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Методами теорії функціоналу електронної густини та ab initio псевдопотенціалу розраховано 

просторові розподіли густини валентних електронів, розподіли густини електронних станів та Кулонівські 

потенціали вздовж визначених напрямків у межах масивів нанодротів β-Ga2O3 різних форм перерізу та 

розташування один відносно одного. Встановлені синергетичні властивості масивів дротів, визначена 

ступінь впливу дротів один на одного в залежності від геометричних параметрів їх взаємного розташування 

в масиві та електронні характеристики масиву дротів як єдиного цілого. 
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Вступ і постановка задачі 

Нанотрубки та нанодроти на сьогодні успішно 

вирощуються з різноманітних матеріалів [1-16] і 

привертають увагу завдяки своїм мезоскопічним 

фазам, які забезпечують їх нові фізичні властивості 

для застосування у пристроях [17]. Були зроблені 

зусилля для виготовлення нанотрубок на основі β-

Ga2O3, але нанотрубки, про які повідомлялося [18], 

були переважно невпорядкованими або нахиленими. 

Вирощування великомасштабних матриць 

циліндричних структур на основі β-Ga2O3 з 

однорідною морфологією все ще є величезною 

проблемою. На цей момент є небагато повідомлень 

про виготовлення масивів нанодротів β-Ga2O3 шляхом 

травлення індуктивно зв’язаною плазмою [19-27]; 

синтезовані з використанням техніки хімічного 

осадження з парової фази за допомогою водню [28]; 

моноклінні, вертикально орієнтовані нанодроти β-

Ga2O3, що отримані гідротермальним шляхом і 

відпалені [29] (рис. 1). 

 
Рис. 1. Зображення сканувальним електронним мікроскопом при великому збільшенні вертикально 

вирівняних масивів нанодротів β-Ga2O3, вирощених на підкладці скла з покриттям оксиду олова з 

домішками фтору (зліва - вигляд зверху), та поперечний переріз масиву нанодротів (справа) [29]. 
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Джонсон та інші [30] удосконалили метод 

вирощування «пар-рідина-тверде тіло» для синтезу 

нанодротів з оксиду індію, оксиду галію та оксиду 

олова шляхом використання хімічного транспорту 

парів із наночастинками золота як каталізаторами. Їм 

вдалося синтезувати монокристалічні нанодроти 

діаметром 40-100 нм та довжиною понад 10-100 

мікрон. 

Алхалайлі та інші [31] проаналізували характерну 

структуру та морфологію нанодротів β-Ga2O3 щодо їх 

застосування для УФ-фотодетекторів. Нанодроти 

мають велику площу поверхні, малий діаметр, 

внутрішнє розсіювання та високий коефіцієнт 

фотопровідності, що може дозволити УФ-

фотодетекторам на їх основі досягти високої 

чутливості. Також нанодроти мінімізують вплив 

дефектів решітки та теплової невідповідності під час 

процесу росту, що спрощує виробництво 

високопродуктивних пристроїв. Крім того, однією із 

переваг використання нанодротів є здатність 

посилювати поглинання світла та обмежувати світло 

для підвищення світлочутливості. 

Завдяки своїм структурним особливостям і 

потенційним ефектам квантового обмеження у 

напівпровідникових нанодротах та нанотрубках 

реалізуються унікальні електричні та оптичні 

властивості. Метт Лоу та інші [32], Хао Цзен та інші 

[33] вважають, що ці напівпровідникові 

наноструктури є важливими елементами в широкому 

діапазоні перспективних застосувань для 

нанорозмірних пристроїв завдяки їхньому широкому 

діапазону композицій і зонних структур. Поточні 

дослідження зосереджені на раціональному 

синтетичному контролі одновимірних нанорозмірних 

будівельних блоків, новій характеристиці 

властивостей і виготовленні пристроїв на основі 

нанодротяних будівельних блоків, а також інтеграції 

нанодротяних елементів у складній функціональній 

архітектурі. 

