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밀도범함수이론을 이용한 결함을 가지는 hexagonal boron 
nitride의 물성 예측 방법

임영빈
국민대학교 행정학과

Prediction of the Properties of Hexagonal Boron Nitride with 
Vacancy Defects

Youngbin Lym
Department of Public Administration, Kookmin University

요  약  기계학습, 심층학습과 같은 인공지능 기술의 발달로 재료과학 분야에서도 컴퓨터 계산을 통한 재료의 특성을 
예측하고자 하는 학문적 움직임이 활발히 일어나고 있다. 이 연구는 큰 밴드갭을 가지는 hexagonal boron nitride
(h-BN)가 결함을 가질 때, 전기적 특성이 어떻게 변하는지 예측하는 방법을 밀도범함수이론을 활용하여 제시하고자 하
였다. 구체적으로 h-BN 단일층에 붕소 결함, 질소 결함, 그리고 붕소-질소 결함이 존재하는 3가지 경우를 고려하여
계산하였다. 결함이 없는 h-BN 단일층의 경우, 밴드갭이 4.6 eV로 전기적 부도체인 결과가 얻어졌다. 단일공극인 붕소 
결함 또는 질소 결함의 경우, 밴드갭 사이에 하나의 새로운 에너지 준위가 형성되었는데, 특히 질소 결함의 경우 전도대
의 2 eV 아래에서 새로운 에너지 준위가 생성되는 것을 확인할 수 있었다. 붕소와 질소가 동시에 결함을 가지는 이중공
극의 경우, 밴드갭 사이에 두 개의 에너지 준위가 생성되어(전도대로부터 1.3 eV과 1.8 eV 아래), 가전자대에서 전도대
로 전자가 전이하기 쉬운 환경이 조성되는 것을 알 수 있었다. 따라서 h-BN 단일층에 결함의 개수가 증가하면 결함
상태로 밴드갭이 서서히 채워지고, h-BN 단일층의 전기적 특성은 부도체에서 도체로 접근한다는 사실을 파악할 수 있
었다. 이 연구는 계산을 통하여 새로운 재료에 대한 특성을 어떻게 예측하고 활용할 수 있는지에 대한 방법론을 제시하
고자 하였다. 

Abstract  Advances in artificial intelligence (AI), particularly machine learning and deep learning, have 
sparked interest in using computer calculations to predict material properties in material sciences. 
Density functional theory was used to propose a method for predicting the electrical properties of 
hexagonal boron nitride (h-BN) in the presence of vacancy defects. Three types of defects in the h-BN
monolayer (boron vacancy, nitrogen vacancy, and boron-nitrogen vacancy) were considered. The 
pristine h-BN monolayer had an electrical band gap of 4.6 eV, indicating its insulating properties. A 
monovacancy with boron or nitrogen defects introduced a new energy level within the band gap. In the
case of divacancy by boron and nitrogen defects, two energy levels emerged (i.e., 1.3 eV and 1.8 eV from
the conduction band, respectively) between the band gap, producing an environment conducive to 
electron excitation from the valence to the conduction band. As defects in the h-BN monolayer 
increased, the band gap filled gradually with new energy states. Consequently, the electrical properties
shifted from insulator to conductor. This research contributes a methodology for predicting the material
properties through computational calculations, providing insights into the evolving electrical behavior of
h-BN with varying defect densities.
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1. 서론

최근 발전하고 있는 인공지능과 더불어 재료과학의 영
역도 기존에 얻어진 재료들의 데이터를 학습하여 재료에 
대한 새로운 정보를 얻고자 하는 재료 정보학이 하나의 
학문 분야로 자리를 잡고 있다. 컴퓨터와 인공지능이 발
달하기 전까지 재료는 실험실에서 합성한 후, 측정을 통
해서 그 특성을 알 수 있다는 것이 일반적인 인식이었다. 
하지만 최근에 이르러 기계학습이나 심층학습과 같은 연
산기법의 발달로 측정 또는 실험을 수행하지 않고도 재
료의 특성을 예측할 수 있게 되었다[1-4].

