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МОДИФIКАЦIЯ ЕЛЕКТРОННИХ
ВЛАСТИВОСТЕЙ НАДТОНКИХ ПЛIВОК
𝛽-Ga2O3 МЕХАНIЧНИМИ ВПЛИВАМИУДК 538.9

Методами функцiонала електронної густини та псевдопотенцiалу, iз перших принци-
пiв, з використанням авторського програмного коду отримано просторовi розподiли
густини валентних електронiв, знайдено густини електронних станiв, ширини забо-
ронених зон у надтонких плiвках 𝛽-Ga2O3 з рiзними вiльними поверхнями пiд впливом
механiчного стиснення. Показано, що товщина плiвки 𝛽-Ga2O3, тип вiльної поверхнi
плiвки та механiчна дiя стиснення дозволяють керувати провiдними властивостями
надтонких плiвок 𝛽-Ga2O3.
К люч о в i с л о в а: 𝛽-Ga2O3, плiвки, розрахунки iз перших принципiв, механiчне стис-
нення.

1. Вступ
Широкозоннi матерiали, такi як GaN, InGaN та
SiC успiшно розвивалися протягом останнього де-
сятилiття, впливаючи на наше повсякденне жит-
тя, зокрема, у випадку нiтридiв, пропонуючи роз-
ширену функцiональнiсть як електронних, так i
оптоелектронних пристроїв. На сьогоднi дослiдже-
ння спрямованi на надширокозоннi напiвпровiдни-
ковi матерiали iз шириною енергетичної заборо-
неної зони, що перевищує 4 еВ. Iснує кiлька та-
ких матерiалiв, якi привертають особливу увагу
дослiджень, це – AlGaN, AlN, алмаз та 𝛽-Ga2O3,
що належать до класу так званих прозорих окси-
дiв з напiвпровiдниковими властивостями. Алмаз
дуже важко виготовити у великих обсягах та з
високою структурною якiстю. Нiтриди на осно-
вi Al також страждають вiд технологiчних тру-
днощiв при отриманнi великих обсягiв високоякi-
сних кристалiв. Серед надширокозонних напiвпро-
вiдникових матерiалiв у великому обсязi можна
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вирощувати лише 𝛽-Ga2O3. Iснує п’ять полiмор-
фiв 𝛽-Ga2O3 [1]: типу корунда (𝛼), моноклiнний
(𝛽), дефектний шпiнель (𝛾), орторомбiчний (𝜀) та
𝛿-фаза, що, вважається орторомбiчною. 𝛽-фаза 𝛽-
Ga2O3) є найбiльш стiйкою кристалiчною структу-
рою i була та є предметом бiльшостi дослiджень
[2]. Ще важливiше те, що 𝛽-Ga2O3 можна отри-
мати безпосередньо з розплаву за допомогою мас-
штабованих методiв росту, якi потребують низь-
ких рiвнiв виробничих витрат порiвняно з iнши-
ми матерiалами такого типу. 𝛽-Ga2O3 з його унi-
кальними оптичними та електричними властиво-
стями розглядається як важливе доповнення до
iнших надширокозонних напiвпровiдникових ма-
терiалiв у нових областях застосувань. Початковi
дослiдження 𝛽-Ga2O3 проводились ще у 60-х роках
XX столiття, але надалi цей матерiал був, майже,
забутий на десятилiття. Iнтенсивнi дослiдження
фiзики та функцiональних застосувань 𝛽-Ga2O3

в останнi два десятилiття розмiстило цю сполуку
на переднiй план розробок надширокозонних на-
пiвпровiдникових матерiалiв. Дослiджувалися рi-
зноманiтнi методи росту та епiтаксiальнi технiки з
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подальшим iнтенсивним вивченням електричних,
оптичних, теплових та механiчних властивостей.
Цi дослiдження були зафiксованi у великiй кiль-
костi публiкацiй та виданих патентах [3–6].