Необхідне всебічне розуміння синергетичного 

звя'зку структурної морфології масивів нанодротів β-

Ga2O3 з електронними властивостями масиву в 

цілому. Наша робота присвячена чисельному 

визначенню характеристик електронної підсистеми 

модельних масивів нанодротів β-Ga2O3 різного 

перерізу та геометрії упакування. Основними 

методами дослідження були теорії функціоналу 

електронної густини та ab initio псевдопотенціалу. За 

допомогою авторської програми [34] розраховано 

просторові розподіли густини валентних електронів, 

розподіли густини електронних станів та Кулонівські 

потенціали вздовж визначених напрямків у межах 

масиву нанодротів. 

I. Методи та моделі обчислення 

Розрахунковий комп’ютерний експеримент із 

перших принципів було виконано за алгоритмом, що 

описано у роботах [35-37]. Оскільки алгоритм 

розрахунку передбачав трансляційну симетрію в 

досліджуваній атомній системі, спочатку була 

створена штучна суперґратка орторомбічного типу. 

Симетрія супергратки дозволяла ставити Декартову 

систему у відповідність до кристалографічної. Об'єкти 

дослідження визначали параметри одиничної комірки 

суперґратки та атомного базису. Об'єктами 

розрахунку були нескінченні масиви нанодротів β-

Ga2O3 різного діаметру, однакової висоти, різних 

форм перерізу: циліндричної та паралелограмної. 

Розташовувалися дроти один відносно одного з 

дотриманням прямокутної симетрії. 

Визначалися основні стани підсистеми валентних 

електронів модельних масивів нанодротів за 

допомогою самоузгодженого розв'язку рівнянь Кона-

Шема у локальному наближенні при фіксованих 

атомних остовах. Розрахунки проводились за 

наступних умов: інтегрування по зоні Бриллюена 

штучної супергратки було замінено розрахунком у Γ-

точці; ітерації самоузгодження припинялися, якщо 

результати розрахунку поточної ітерації збігалися з 

попередньою із наперед заданою похибкою, їх 

кількість змінювалася в залежності від об'єкта, що 

обчислювався, але, зазвичай, наші результати 

збігалися після 3-6 ітерацій; хвильові функції Кона-

Шема бути записані у формі функцій Блоха, 

розкладених по базису плоских хвиль; кількість 

плоских хвиль у розкладі хвильової функції урізали 

шляхом пробних розрахунків та оцінки фізичності 

отриманих результатів (просторовий розподіл 

електронної густини, величина розриву в 

енергетичному електронному спектрі між останнім 

зайнятим станом і першим незайнятим, загальні 

уявлення про модельовану наноструктуру або оцінка 

отриманих результатів у порівнянні з результатами, 

отриманими іншими авторами), кількість плоских 

хвиль вибирали приблизно 20-25 хвиль на один атом 

базису; атомний базис не оптимізувався; взаємодія 

валентних електронів з іонними остовами 

оброблялися з використанням псевдопотенціалу із 

перших принципів Бечелета-Хеменна-Шлетера. 

Досліджувалися синергетичні властивості 

електронної підсистеми масиву дротів, тобто 

визначався ступінь впливу дротів один на одного в 

залежності від геометричних параметрів їх взаємного 

розташування в масиві та електронні характеристики 

масиву дротів як єдиного цілого. Вплив можливої 

ростової підкладки масиву дротів не враховувався. 

Відповідні значення параметрів одиничної 

комірки суперґратки та координати атомів в базисі 

дозволило нам змоделювати нескінченні масиви 

дротів β-Ga2O3. На Рис. 2 наводяться зображення у 

різних ракурсах чисельно відтворених періодично 

розташованих в площині XY циліндричних 

нанодротів з висотою h = 1,57 нм, різними діаметрами 

2*R (0,61 або 0,95 нм, тонкі або товсті), розділені 

вакуумом і розташовані один відносно одного згідно 

квадратної симетрії на змінних відстанях r (відстані 

між центрами циліндрів на рисунку позначено як «а»). 

