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В последнее десятилетие чрезвычайно большое внимание среди других полупроводниковых материалов приобрел Ga2O3 в связи с его уникальными свойствами, важными для ряда актуальных применений. В результате значительно возрос интерес к исследованиям в области ионной имплантации этого полупроводника, в том числе компьютерное моделирование структурных изменений при ионном легировании.
После окончания динамической стадии формирования каскада смещения атомы легирующей примеси частично замещают узлы, а частично попадают в междоузлия. Однако такие позиции в общем случае не стабильны, т.к. не соответствуют принципу минимума энергии и подвержены структурной релаксации.
[bookmark: _GoBack]В настоящей работе с использованием программного пакета Quantum Espresso произведены расчеты изменений атомных конфигураций в β-Ga2O3 при ионной имплантации некоторых химически активных и неактивных примесей с учетом релаксации. Рассмотрены случаи, когда проводится имплантация двух примесей из набора – H, N, Si, Ar. Установлено, что в зависимости от химических свойств примесей и их исходных позиций может происходить образование либо разрушение комплексов, включающих в себя введенные примесные атомы, либо сохранение первоначально созданных комплексов. Эти результаты представляют интерес при планировании экспериментов по ионной модификации оксида галлия, в том числе для технологии создания тех или иных устройств на его основе.
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