На сьогоднi значна увага придiляється епiтаксi-
альному зростанню плiвок сполуки 𝛽-Ga2O3 [7].
Епiтаксiальний оксид галiю є новим, ще не пов-
нiстю вивченим i вельми перспективним широко-
зонним напiвпровiдником. Вiн має низку власти-
востей, завдяки яким становить значну конкурен-
цiю таким матерiалам, як карбiд кремнiю i нiтриди
третьої групи. Перш за все, це прозорiсть в ультра-
фiолетовiй областi спектра, оскiльки ширина його
забороненої зони дорiвнює 𝐸𝑔 ≈ 4,9 еВ. Ця речови-
на в кристалiчному станi має високу напругу про-
бою (8 MV · см−1). Оксид галiю легко легувати, що
дозволяє отримувати провiднi шари даного мате-
рiалу. 𝛽-Ga2O3 можна вирощувати у великiй кiль-
костi та застосовувати у УФ фотоприймачах, фо-
токаталiзаторах, газових датчиках, сонячних бата-
реях, прозорих провiдних фiльтрах для електродiв
рiзних оптоелектронних пристроїв тощо [8–19].

Двовимiрний (2D) Ga2O3 може розширити за-
стосування Ga2O3. Незважаючи на те, що нано-
пристрої на основi двовимiрного (2D) Ga2O3 пока-
зали бiльш високу ефективнiсть, нiж нанопристрої
на основi 𝛽-Ga2O3, такi механiзми змiни все ще
не зрозумiлi всебiчно. Згiдно з попереднiми дослi-
дженнями на характеристики приладiв на основi
Ga2O3 суттєво впливають механiчний стан плiвок
Ga2O3 [20]. Пружне поле в пристрої виникає пiд
час термiчного процесу вирощування Ga2O3 та за
рахунок невiдповiдностi ґраток з iншими конта-
ктними матерiалами, що визначає термiчну стiй-
кiсть та транспортнi властивостi матерiалу [21–31].

У загальному випадку введення деформацiї у 2D
матерiал як i в тривимiрний – це процес введен-
ня механiчної енергiї в систему. У межах пружної
деформацiї ця енергiя зберiгається всерединi ма-
терiалу i призводить до нерiвноважного стану, що
спричиняє низку змiн у його основних властиво-
стях. При перевищеннi межi пружностi енергiя мо-
же вивiльнятися за допомогою реконструкцiї ато-
мiв, фазового переходу або руйнування. З атом-
ної точки зору, тиск змiнює вихiдний стан атомно-
го зв’язку, подовжуючи або скорочуючи вiдстань
хiмiчних зв’язкiв i змiнюючи симетрiю ґратки. У
результатi цього електронна структура матерiалу
змiнюється i в свою чергу зазнає великих змiн ряд

фiзичних властивостей [32]. Отже, деформацiйна
iнженерiя – це простий та унiверсальний пiдхiд до
функцiоналiзацiї властивостей матерiалiв, оскiль-
ки її вплив надається безпосередньо на атомну
структуру.

Таким чином, для подальшого розумiння хара-
ктеристик i застосувань двовимiрного Ga2O3, не-
обхiдно дослiдити механiчнi впливи на електроннi
властивостi 2D Ga2O3. У нашiй роботi теоретично
дослiджувалися модифiкацiї електронних власти-
востей надтонких плiвок 𝛽-Ga2O3 з рiзними вiль-
ними поверхнями шляхом механiчних впливiв. Ме-
тодами функцiонала електронної густини та псев-
допотенцiалу iз перших принципiв на авторсько-
му програмному кодi [32] були отриманi просторовi
розподiли густини валентних електронiв, густини
електронних станiв, ширини заборонених зон.

2. Методи та моделi обчислень

Формалiзм функцiонала електронної густини
(ФЕГ), який було розроблено Коном, Хоенбергом
та Шемом, є потужним методом розрахунку елект-
ронної енергiї молекул i твердих тiл. Вважається,
що повна енергiя електронiв, якi рухаються в да-
ному зовнiшньому потенцiалi, може бути отрима-
на, якщо вiдома самоузгоджена електронна гус-
тина. Пiд час розв’язання рiвнянь Кона, Хоенберга
та Шема може бути використаний псевдопотен-
цiальний формалiзм, згiдно з яким тверде тiло
розглядається як сукупнiсть валентних електро-
нiв та iонних остовiв. Псевдопотенцiал Бечелета–
Хеменна–Шлетера серед сучасних псевдопотенцiа-
лiв ab initio, якi здобуваються шляхом обернення
рiвняння Шредiнгера для атомiв, широко вико-
ристовуються в твердотiльних розрахунках i в
даних розрахунках теж [33].

Для неперiодичних систем, таких як кристал iз
дефектом, тонка плiвка або кластер, проблема вiд-
сутностi перiодичностi обходиться методом супер-
ґратки [34], в якому створюється суперкомiрка, що
транслюється у просторi. При моделюваннi неперi-
одичних систем, таких як тонка плiвка чи кластер,
iзоляцiя трансльованих об’єктiв один вiд одного
забезпечується вакуумним промiжком мiж ними.