Дроти у вигляді циліндра мали симетричний переріз – 

коло, інші типи дротів – призмоподібні – мали 

просторові кути між обмежуючими гранями та 

розміри граней, що відповідають моноклінній 

сингонії β-Ga2O3. 

Параметр «с» (напрямок Z) одиничної комірки 

супергратки підбиралося так, щоб уникнути взаємодії 
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між атомами масиву нанодротів, що транслюються у 

напрямку Z, тоді як взаємодія у напрямках X, Y 

виявлялася. Кількість атомів у базисі складала для 

тонких дротів циліндричної та призмоподібної форм – 

60 атомів, для товстих циліндричної форми – 120 

атомів.  

II.  Результати та їх обговорення 

Для визначення кількісних характеристик 

взаємодії між нанодротами в масиві за рахунок 

дальнодійних електричних сил були розраховані 

Кулонівські потенціали, індуковані валентними 

електронами, вздовж різних напрямківув масивах 

нанодротів (рис. 3). Ознакою того, що взаємодія між 

електронною підсистемою проводів зникає, ми 

вважали рівність нулеві Кулонівського потенціалу в 

області між дротами. 

Встановлено, що взаємодія між дротами 

циліндричної форми проявляється, починаючи з 

відстані між ними від 0,71 нм для тонких дротів, від 

0,37 нм для товстих (рис. 4-5). 

Спостерігалося очевидне зростання значень 

Кулонівських потенціалів, індукованих електронною 

підсистемою, коли дроти в масиві наближалися один 

до одного. При цьому це зростання інтенсивніше 

відбувалося для тонких дротів. Схожість характеру 

зміни Кулонівських потенціалів, що розраховані у 

різних напрямках масиву циліндричних дротів, та 

близькість їх чисельних значень свідчить про 

ізотропність електричних властивостей масиву, а 

деяка відмінність пов'язана з неправильним колом у 

перерізі дроту та з різними за типом атомами, якими 

викладена бокова його поверхня. Збільшення значень 

Кулонівських потенціалів, індукованих електронною 

підсистемою та пропорційних її густині заряду, в 

області між дротами корелює зі зменшенням 

інтенсивності просторових розподілів густини 

валентних електронів всередині дротів, особливо, це 

помітно в масиві тонких дротів (рис. 6). 

 

 
Рис. 2. Фрагменти нескінченного масиву дротів β-Ga2O3. Показані товсті нанодроти в різних 

ракурсах: зліва – в площині ZY, справа – в площині XY. Сірі сфери – атоми Ga, білі сфери – атоми О. 

 
Рис. 3. Напрямки вздовж масивів тонких (зліва) та товстих (справа) нанодротів для розрахунку 

Кулонівських потенціалів та їх позначення: OX, OY. Наведена одинична комірка з електронною густиною 

максимального ізо-значення, що містить один дріт; операція трансляція, що задіяна в алгоритмі розрахунку 

реалізує нескінчений масив дротів у площині XY. Наведені приклади отриманих потенціальних розподілів. 

. 
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Рис. 4. Значення Кулонівських потенціалів, розрахованих посередині між дротами на вказаних на рис.2 

напрямках у масиві тонких дротів, в залежності від відстані між ними. 

 

 
Рис. 5. Значення Кулонівських потенціалів, розрахованих посередині між дротами на вказаних на рис. 2 

напрямках у масиві товстих дротів, в залежності від відстані між ними. 

 

 
Рис. 6. Просторові розподіли густини валентних електронів в інтервалі ізо-значень 0.8-0.7 від 

максимального в масиві тонких дротів β-Ga2O3 при зміні відстані між ними від 0,21 нм до 0,68 нм. 
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Свідченням наявності синергетичного 

(колективного) ефекту в електронних властивостях 

масиву близько розташованих товстих дротів β-Ga2O3 

є зменшення ширини електронної забороненої зони. А 

саме, далеко розташовані один від одного дроти 

демонструють властивості поодинокого кластера і 

мають значну ширину забороненої зони (HOMO-

LUMO) – близько 180 еВ. Тоді як близько розташовані 

дроти демонструють властивості впорядкованої 

взаємодіючої метаструктури і значно менший розмір 

забороненої зони – близько 40 еВ (рис. 7). При цьому, 

характер зміни величини забороненої зони при 

зменшені відстані між дротами є монотонним. 