이러한 움직임에 따라 최근 재료과학 분야에서도 슈뢰
딩거방정식(Schrodinger's equation)에서 파생된 밀도
범함수이론(密度汎関数理論)을 이용하여 실험을 하지 않
고, 재료의 특성을 예측하거나 새로운 재료를 개발하고
자 하는 연구가 수행되고 있다[5,6]. 특히, 이러한 학문적 
움직임은 기존의 통념인 실험실에서의 작업을 통한 새로
운 재료의 합성이라는 관점에서 벗어나 이론에 근거한 
계산을 통해서도 신물질의 설계가 이루어질 수 있다는 
것을 보여주고 있다.

이 연구는 밀도범함수이론을 활용하여 신물질의 전
기적 특성을 예측할 수 있는 방법론을 제시하고자 한
다. 본 연구의 주된 관심사인 질화붕소(boron nitride)는 
높은 열적 안정성[7,8]과 큰 밴드갭(band gap)[9-14] 
에서 기인한 전기적 특성으로 인해 최근 많은 주목을 
받고있는 물질이다. 특히 h-BN의 경우, 2,973°C의 높
은 녹는점(melting point)으로 인해 열적 안정성을 요
구하는 분야에서는 그 활용도가 높은 반면, 큰 밴드갭
으로 인해 전기적으로 부도체(insulator)의 특징을 지
니고 있다[15,16]. 따라서 부도체의 특성을 전기가 잘 
통하는 도체(conductor)의 특성으로 바꾸는 일은 학문
적으로 매우 도전적인 의미를 가지며, 기계학습 기술이 
비약적으로 발전하고 있는 학문적 분위기와 함께, 이론
적으로 성질이 변할 수 있는 상태를 컴퓨터로 계산하여 
가능성을 탐색해 본다는 것은 매우 의미 있는 일이라 
하겠다.

여기서는 h-BN 단일층(monolayer)에 원자결함
(atomic vacancy)이 생성되었을 때, 전기적으로 부도
체인 특성이 어떻게 변하는지 예측하고, 그 이유를 규
명하고자 하였다. 공극의 경우, 한 개의 원자가 결함으
로 존재하는 단일공극(monovacancy)과 이웃한 2개의 
원자가 결함으로 존재하는 이중공극(divacancy)을 고

려하여 계산하였다. 특히, h-BN의 경우 서로 다른 두 
종류의 원자 구성으로 이루어지기 때문에 단일공극의 
경우는 붕소 결함과 질소 결함 두 경우를 모두 고려하
였다. 

이 연구는 밀도범함수이론을 활용하여 그 연산을 수행
하였으며, 각각의 공극 생성 여부에 해당하는 전자밴드
구조(electronic band structure)와 상태밀도(DOS :　
density of states, DOS, 이하 상태밀도)를 계산하였다. 
나아가 h-BN의 전기적 특성이 변화하는 이유도 설명하
고자 하였다. 

2. 본론

이 연구는 open source 소프트웨어인 OPENMX를 
활용하여 모든 계산을 수행하였다[17]. 계산에서 고려한 
모델의 크기는 x축과 y축 모두 20.036 Å으로, 붕소 원
자 64개, 질소 원자 64개, 총 128개의 원자로 구성되었
다. 또한, 경계 효과를 최소화하기 위해서 z축으로 20 Å
이상의 vacuum space를 확보하여 수치 안정성과 물리
학적 의미를 보존하였다. 전자 상호작용을 나타내기 위해 
Exchange-Correlation Function 중에서 GGA-PBE 
(Generalized Gradient Approximation - Perdew, 
Burke, Ernzerhof) 방법이 사용되었다. 모든 계산에서 
spin polarization을 고려하였으며, cutoff energy 값
은 220 Ryd로 설정하였다. k-point grid의 크기는 
5×5×1, 그리고 self-consistent field 계산의 수렴 기
준은 1×10-7로 설정하였다.