Повсюдна перiодичнiсть кристалiчної (або шту-
чної) ґратки створює перiодичний потенцiал i, та-
ким чином, накладає таку саму перiодичнiсть на
електронну густину. Потенцiал Кона–Шема перi-
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одичної системи проявляє ту саму перiодичнiсть,
що й ґратка, а одночастинковi орбiталi Кона–
Шема можуть бути записанi в формi Блоха:

𝜓 (r) = 𝜓𝑖(r,k) = exp(𝑖k r)𝑢𝑖(r,k), (1)

де k є вектором iз першої зони Брiллюена (ЗБ)
кристалiчної (або штучної) ґратки. Iндекс 𝑖 перебi-
гає усi можливi електроннi стани. Функцiя 𝑢𝑖(r,k)
має перiодичнiсть просторової ґратки i може бу-
ти розкладена в ряд за плоскими хвилями. Це об-
ґрунтовує використання плоских хвиль як загаль-
ної бази, вибраної нами, для розкладення перiо-
дичної частини орбiталей. Оскiльки плоскi хвилi
утворюють повний та ортонормований набiр фун-
кцiй, то використання їх для розкладення одноча-
стинкових орбiталей має вигляд:

𝜓𝑗 (k, r) =
1

√
𝑁0

√
Ω

∑︁
G

𝑏𝑗 (k+G)×

× exp (𝑖 (k+G) r), (2)

де G є вектор оберненого простору, Ω – об’єм при-
мiтивних комiрок, котрi заповнюють кристал або
штучну суперґратку у випадку неперiодичних об’-
єктiв.

Одночастинкове рiвняння Кона–Шема пiсля
фур’є-перетворення має такий вигляд у обернено-
му просторi:∑︁
G

[︂{︂
~2

2𝑚
(k+G)2 − 𝜀𝑗

}︂
𝛿G,G′ +

+𝑉KS (k+G,k+G′)

]︂
𝑏𝑗 (k+G) = 0, (3)

де 𝑉KS – потенцiал Кона–Шема:

𝑉KS (k+G,k+G′) = 𝑉𝑃𝑆(k+G,k+G′)+

+𝑉𝐻(G′ −G) + 𝑉𝑋𝐶(G
′ −G). (4)

У загальному випадку вирази, що описують
потенцiали взаємодiї, комплекснi. Використання
атомних базисiв, що мiстять операцiю iнверсiї в
своїй групi точкової симетрiї, призводить до того,
що фур’є-компоненти при розкладi всiх виразiв є
реальними.

Основною величиною в формалiзмi ФЕГ є густи-
на електронного заряду. Вона оцiнюється на основi
самоузгодженого рiшення рiвнянь (3), яке повинно

виконуватися в усiх точках неприводимої частини
зони Брiллюена (ЗБ):

𝜌 (G) =
2

𝑁𝑇

∑︁
𝑘

∑︁
𝑗

∑︁
𝛼∈𝑇

∑︁
G

𝑏*𝑗 (k+G′ + 𝛼G)×

× 𝑏𝑗(k+G′), (5)

де iндекс 𝑗 перебiгає усi занятi стани, k є вектором
iз першої ЗБ, 𝑁𝑇 є число операцiй 𝛼 в точковiй
групi 𝑇 атомного базису, множник 2 враховує ви-
родженiсть за спiном.

Розрахунковi зусилля можна скоротити, якщо
використовувати метод спецiальних точок. Є рiзнi
пiдходи щодо вибору цих точок. Так, можна вико-
ристовувати рiвномiрнi або нерiвномiрнi сiтки то-
чок, можна з прийнятною точнiстю замiнити пiд-
сумовування за кiнцевим числом спецiальних то-
чок або однiєї точки в ЗБ. Можна обмежитися ли-
ше Γ-точкою в ЗБ, особливо це стосується штуч-
них перiодичних систем з великою суперкомiркою.

Розподiл електронiв за енергiями отримує-
ться шляхом числового обчислення похiдної
limΔ𝐸→0 Δ𝑁/Δ𝐸, де Δ𝑁 – кiлькiсть дозволених
станiв, що припадають на промiжок енергiї Δ𝐸, iз
отриманого пiд час дiагоналiзацiї матрицi Кона–
Шема (3) одночастинкового енергетичного спект-
ра, кiлькiсть значень в якому контролюється роз-
мiром розкладу хвильової функцiї. Вiдповiдно до
iдеологiї ФЕГ кiлькiсть зайнятих станiв при 𝑇 =
= 0 K визначалися половинною кiлькiстю електро-
нiв у атомному базисi (у зв’язку з неврахуванням
спiну електрона).

