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В работе методом машинного обучения создается потенциал взаимодействия под системы Ga2O3 с примесями для классической молекулярной динамики. Для создания потенциала используется код QUIP [1] и код VASP [2] для квантово-химических расчетов методом DFT.  С помощью созданного потенциала с применением кода LAMMPS проводятся расчеты ионной имплантации Si в beta-Ga2O3.
В результате расчетов показаны наиболее вероятные распределения примесных атомов в кристалле beta-Ga2O3.
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