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Реферат:
1. Виконано теоретичні розрахунки з використанням функціоналу електронної густини, псевдопотенціалу із
перших принципів, власного програмного коду щодо оцінювання електронних властивостей різних
наноструктур на основі β-Ga2O3. Визначено керувальні впливи товщини, типу вiльної поверхнi, механiчної дiї
стиснення на провiдні властивості надтонких плiвок β-Ga2O3. Встановлено, що плівка з поверхнею (010)
товщиною 0,304 нм, яка трактувалася як 2D-об’єкт, у вихідному (нестисненому) стані має величину
забороненої зони майже в п’ять разів більше, ніж у масивного кристалу β- Ga2O3. Плівка з неплоскою
поверхнею (100) товщиною 1,29 нм під час стиснення до 30 % має величину забороненої зони, що рівна
нулеві. Під час стиснення надтонких плівок утворюються орієнтаційні дефекти хімічних зв’язків, що
проявляються в різкій та немонотонній зміні ширин електронних заборонених зон. Досліджено сенсорну
чутливість наночастинок β-Ga2O3 різних форм (сферичної та призмоподібної) до газових молекул CO, NH3,
O3, що локалізувалися або поблизу атомів Ga чи О. Встановлено, що наночастинки обох форм можуть
служити ефективними резистивними детекторами молекул CO і NH3. Більш яскрава реакція на молекули СО



була зафіксована у сферичної частинки, а щодо молекул NH3 – у призмоподібної частинки. Проте активна
ділянка наночастинок, як детекторів локалізувалася біля атомів Ga. На молекули О3 ефективно реагували
тільки сферичні наночастинки, збільшуючи свою провідність. Встановлено синергетичні властивості масивів
нанодротів на основі β-Ga2O3 за допомогою визначення ступеня впливу дротів один на одного залежно від
геометричних параметрів їх взаємного розташування в масиві й електронні характеристики масиву дротів як
єдиного цілого. Масиви дротів β-Ga2O3 циліндричної форми і більшого діаметра виявляють більш
контрольовані та фізично аргументовані синергетичні електронні характеристики, ніж масиви дротів
циліндричної форми меншого діаметра та призмоподібної форми. Оцінено ефективність легування р-типу
нанооб’єктів на основі β-Ga2O3 різними металами та неметалами. Вказано перспективні домішки р-типу:
атоми двовалентних металів – Mg, Ca, Zn, що заміщують атоми галію та атоми неметалу N, що заміщують
різно позиційовані атоми кисню.

2. Theoretical calculations were performed using the electron density functional, the pseudopotential from first
principles, and our own software code for evaluating the electronic properties of various nanostructures based on
β-Ga2O3. The controlling effects of the thickness, the type of free surface, and the mechanical effect of
compression on the conductive properties of β-Ga2O3 ultrathin films were determined. It was established that the
film with the (010) surface 0.304 nm thick, which was interpreted as a 2D object, in its initial (uncompressed) state
has a band gap almost five times larger than that of a massive β-Ga2O3 crystal. A film with a non-flat surface (100)
1.29 nm thick, when compressed to 30 %, has a band gap equal to zero. During the compression of ultrathin films,
orientational defects of chemical bonds are formed, which are manifested in a sharp and non-monotonic change in
the widths of the electronic band gaps. The sensory sensitivity of β-Ga2O3 nanoparticles of different shapes
(spherical and prismatic) to CO, NH3, O3 gas molecules near or near Ga or O atoms was studied. It was established
that nanoparticles of both shapes can serve as effective resistive detectors of CO and NH3 molecules. A brighter
reaction to CO molecules is recorded in spherical particles, and a brighter reaction to the NH3 molecules is
recorded in a prism-like particle. At the same time, the active area of nanoparticles as detectors was localized near
Ga atoms. Only spherical nanoparticles effectively reacted to O3 molecules, increasing their conductivity.
Synergistic properties of nanowire arrays based on β-Ga2O3 were established by determining the degree of
influence of wires on each other depending on the geometric parameters of their mutual location in the array and
electronic characteristics of the array of wires as a whole. Arrays of β-Ga2O3 wires of cylindrical shape and larger
diameter reveal more controlled and physically justified synergistic electronic characteristics than arrays of
cylindrical wires of smaller diameter and prismatic shape. The effectiveness of doping p-type nanoobjects based
on β-Ga2O3 with various metals and nonmetals was evaluated. Promising p-type impurities were indicated: atoms
of divalent metals – Mg, Ca, Zn, replacing gallium atoms and non-metal atoms N, replacing differently positioned
oxygen atoms.
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