Умови виконання наших розрахункiв були таки-
ми: iнтегрування по ЗБ замiнювалося розрахунком
в однiй точцi ЗБ – Γ-точцi. Iтерацiї самоузгодже-
ння припинялися за умови спiвпадiння результа-
тiв обчислення поточної iтерацiї та попередньої з
наперед вибраною точнiстю, їх кiлькiсть змiнюва-
лася залежно вiд об’єкта, що обчислювався, але,
зазвичай, нашi результати збiгалися через 3–5 iте-
рацiй. Обрiзання кiлькостi плоских хвиль у роз-
кладi хвильової функцiї вiдбувалося шляхом про-
бних розрахункiв та оцiнки фiзичностi отриманих
результатiв (просторового розподiлу електронної
густини, величини промiжку у енергетичному еле-
ктронному спектрi мiж останнiм зайнятим станом
та першим незайнятим), iз загальних уявлень про
модельовану наноструктуру або у порiвняннi їх iз
результатами отриманими iншими авторами; ча-
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сто число плоских хвиль вибиралось близько 20–25
хвиль на один базисний атом.

Обчислення електронних властивостей легше
виконуються в Декартовому просторi (𝑋,𝑌 i 𝑍),
тодi як виконання кристалографiчних операцiй
симетрiї здiйснюються з дробовими кристалогра-
фiчними координатами (𝑥, 𝑦, 𝑧). В ортонормаль-
них кристалографiчних системах (кубiчна, тетра-
гональна та орторомбiчна) перетворення коорди-
нат зводиться до простого подiлу значень коорди-
нат на вiдповiднi константи комiрок. Наприклад,
𝑥 = 𝑋/𝑎, i 𝑋 = 𝑎𝑥. У випадку загальної косої кри-
сталографiчної системи перетворення описується
матричними операцiями.

Моноклiннiй ґратцi 𝛽-Ga2O3 [35] iз просторовою
групою C2/m вiдповiдають два нееквiвалентно по-
зицiйованi атоми Ga: Ga1 – шестикратно коорди-
нований i Ga2 – чотири координований, та три не-
еквiвалентно позицiйованi атоми O: потрiйно ко-
ординованi O1 та O3, чотирикратно координова-
ний O2. Параметри ґратки при кiмнатнiй темпе-
ратурi оцiнюються як 𝑎 = 1,223 нм, 𝑏 = 0,304 нм,
𝑐 = 0,580 нм та 𝛽 = 103,7∘ (кут мiж осями a та
c) елементарної комiрки. Елементарна комiрка мi-
стить чотири формульнi одиницi, вiсiм атомiв Ga
i дванадцять атомiв O, що заповнюють обсяг ко-
мiрки базисними нееквiвалентно позицiйованими
двома атомами Ga та трьома атомами O в поло-
женнях 4i, (0, 0, 0; 1/2, 1/2, 0) (𝑥, 0, 𝑧) [35–37].

Дробовi кристалографiчнi координати атомiв,
що наведенi в табл. 1, нами були перетворенi в Де-
картовi координати за допомогою алгоритму, опи-
саному в нашiй роботi [38]. Отриманi положення
базисних двох нееквiвалентних атомiв Ga (Ga1 та
Ga2) та трьох нееквiвалентних атомiв O (O1, O2
та O3) показанi на рис. 1.

Для побудови образiв базисних (нееквiвален-
тних) атомiв застосовувалися операцiї симетрiї Фе-

Таблиця 1. Нееквiвалентнi атомнi
дробовi положення 𝛽-Ga2O3 [35]

Атом x y z Координацiя

Ga1 0,09050 (2) 0 0,79460 (5) Чотирикратна
Ga2 0,15866 (2) 1/2 0,31402 (5) Шестикратна
O1 0,1645 (2) 0 0,1098 (3) Трикратна
O2 0,1733 (2) 0 0,5632 (4) Чотирикратна
O3 0,0041 (2) 1/2 0,2566 (3) Трикратна

