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Расчет уровней энергии дефектов в β-Ga2O3 выполнялся методом функционала плотности 

(Density Functional Theory) в плосковолновом базисе (projector augmented wave  - PAW) с 

применением псевдопотенциалов  Ga с учетом 3d валентных электронов. Разложение в 

плоско-волновом базисе производилось до энергии 400 эВ. Для расчёта использовался 

гибридный обменно-корреляционный функционал Heyd-Scuseria-Ernzerhof HSE [1] с 

параметрами смешивания α=0.32, µ=0.20 Å
-1

. 

Гибридный функционал HSE(α, µ) [19] сконструирован в виде:  
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Где α – параметр смешивания, µ - параметр, регулирующий степень взаимодействия на 

малых расстояниях. 

 Для расчетов использовался код VASP [2]. Апостериори была выполнена коррекция 

полной энергии методом Freysoldt, Neugebauer,  Van de Walle [3] 

Координаты атомов бездефектного β-Ga2O3 были получены из [4]. Для расчета 

использовалась сверхрешетка из 160 атомов (1×4×2), так, чтобы обеспечить примерно 

одинаковый размер моделируемой системы (~ 12 Å) по всем трем осям. Сверхрешетка 

была построена с помощью кода VESTA (Рис. 1). 

 

Рис. 1. Элементарная ячейка β-Ga2O3. 



 

В расчетах энергии образования дефектов варьировалась сетка Monkhorst-Pack (MP) для 

k-точек. Были использованы следующие сетки k(2×2×2), k(4×4×4), k(8×8×8). 

Первоначально были сделаны расчеты зонной структуры бездефектного β-Ga2O3 в трех 

различных обменно-корреляционных функционалах PBE, B3LYP, HSE06 на сетке 

k(2×2×2). Лучше всего экспериментальные данные по ширине запрещенной зоны были 

воспроизведены при помощи гибридного функционала HSE06(0.32, 0.20) Eg=4.85 eV (Рис. 

2), который затем использовался во всех расчетах. Данные расчета согласуются с 

работами [5] 

 

Рис. 2. Зонная структура бездефектного кристалла β-Ga2O3, полученная с использованием 

гибридного обменно-корреляционного функционала HSE06(0.32, 0.20). 

Уровни энергии дефектов были рассчитаны исходя из их энергии формирования:  

    (        )–  (     )        , 

 (        ) – энергия кристалла с дефектом,  (     ) – энергия того же кристалла без 

дефекта,    –химический потенциал атома, образовавшего дефект в изолированном 

резервуаре,   – заряд дефекта,    – энергия Ферми 

Формула для определения уровня энергии дефекта: 

 

Где q1, q2 – первое и второй зарядовое состояние дефекта, соответственно,   
  |

    
 – 

энергия образования дефекта с зарядом q1, при условии равенства энергии Ферми нулю. 



Были рассчитаны вакансии галлия (VGaI, VGaII) и кислорода (VOI, VOII, VOIII) 

Данные в сравнении с экспериментом и другими авторами сведены в таблицу 

Энергия 

уровня/ 

Тип дефекта 

k(2×2×2) k(4×4×4) k(8×8×8) Experiment Ingebrigtsen, 

M. E et al [5] 

VGaI (-2/-3) −0.70 eV 

(Коррекция 

ε∞) 

−0.66 eV 

(Коррекция 

ε∞) 

-0.65 eV 

(Коррекция 

ε∞) 

-0.74 eV  -0.69 eV 

(Коррекция 

ε∞) 

VGaII (-2/-3) -1.11 eV 

(Коррекция 

ε∞) 

-1.15 eV 

(Коррекция 

ε∞) 

1.18 eV 

(Коррекция 

ε∞) 

-1.04 eV -1.16 eV 

(Коррекция 

ε∞) 

VOI (+2/0) -1.49 eV 

(Коррекция 

ε0) 

-1.70 eV 

(Коррекция 

ε0) 

-1.75 eV 

(Коррекция 

ε0) 

- -1.50 eV 

(Коррекция 

ε0) 

VOII (+2/0) -2.23 eV 

(Коррекция 

ε0) 

-2.28 eV 

(Коррекция 

ε0) 

-2.30 

(Коррекция 

ε0) 

-2.16 -2.23 eV 

(Коррекция 

ε0) 

VOIII (+2/0) -1.35 eV 

(Коррекция 

ε0) 

-1.55 eV 

(Коррекция 

ε0) 

-1.60 eV 

(Коррекция 

ε0) 

- -1.36 eV 

(Коррекция 

ε0) 

 

По данным расчетов видно, что ближе всего к экспериментальным данным находятся 

энергии уровней, рассчитанных на сетке k(2×2×2) и k(4×4×4), которые совместно с 

гибридным функционалом HSE06(0.32, 0.20) и будут использованы для дальнейших 

расчетов в данном проекте. 
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