원자결함의 경우, 단일공극과 이중공극의 두 경우가 
고려되었다. 구체적으로 결함이 없는 h-BN 단일층에서 
붕소 원자와 질소 원자를 제거하여 공극 결함(defect)을 
가지는 모델을 구성하였다. 단, h-BN이 붕소와 질소의 
각각 다른 원자로 구성된 물질이기 때문에, 붕소 공극, 
그리고 질소 공극의 두 경우 모두 계산에 반영하였다. 또
한, 이중공극의 경우, 떨어져 있는 각각의 원자가 아닌 
서로 이웃한 붕소와 질소 원자를 제거하여, 한 곳에서 이
중공극 결함을 가지는 모델을 구성하였다. 

각각의 공극을 가지는 모델들은 에너지적으로 완전히 
안정화 될 때까지 완화(relaxation, 이하 완화)이 실행되
었다. 이후, 완화된(relaxed) 구조를 이용하여 self- 
consistent field 계산을 수행하였고, 추가로 전자밴드
구조와 상태밀도를 계산하였다.
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Fig. 1. Relaxed structures of h-BN monolayer with (a) no vacancy, (b) boron 
vacancy, (c) nitrogen vacancy, and (d) boron and nitrogen vacancies.

3. 결과 및 고찰

3.1 완화된 구조(Relaxed structure)
Fig. 1은 pristine h-BN 단일층과 각각의 공극을 가

지는 구조를 완화시킨 후 얻어진 구조이다. 먼저 Fig. 
1(a)와 같이 결함이 없는 경우는 B-N 사이의 결합길이
가 1.4460 Å으로 일정한 것으로 계산되었다. 이 결과는 
Table 1에 제시된 바와 같이 선행연구의 결과와 동일한 
것으로[18,19], 이 연구의 계산 결과가 신뢰할 만하다는 
것을 입증하고 있다. 또한, N-N 사이의 거리는 2.5045 
Å, B-B 사이의 거리 역시 2.5045 Å인 것으로 계산되었
다. 그리고 B-N-B 원자들이 이루는 각도와 N-B-N 원
자들이 이루는 각도 모두 120°로 동일한 것으로 나타났
다. 이는 h-BN 단일층이 육각형의 완벽한 대칭인 안정
적 구조를 가짐을 의미한다고 하겠다.

In this work 
(PBE) PBE[18] B3LYP[19]

Distance between B 
and N 1.4460 Å 1.45 Å 1.446 Å

Table 1. Comparison of the distance between boron 
and nitrogen

Fig. 1(b)는 붕소 원자가 공극인 경우, 완화가 끝난 
h-BN 단일층 구조를 나타낸다. 공극결함 주위에 있는 
N-N 원자들 간의 거리를 계산한 결과, 각각 2.6155, 
2.6146, 2.6160 Å인 것으로 나타났다. 이 값은 결함이 
없는 h-BN 단일층에서 계산된 N-N 사이의 거리 
2.5045 Å보다 큰 값으로, 질소 원자 사이에 존재하는 
댕글링 결합(dangling bond)에 의한 반발력으로 인해 
거리가 넓어지게 된 것이라 볼 수 있다. 

질소 원자가 공극을 가지는 경우 완화 후 원자구조는 
Fig. 1(c)와 같으며, 공극 주변의 붕소 원자들 간 거리가 
감소한 것으로 보여지고 있다. 실제로 계산해 본 결과, 
B-B 원자들 사이의 거리는 2.2286, 2.2291, 2.2285 Å
로, 결함이 없는 구조에서 계산된 값인 2.5045 Å보다 
작은 것을 알 수 있다. 이는 붕소 원자들 사이에 존재하
는 전자들이 약한 공유결합을 형성하고 있어 원자들 간 
거리가 감소하였다고 해석할 수 있다. 

Fig. 1(d)는 붕소와 질소 공극이 있는 경우에 완화가 끝
난 후 h-BN의 단일층 구조를 나타낸 것으로, 원자결함 주
위로 심한 구조의 변형이 일어났음을 알 수 있다. 개별 원
자 사이의 거리를 계산해 보면, B-B 원자 사이의 거리는 
1.8851 Å, N-N 원자의 경우 1.7212 Å로 나타났다. 이 
수치들은 결함이 없는 구조에서 계산된 값들인 2.5045 Å
보다 작은 값이며, 원자결함 주위로 구조의 변형이 일어났
을 때, 거리의 감소 폭이 커짐을 의미한다고 하겠다. 
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Fig. 2. Electronic band structure of h-BN monolayer with (a) no vacancy, (b) 
boron vacancy, (c) nitrogen vacancy, and (d) boron and nitrogen 
vacancies.

