РАСЧЕТ ЗОННОЙ СТРУКТУРЫ ТРОЙНЫХ ТВЕРДЫХ РАСТВОРОВ β-(InxGa1-x)2O3 И β-(AlxGa1-x)2O3 МЕТОДАМИ ТЕОРИИ ФУНКЦИОНАЛА ПЛОТНСТИ
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Оксид галлия является широкозонным полупроводником с рекордными значениями пробивного напряжения и ширины запрещенной зоны /1/. Свойства его термодинамически стабильной фазы β-Ga2O3 удовлетворяют строгим требованиям для материалов силовой электроники и солнечно-слепой оптоэлектроники. Новым подходом для вариации параметров данного материала является использование тройных растворов, в которых атом Ga замещается изовалентными атомами Al или In.  Такие твердые растворы могут применяться для изменения окна прозрачности β-Ga2O3 или создания гетеропереходов на его основе /2/. В качестве одного из основных способов теоретического исследования объемных материалов используется теория функционала плотности (ТФП) /3/. Целью данной работы является расчет параметров тройных растворов на основе β-Ga2O3 с использованием пакетов SIESTA и VASP. 
В работе приведены результаты расчетов параметров твердых растворов β-(InxGa1-x)2O3 и β-(AlxGa1-x)2O3 с различной концентрацией x и получены зависимости ширины запрещенной зоны от концентрации In и Al в соответствующих растворах.
Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда № 25-79-10239, https://rscf.ru/project/25-79-10239/.
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