Рис. 1. Одинична комiрка 𝛽-Ga2O3, з базисними нееквiва-
лентно позицiйованими двома атомами Ga–Ga1, Ga2 (сiрi
сфери) та трьома атомами O–O1, O2 та O3 (бiлi сфери) з
рiзних кутiв спостереження. Зображення побудовано в ла-
бораторнiй Декартовiй системi координат засобами автор-
ської комп’ютерної програми

Рис. 2. Одинична комiрка 𝛽-Ga2O3 з рiзних кутiв спосте-
реження. Зображення побудовано в лабораторнiй Декарто-
вiй системi координат за допомогою авторської комп’ютер-
ної програми

Рис. 3. Лабораторнi та кристалографiчнi вiсi, площини,
що обмежують одиничну комiрку
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Рис. 4. Примiтивна комiрка штучної суперґратки орторомбiчного типу, що вiдтворювала кри-
сталографiчний простiр нескiнченої плiвки 𝛽-Ga2O3 моноклiнної сингонiї товщиною 0,439 нм з
вiльними поверхнями типу (001)

Рис. 5. Примiтивна комiрка штучної суперґратки орторомбiчного типу, що вiд-
творювала кристалографiчний простiр нескiнченої плiвки 𝛽-Ga2O3 моноклiнної
сингонiї товщиною 0,304 нм з вiльними поверхнями типу (010)

дорiвської групи C2/m, в результатi яких одини-
чна комiрка заповнювалася тридцятьма атомами,
якi показанi на рис. 2.

Наше перетворення координат атомiв з криста-
лографiчної моноклiнної системи на Декартову не
спотворило геометрiю кристала. Тому отриманий
набiр атомних Декартових координат можна ви-
користовувати для обчислення характеристик еле-

ктронної пiдсистеми кристала за допомогою ав-
торської комп’ютерної програми.

Спряження лабораторних та кристалографi-
чних осей, площини, що обмежують одиничну ко-
мiрку 𝛽-Ga2O3 наведенi на рис. 3.

Оскiльки лабораторна координатна система, що
дiє в межах авторського програмного комплексу, є
прямокутною, а алгоритм розрахунку передбачає
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трансляцiйну симетрiю – у дослiджуванiй атом-
нiй системi, спочатку розроблялася штучна супер-
ґратка орторомбiчного типу, примiтивна комiрка
якої являє собою прямокутний паралелепiпед. Об’-
єктом дослiдження визначаються параметри цiєї
суперґратки та атомного базису. Нашими об’єкта-
ми дослiдження були надтонкi плiвки 𝛽-Ga2O3 з
вiльними поверхнями (010), (001) та (100), тому
у напрямку, перпендикулярному вiльним поверх-
ням плiвок 𝛽-Ga2O3, розмiр примiтивної комiрки
вибирався таким чином, щоб трансляцiйно повто-
рюванi плiвки не впливали одна на одну за раху-
нок вбудованого в комiрку вакуумного промiжку,
тодi як в площинi паралельнiй поверхням – плiв-
ки 𝛽-Ga2O3 були нескiнченнi. На рис. 4–6 пока-
занi примiтивнi комiрки штучних суперґраток ор-
торомбiчного типу, що вiдтворювали кристалогра-
фiчний простiр нескiнчених плiвок 𝛽-Ga2O3 моно-
клiнної сингонiї iз просторовою групою C2/m з рi-
зними вiльними поверхнями. Вважалося, що над-
тонкi плiвки 𝛽-Ga2O3 зберiгають моноклiнний ха-
рактер у своїй будовi незалежно вiд їх товщини.

Атомний базис примiтивної комiрки штучної су-
перґратки, що при трансляцiї вiдтворював (001)
плiвку 𝛽-Ga2O3, складався iз 20 атомiв (8 атомiв
Ga, 12 атомiв О); атомний базис що вiдтворював
(010) плiвку 𝛽-Ga2O3, складався iз 30 атомiв (12
атомiв Ga, 18 атомiв О); атомний базис примiтив-
ної комiрка штучної суперґратки, що при трансля-
цiї вiдтворював (100) плiвку 𝛽-Ga2O3, складався iз
20 атомiв (8 атомiв Ga, 12 атомiв О). При цьому по-
верхнi плiвок (001) та (010) були iдеально плоски-
ми з iдеальною кристалiчною органiзацiєю – їх мо-
жна асоцiювати з епiтаксiально вирощеними плiв-
ками, тодi як поверхнi плiвок (100) були гофро-
ваними – їх можна асоцiювати з полiкристалiчно
органiзованими плiвками iз зерном, розмiр якого
спiвпадав з розмiром одиничної комiрки 𝛽-Ga2O3.

