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Введение. Оксид  галлия  (β-Ga2O3)  —  перспективный  материал  с  широкой 
запрещённой  зоной  и  уникальными оптическими и  электрическими свойствами.  Дефекты 
кристаллической структуры способны оказывать  влияние  на  характеристики материала.  В 
недавних исследованиях [1-3] было продемонстрировано воздействие вакансий на плотность 
состояний в кристаллах, а также на их структурные и оптические свойства. Исследования 
методом первопринципных расчётов направлены на описание влияния точечных дефектов. 
Исследования [1-5] представляют параметры моделирования и демонстрируют расхождения в 
значениях энергии образования вакансий. Для понимания свойств проводимости, оптики и 
стабильности устройств на основе оксида галлия (β-Ga2O3) необходимо исследовать энергию 
кислородных вакансий. Целью нашего исследования было определить наиболее оптимальные 
параметры  моделирования  и  сравнить  энергию  формирования  кислородных  вакансий  с 
существующими работами.

Основная  часть. В  ходе  работы  было  выполнено  моделирование  кристалла  бета 
модификации оксида галлия, трёх кристаллов бета модификации оксида галлия с вакансиями 
кислорода,  образованными  неэквивалентными  атомными  позициями;  кристалла  галлия  и 
кристалла  альфа  модификации  кислорода.  Моделирование  проводилось  методами  теории 
функционала  плотности  с  использованием  GGA функционала  и  псевдопотенциалов  SSSP 
PBEsol Precision v1.3.0 [6], включающих в валентную зону внутренние 3d-электроны галлия, 
что позволяет корректно воспроизводить ширину запрещённой зоны оксида галлия (β-Ga2O3) 
без  учёта  поправок  Хаббарда.  Моделирование  чистой  системы  проводилось  на 
конвенциональной ячейке (20 атомов). Моделирование кристаллов с вакансиями проводилось 
на суперячейке размерами 2x2x2 (160 атомов) полученной трансляцией конвенциональной 
ячейки.

Выводы. В  ходе  работы  установлена  оптимальная  последовательность  расчётов, 
облегчающая сходимость и позволяющая получать зонную структуру.  На основе результатов 
численных  экспериментов  были  получены  энергии  формирования  вакансий  кислорода  и 
проведено сравнение с другими работами по данной теме.
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