��&���� ?��+� �&&����- 
                                            ������ ���D %���(�� 

 
�&(�������" � �����+� ��=&�� [ 23 ]. ����#& ����!��� �&#����&(& +�(����&(& +&+���� �� #��'-
��$ ��&+�$ �(���&�� � 2 ���� =&��F�, !�+ � ��=&�� [ 23 ], !�&, �&�+&>�&, &=���&����& ���+��-
��+ %;;�#�&+ F����� ���&�����. ��+���+, !�& ,&��!����� � ����&"A�+ ���!��� ����!��� 
�&#�����$ +�(�����$ +&+���&� �� ��&+�$ �(���&�� ���������' &=����� ���&���� �&�,���D�  
� �����+� ��=&�� [ 23 ]. ���!��� ,&#�����, !�& � (����&����#���� 8-ZGNR/h-BN(0001) ���"��  
� +�(�����+ +&+���&+ �� �(���&�� &=����>���D��" �,��&��� +�(������ +&+���� &!��� +�-
�&' ����!��� �� ��&+�$ =&�� � ��&�� �����;�'��&(& ��&". �� ���. 9 ,�������� �&#������ +�(-
������ +&+���� �����;�'��&(& ��&" ��&+&� =&�� � ��&�� (� +�(���&��$ J&��), �����!����� ��  
 

 
 

���. 8. ��(������ +&+���� ��&+&� �(���&�� � %��+������&' "!�'#� 8-ZGNR 
=�� ,&��&>#� (��� "!�'#� �����) � � (����&���#���� 8-ZGNR/h-BN(0001) (���  
           "!�'#� �,����) ��" ;���&- � ����;���&+�(����&(& �,&�"�&!���' 
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���. 9. ����7��&������ +�(������ +&+���� �� ��&+�$ =&��  
� ��&�� � �����;�'�� 8-ZGNR/h-BN(0001) 

 
!����� ,&�"�#�. �=���&����� ,&�&=��$ +�(�����$ +&+���&� �� ��&+�$ =&�� � ��&�� ���=��� 
�&,&��������&(& ���!���". 

������ 

	�#�+ &=���&+, �� ,����$ ,���7�,&� +��&�&+ ,����&,&���7���� � ��,&���&�����+ ��&��� 
;��#7�&���� ,�&��&��� ���!��� ��&+��" ����#���� � �&���� �,�#��� �����;�'�� �����+�  
8-ZGNR/h-BN(0001). ��&������ �,��-,&�"���&������ ���!��� � ��,&���&�����+ &=+���&-
#&����"7�&���$ ;��#7�&���&� � ,���+������7�� Perdew—Burke—Ernzerhof (PBE, PBEsol). 
�,�������� ,���+���� ��F��&# � ��&+��� ,&��7�� ��&+&� (��;��&�&' ���&����� � ���$��(& 
��&" ������� =&��, � ��#>� ����� ��"�� d1 = 0,339 �+ +�>�� ���&����&' 8-ZGNR � ,&��&>#&' 
h-BN(0001) � (����&����#����. �����&����&, !�& � 7����� � �� #��"$ ,���&(& ��&" (�#��(&����-
�&(& ������� =&�� ,�&��$&��� ,&��"��� ��&+&� =&�� � ��&��, ,��!��� #&�&�&(&, �&�+&>�&, 
&=���&����� $�+�!��#�+ ����+&��'�����+, ,�&��#�DA�+ ,& +�$����+� ;���!��#&' �&�=7�� 
[ 10 ], � ��"���� � &�&=���&��"+� (�=������7�� pz-&�=�����' �(���&�� � ��&+&� =&�� ,&��&>#�. 
< (����&����#���� 8-ZGNR/h-BN(0001) � ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ %���(�" ��"�� 
��&+&� �(���&�� � ,&��&>#&' �&������� 4,70 �10–3 %</��&+. 

< ��+#�$ &��&(& ,��=��>���" ���!��� &�&=���&��� �,��&�&(& �&��&"��" �� ��&��� ?��-
+� � �&�� #����&(& %;;�#�� � %;;�#�� ,&��&>#� � &�#����� %���(���!��#&' A��� � (����&-
����#���� 8-ZGNR/h-BN(001) #�# � ;���&+�(����&+, ��# � � ����;���&+�(����&+ �,&�"�&!�-
��"$. <,����� ��'��� %;;�#� ,&��&>#� �� (�#��(&�����&(& ������� =&��, ��#�D!�DA�'�"  
� &�#����� %���(���!��#&' A��� (30 +%<) � �,�#��� �-%��#��&�&� (����&����#���� 8-ZGNR/h-
BN(001) � ;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ �,��&�. ��" �����;�'�� 8-ZGNR/h-BN(0001) � ��-
��;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ $���#����� %���(���!��#�" A��� Eg > 380 �%<, !�& &�#��-
���� �&�+&>�&��� �� ��,&���&����" � #�!����� %��+���&� (��;��&�&(& ,&���&(& ��������&��  
� ����&'��� �,����&��#� [ 13 ]. �&�� #����&(& %;;�#�� �&+������� ��� �&��D %;;�#�� ,&�-
�&>#�. ����#& � �+���F����+ F����� ���&����� (��;���, ��,��+�� �& F���� ��+��&� ��&+� 
�(���&��, �.�. � �����;�'�� 6-ZGNR/h-BN(0001), �&�� %;;�#�� ,&�&>#� �&��������. 	�#, � ,���-
�����"DA�' ,��#��!��#�' ������� �&!#� ����#� (k = 2�/3) %;;�#� ,&��&>#� � �����+�$  
6-ZGNR/h-BN(0001) � 8-ZGNR/h-BN(0001) &=��,�!����� �� 45 � 5 % �&&����������& ���#����� 
%���(���!��#&' A��� ��" �����,&��� %��#��&�&� �& �,��&+ ����.  

�&#������ +�(������ +&+���� �� ��&+�$ �(���&�� � �����;�'�� 8-ZGNR/h-BN(0001)  
� ;���&- � ����;���&+�(�����+ �,&�"�&!����+ ��D� �&,&�����+�� ���!���" +&+���&�. 
��'-
��� ��&+� �(���&�� �+�D� ���=&��F�� �&#������ +�(������ +&+���� (0,27�B) &��&�������& 
&�������$ ��&+&� �(���&��, � �� ��&+�$ =&�� � ��&�� ����7���D��" &!��� +���� �&#������ 
+�(������ +&+����. 
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