Товщини модельних нескiнчених плiвок були та-
кими: 0,304 нм мала плiвка з поверхнею (010),
0,439 нм та 1,29 нм вiдповiдно плiвки з поверх-
нями (001) та (100). Це найтоншi плiвки 𝛽-Ga2O3,
котрi зберiгають особливостi кристалiчної будови
цього матерiалу. Їх можна трактувати як вiльно
пiдвiшенi плiвки, якi ми i дослiджували в данiй
роботi для розумiння їх характеристик i можливо-
стей застосувань. Наприклад, такi плiвки можуть
бути застосованi як основний елемент датчика ти-
ску, в якому надтонка, майже двовимiрна структу-

Рис. 6. Примiтивна комiрка штучної суперґратки орто-
ромбiчного типу, що вiдтворювала кристалографiчний про-
стiр нескiнченої плiвки 𝛽-Ga2O3 моноклiнної сингонiї тов-
щиною 1,29 нм з вiльними поверхнями типу (100)

ра, є вiльно пiдвiшеною у камерi в положеннi, що
створює на обидвi поверхнi плiвки 𝛽-Ga2O3 впливи
дослiджуваного середовища. Щодо технологiчних
можливостей виготовлення таких вiльно пiдвiше-
них нанооб’єктiв на основi 𝛽-Ga2O3 сповiщали ав-
тори [39].

3. Результати обчислення
та їх обговорення

Моделювання механiчних впливiв типу статичного
стиснення здiйснювалося шляхом змiни вiдповiд-
них координат атомiв у напрямку дiї сили стисне-
ння: так, для плiвки з вiльними поверхнями (001)
сила стиснення дiяла в напрямку [001], що спря-
жений з декартовим напрямком 𝑍, i, вiдповiдно,
зменшувалися 𝑍-координати атомiв до 35% вiд ви-
хiдних iз кроком 5%. Тодi як для плiвки з вiльними
поверхнями (010) сила стиснення дiяла в напрям-
ку [010], що спряжений з декартовим напрямком
𝑌 , i, вiдповiдно, зменшувалися 𝑌 -координати ато-
мiв до 35% вiд вихiдних iз кроком 5%. Для плiвки
з вiльними поверхнями (100) сила стиснення дi-
яла у напрямку [100]*cos(13,7∘), що спряжений з
декартовим напрямком 𝑋, i, вiдповiдно, зменшу-
валися 𝑋-координати атомiв до 35% вiд вихiдних
iз кроком 5%.

Розрахованi просторовi розподiли густин вален-
тних електронiв, густини електронних станiв, ши-
рини заборонених зон модельних плiвок методами
функцiонала електронної густини у локальному
наближеннi та псевдопотенцiалу з перших принци-
пiв, використовуючи авторський код [32]. Атомний
базис не оптимiзувався.

Отриманi ширини заборонених зон плiвок при
рiзних рiвнях механiчного стиснення, значення
яких наведенi в табл. 2 та на рис 7. Аналiз от-
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Рис. 7. Значення ширин заборонених зон нескiнчених плiвок 𝛽-Ga2O3 з рiзними вiль-
ними поверхнями (суцiльна лiнiя – з поверхнею (010), штрихова – з поверхнею (001),
штрих-пунктирна – з поверхнею (100)) при рiзних рiвнях механiчного стиснення

риманих значень дозволяє стверджувати насту-
пне: 1) плiвка з поверхнею (010) була найтоншою
(0,304 нм) серед iнших (0,439 нм та 1,29 нм), її
можна трактувати як 2D-об’єкт, i вона у вихiдно-
му (нестисненому) станi мала величину забороне-
ної зони найбiльшу серед усiх дослiджених плiвок i
майже в п’ять разiв бiльше, нiж у масивного кри-
стала 𝛽-Ga2O3; 2) плiвка з поверхнею (001) теж
була досить тонкою (0,439 нм), але вона у вихiдно-
му (нестисненому) станi мала величину забороне-
ної зони найменшу серед усiх дослiджених плiвок
i в три рази менше, нiж у масивного кристала 𝛽-
Ga2O3; 3) плiвка з неплоскою поверхнею (100) бу-

Таблиця 2. Значення ширин заборонених
зон нескiнчених плiвок 𝛽-Ga2O3 з рiзними
вiльними поверхнями при рiзних
рiвнях механiчного стиснення