이처럼, 우리는 원자결함의 존재가 h-BN 단일층의 
구조에 변형을 가져온다는 사실을 알 수 있었으며, 단일
공극의 경우보다 이중공극의 경우가 더 많은 변형을 가
져온다는 사실을 파악할 수 있었다. 

3.2 전자밴드구조(Electronic band structure)
Fig. 2는 결함이 없는 h-BN 단일층과 각각의 결함이 

존재하는 구조를 완화한 후, 얻어진 전자밴드구조를 나
타낸다. 모든 그림은 페르미 준위(Fermi level)가 0에 맞
추어 그려졌다. Fig. 2(a)는 결함이 없는 온전한 h-BN 
단일층의 전자밴드구조로, 가전자대(valence band)와 
전도대(conduction band) 사이의 gap이 4.6 eV으로 
계산되었다. 이 수치는 다수의 선행 이론 연구에서 제시
된 값과 일치하며, 본 연구에서 수행한 계산이 신뢰할 수 
있음을 의미한다고 하겠다[9-12,17,18].

Fig. 2(b)는 붕소 원자가 결함일 때 계산된 전자밴드
구조를 보여주고 있다. 이때, 밴드갭의 크기는 Fig. 2(a)
와 큰 차이가 없지만, 결함이 없는 구조의 전자밴드구조
와는 다르게 페르미 준위가 가전자대에 붙어 있는 것을 
볼 수 있다. 이는 p-type 도핑(doping)이 된 경우로 전
기적으로 매우 전도성을 가지는 것이라 해석할 수 있다. 

한편, 질소 원자가 결함일 때 계산된 전자밴드구조는 

Fig. 2(c)에 제시되어 있으며, 새로운 에너지 준위가 페
르미 준위를 따라서 생성된 것을 볼 수 있다. 이것은 전
자가 가전자대에서 전도대로 이동할 수 있는 확률이 높
아졌음을 의미한다.

Fig. 2(d)는 붕소 및 질소 원자가 동시에 결함을 형성
하고 있는 구조에서 계산된 전자밴드구조이다. 앞의 경
우와는 다르게, 밴드갭 사이에 2개의 새로운 에너지 준
위가 생성된 것을 볼 수 있다. 이는 전자가 존재할 수 있
는 에너지 상태가 늘어났기 때문에, 단일공극 결함의 경
우와 비교하여, 가전자대에서 전도대로의 전자 이동 확
률이 높아졌음을 의미한다. 

3.3 상태밀도
앞의 전자밴드구조 분석을 통해 h-BN 단일층에 단일

공극과 이중공극이 만들어지면, 밴드갭 사이에 새로운 
에너지 상태가 생성됨을 확인하였다. 이러한 새로운 에
너지 상태의 생성에 대한 원인 파악과 적절한 설명은 학
문적으로 중요한 의미가 있다. 원자결함에 의해 밴드갭
에 새로 생성된 에너지 상태의 기원을 파악하기 위하여, 
상태밀도를 계산하였다. 앞의 분석과 마찬가지로 모든 
상태밀도는 페르미 준위 0에 맞추어 제시되었다. 

Fig. 3(a)는 결함이 없는 h-BN 단일층에서 계산된 상
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Fig. 3. Density of states of h-BN monolayer with (a) no vacancy, (b) boron vacancy, (c)
nitrogen vacancy, and (d) boron and nitrogen vacancies.

태밀도를 나타낸다. Fig. 2(a)와 같이 전자밴드갭이 4.6 
eV이고 가전자대와 전도대 사이에는 어떠한 에너지 상
태도 존재하지 않는 것을 볼 수 있다. 이 결과는 본 연구
에서 사용한 GGA-PBE 방법을 이용하여 h-BN 단일층
의 상태밀도를 계산한 선행 연구들과 일치한다[9-12]. 
이는 본 연구의 접근방식과 계산 결과의 신뢰성을 나타
내준다 하겠다. 특히, 선행 연구들과는 차별적으로 본 연
구에서는 8×8×1의 큰 모델에서 계산을 수행하였기 때
문에, 실제 h-BN의 단일층에서 발생하는 현상에 근접한 
계산결과를 기대할 수 있다 하겠다.