% стиснення
Плiвка з вiльними поверхнями

(010), еВ (001), еВ (100), еВ

0 19,05 1,63 8,16
5 1,90 20,14 17,41

10 39,46 18,50 21,22
15 8,98 4,63 13,33
20 44,90 7,89 39,18
25 8,16 1,09 10,61
30 6,80 34,56 0
35 20,68 81,36 31,84

ла найбiльш товстою (1,29 нм) i пiд впливом меха-
нiчного стиснення змiни її забороненої зони були
найбiльш монотонними серед решта плiвок (при
невеликих стисненнях до 15%) – спостерiгалося
незначне збiльшення. Далi монотоннiсть у змiнах
ширини забороненої зони плiвки зникала – зафi-
ксоване рiзке її збiльшення при стисненнi до 20%,
при подальшому стисненнi до 30% заборонена зона
зникає; 4) для найтоншої плiвки, яку ми трактува-
ти як 2D-об’єкт, стиснення вiдносно вихiдного ста-
ну приводило до значних коливань ширини забо-
роненої зони, спостерiгалася певна перiодичнiсть
цих коливань з кроком у 10% стиснення; 5) за-
боронена зона плiвки з поверхнею (001) найбiльш
вiдреагувала на збiльшення стиснення до 35% по-
рiвняно з iншими плiвками, її ширина збiльшилася
майже на два порядки.

Отже, товщина плiвки 𝛽-Ga2O3, тип вiльної по-
верхнi плiвки та механiчна дiя стиснення на неї
дозволяє впливати та керувати провiдними вла-
стивостями надтонких плiвок 𝛽-Ga2O3. Нашi ре-
зультати теоретичних розрахункiв близькi до ви-
сновкiв, що були отриманi авторами [7] про те,
що механiчнi властивостi плiвок оксиду галiю iсто-
тно змiнюються в залежностi вiд типу їх поверх-
нi росту.

Що стосується вигляду просторових розподiлiв
густини валентних електронiв для рiзних плiвок
при рiзних рiвнях механiчного стиснення, то вони
не мали якiсних змiн у своїх органiзацiях, фiксува-
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лися тiльки логiчнi збiльшення електронної густи-
ни у серединi плiвок при зменшеннi їх товщин пiд
час стиснення, що видно на перерiзах просторо-
вих розподiлiв валентних електронiв (наприклад,
рис. 8) як збiльшення iнтенсивностi сiрого кольору
у зображеннi з переходом до чорного.

Бiльш детально розгледiти еволюцiю просторо-
вих розподiлiв густини валентних електронiв в
околi вибраного атома оксигену (рис. 9) iз при-
мiтивної комiрки штучної суперґратки, що вiд-
творювала кристалографiчний простiр нескiнченої
плiвки 𝛽-Ga2O3 моноклiнної сингонiї з вiльними
поверхнями типу (001) пiд час механiчного стисне-
ння, можна на рис. 10.

На рис. 8 та рис. 10 можна спостерiгати, що пiд
дiєю стиснення, електронна густина концентрує-
ться вздовж хiмiчних з’язкiв, протидiючи механi-
чному навантаженню, хiмiчнi зв’язки наче “напру-
жуються”, змiнюються кути мiж сусiднiми зв’язка-
ми i довжини самих зв’язкiв, але без їх катастрофi-
чних порушень, що приводять до появи точкових
дефектiв або дислокацiй. Такий процес описаний
у [40, 41]. Стверджують, що при появi порушення
iдеальної структури кристалiчної ґратки зберiгаю-
ться бiльшiсть зв’язкiв, що були у кристалi без де-
фекту, але вони видозмiнюються i утворюють кон-
фiгурацiї повернутих зв’язкiв. Це називають орiєн-
тацiйним дефектом. Залежно вiд хiмiчного скла-
ду матерiалу, а отже вiд типу зв’язкiв мiж ато-
мами у кристалi, ця особливiсть проявляється рi-
зною мiрою i обов’язково впливає на макроскопi-
чнi фiзичнi характеристики об’єкта. Вплив утво-
рених орiєнтацiйних дефектiв у надтонких плiв-
ках 𝛽-Ga2O3 з рiзними типами вiльних поверхонь
пiд впливом механiчного стиснення виразно про-
являється у рiзкiй та немонотоннiй змiнi ширин
електронних заборонених зон (див. рис. 7). Наяв-
нiсть стрибкiв у значеннях ширин заборонених зон
пов’язано, саме, з екстремально малою товщиною
плiвок, при якiй атомнi зсуви при покроковому мо-
дельному стисненнi плiвок вiдбиваються у карди-
нально новiй картинi органiзацiї орiєнтацiйних де-
фектiв хiмiчних зв’язкiв. Для масивних плiвок та-
ка реакцiя усереднюються по товщинi.

У реальних умовах усi зразки мiстять точко-
вi дефекти, домiшки, якi вiдiграють вирiшальну
роль в провiдностi. Згаданi фактори будуть врахо-
ванi та проаналiзуванi нами в рамках даної моделi
в наступних дослiдженнях.

Рис. 8. Перерiзи просторових розподiлiв густини вален-
тних електронiв у межах примiтивної комiрки штучної су-
перґратки орторомбiчного типу, що вiдтворювала криста-
лографiчний простiр нескiнченої плiвки 𝛽-Ga2O3 моноклiн-
ної сингонiї з вiльними поверхнями типу (001) пiд впливом
механiчного стиснення вiд 0% до 35%

Рис. 9. Положення вибраного атома оксигену у межах при-
мiтивної комiрки штучної суперґратки орторомбiчного ти-
пу, що вiдтворювала кристалографiчний простiр нескiнче-
ної плiвки 𝛽-Ga2O3 моноклiнної сингонiї з вiльними поверх-
нями типу (001), вказано стрiлкою

Рис. 10. Просторовi розподiли густини валентних елект-
ронiв для iзозначень 0,5–0,4 вiд максимального в околi ато-
ма оксигену (рис. 9) нескiнченої плiвки 𝛽-Ga2O3 з вiльними
поверхнями типу (001) пiд впливом механiчного стиснення
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4. Висновки

Методами функцiонала електронної густини та
псевдопотенцiалу iз перших принципiв на автор-
ському програмному кодi отриманi просторовi роз-
подiли густини валентних електронiв, густини еле-
ктронних станiв, ширини заборонених зон в над-
тонких плiвках 𝛽-Ga2O3 з рiзними вiльними по-
верхнями типiв (010), (001), (100) пiд впливом ме-
ханiчного стиснення.

Товщина плiвки 𝛽-Ga2O3, тип вiльної поверхнi
плiвки та механiчна дiя стиснення на неї дозволяє
впливати та керувати провiдними властивостями
надтонких плiвок 𝛽-Ga2O3.

Плiвка з поверхнею (010), найтонша серед iнших
(0,304 нм), яка трактувавалася як 2D-об’єкт, у ви-
хiдному (нестисненому) станi мала величину за-
бороненої зони найбiльшу серед усiх дослiджених
плiвок i майже в п’ять разiв бiльше, нiж у масив-
ного кристала 𝛽-Ga2O3.

Плiвка з неплоскою поверхнею (100), що була
найбiльш товстою (1,29 нм), при стисненнi до 30%
мала величину забороненої зони, що рiвна нулевi.

Просторовi розподiли густини валентних еле-
ктронiв дослiджених плiвок при рiзних рiвнях ме-
ханiчного стиснення не мали якiсних змiн у своїх
органiзацiях, фiксувалися збiльшення електронної
густини у серединi плiвок при зменшеннi їх тов-
щин пiд час стиснення та утворення орiєнтацiй-
них дефектiв хiмiчних зв’язкiв. Утворення орiєн-
тацiйних дефектiв у надтонких плiвках 𝛽-Ga2O3

з рiзними вiльними поверхнями типу пiд впли-
вом механiчного стиснення проявляється у рiзкiй
та немонотоннiй змiнi ширин електронних забо-
ронених зон.
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MECHANICAL MODIFICATION
OF ELECTRONIC PROPERTIES
OF ULTRATHIN 𝛽-Ga2O3 FILMS

Using the methods of the electronic density functional and
pseudopotential theories, the spatial distributions of the
valence electron density, the density of electronic states, and
the gap widths in thin 𝛽-Ga2O3 films with various free surfaces
subjected to mechanical compression are obtained from the
first principles and using the author’s program code. It is
shown that the thickness of the 𝛽-Ga2O3 films, the type of
their free surface, and the mechanical action of compression
allow the conductive properties of 𝛽-Ga2O3 thin films to be
controlled.

Ke yw o r d s: 𝛽-Ga2O3 films, ab initio calculations, mechani-
cal compression.
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