붕소 원자가 결함인 경우의 상태밀도는 Fig. 3(b)에 
나타나 있다. Fig. 2(b)에 제시된 바와 같이 페르미 준위
가 가전자대의 끝에 위치해 있는 것을 볼 수 있다. 그리
고 예상상태밀도(Projected density of states, PDOS, 
이후 예상상태밀도) 계산을 추가로 실행한 결과, 공극결
함 주위에 있는 질소 원자들의 p-orbital로 인해 가전자
대의 끝부분에 새로운 에너지 상태(state)들이 생성되어 
있음을 볼 수 있다. 이것은 전자밴드구조 분석에서는 알 
수 없었던 것으로, 원자결함으로 인한 영향이 어느 부분
에 형성되었는지를 설명해 주는 결과라 하겠다.

Fig. 3(c)는 질소 원자가 결함을 가질 때에 계산된 상
태밀도를 표현한 것이다. 앞의 전자밴드구조에서 계산된 

결과인 Fig. 2(c)와 같이 새로운 에너지 상태가 페르미 
준위를 따라서 존재하는 것을 볼 수 있다. 그리고 이 상
태가 왜 일어나는 것인지 알아보기 위해서 예상상태밀도 
계산을 추가로 실행하였다. 분석결과에 따르면, 새로 생
긴 에너지 상태는 질소 공극 주위에 있는 붕소 원자들의 
p-orbital로 인한 상태인 것으로 밝혀졌다. 

Fig. 3(d)는 붕소와 질소 원자들이 이중공극 상태로 
존재하는 구조의 상태밀도와 예상상태밀도를 나타내고 
있다. 그림에 표시된 바와 같이, 공극결함 주위의 붕소와 
질소 원자들의 p-orbital로 인해 2개의 새로운 에너지 
상태가 1~2 eV 사이에 생성되었음을 알 수 있다. 즉, 이
중공극의 경우, 단일공극의 경우에 비해 많은 에너지 상
태가 존재하고 있음을 확인할 수 있다.

4. 결론

이 연구는 밀도범함수이론을 이용하여, 새로운 재료의 
변형된 특성에 대해 계산을 통해 예측하는 방법을 제시
하고자 하였다. 붕소 원자와 질소 원자가 각각 결함을 가
진 단일공극의 경우와 두 원자가 이웃하여 동시에 결함
을 가지는 이중공극의 경우를 고려하여 연구를 수행하였
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다. OPENMX를 활용한 계산과 이에 대한 분석을 통해 
다음과 같은 결과를 얻을 수 있었으며, 이 연구는 발전하
는 컴퓨터 기술을 활용하여 새로운 물질의 특성을 예측
할 수 있는 가능성을 제시한 연구사례라 하겠다.

첫째, 단일공극의 경우, 밴드갭에 공극결함 주위 원자
들의 p-orbital로 인해 새로운 에너지 준위가 1개 생성
되었다. 특히, 질소 원자결함의 경우 전도대의 2 eV 아
래에서 새로운 에너지 준위가 생성되었다.

둘째, 이중공극의 경우, 밴드갭 사이에 2개의 새로운 
에너지 상태가 생성되었는데, 이것은 이중공극 주변에 
존재하는 붕소와 질소 원자의 p-orbital에서 기인하는 
것으로 밝혀졌다. 구체적으로 전도대로부터 1.3 eV과 
1.8 eV의 아래에 두 개의 에너지 상태가 생성되는 것으
로 나타났다.

셋째, 부도체인 h-BN에 원자결함을 생성하면, 밴드갭 
사이에 새로운 에너지 상태들이 생성되면서 가전자대에 
존재하는 전자가 전도대로 전이하기 수월한 환경이 만들
어짐을 알 수 있었다. 

넷째, 전기적으로 부도체인 물질에 공극결함을 생성하
면 전기가 통하는 전도성 물질로 성질이 바뀌게 될 것이
라 예상된다.
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