Що стосується масиву тонких дротів, то характер 

зміни величини електронної забороненої зони в 

залежності від відстані між дротами є немонотонним, 

і при відстані між ними біля 0,50 нм величина 

забороненої зони була найбільшою. Решта отриманих 

значень були майже на порядок меншими ніж для 

масиву товстих дротів (рис. 8). 

Масивам призмоподібних дротів, що обмежені 

гранями, характерними моноклінній сингонії β-Ga2O3, 

притаманні анізотропні електричні властивості, так 

як, по-перше, площа поверхні взаємодіючих граней 

дротів-призм у напрямку OY в чотири рази більша ніж 

у напрямку OX та, по-друге, розташовані дроти один 

відносно одного згідно прямокутної, але не квадратної 

симетрії (рис. 9). Цей факт відбивається на розподілах 

Кулонівських потенціалів (рис. 10-11). А саме, всі 

розподіли різні за формою та різняться за величиною. 

При цьому, очікувана більша інтенсивність взаємодії 

між гранями дротів, що мають більшу площу, не 

справдилася. Навпаки, між цими гранями фіксувалися 

потенціали меншої величини, що,  

мабуть, визначалося незавершеними атомними 

зв'язками, котрі були активнішими на гранях меншої  

 
Рис. 7. Залежність ширини електронної забороненої зони впорядкованої метаструктури – масив товстих 

дротів β-Ga2O3 циліндричної форми – від відстані між дротами. 

 

 
Рис. 8. Залежність ширини електронної забороненої зони впорядкованої метаструктури -масив тонких 

дротів β-Ga2O3 циліндричної форми – від відстані між дротами. 
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Рис. 9. Напрямки вздовж масивів призмоподібних нанодротів, що обмежені гранями, характерними 

моноклінній сингонії β-Ga2O3, для обчислення Кулонівських потенціалів та їх позначення: OX, OY. 

Символами «а», «b» позначені відстані між дротами. 

 

 
Рис. 10. Значення Кулонівських потенціалів, розрахованих посередині між призмоподібними дротами на 

вказаних на рис. 9 напрямках у масиві, в залежності від відстані між ними. Відстань «а» між дротами 

змінювалася, відстань «b» була зафіксована на величині 1,8 нм. 

 

 
Рис. 11. Значення Кулонівських потенціалів, розрахованих посередині між призмоподібними дротами на 

вказаних на рис. 9 напрямках у масиві, в залежності від відстані між ними. Відстань «b» між дротами 

змінювалася, відстань «а» була зафіксована на величині 0,9 нм. 
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площі, тобто у напрямку ОХ. Щодо величин 

електронної забороненої зони масиву призмоподібних 

дротів, то їх в залежності від відстані між є 

немонотонною. 

Висновки 

Методами теорії функціоналу електронної 

густини та ab initio псевдопотенціалу розраховано 

просторові розподіли густини валентних електронів, 

розподіли густини електронних станів та Кулонівські 

потенціали вздовж визначених напрямків у межах 

масивів нанодротів β-Ga2O3 різних форм перерізу та 

розташування один відносно одного. Встановлені 

синергетичні властивості масивів дротів, визначена 

ступінь впливу дротів один на одного в залежності від 

геометричних параметрів їх взаємного розташування 

в масиві та електронні характеристики масиву дротів 

як єдиного цілого. Масиви дротів β-Ga2O3 

циліндричної форми та більшого діаметру виявляють 

більш контрольовані та фізично аргументовані 

синергетичні електронні характеристики ніж масиви 

дротів циліндричної форми меншого діаметру та 

призмоподібної форми. 
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Using the methods of electron density functional and ab initio pseudopotential, the spatial distributions of 

valence electron density, the density of electronic states, and Coulomb potentials along the specified directions 

within the arrays of β-Ga2O3 nanowires with different cross-sectional shapes and positions in arrays were 

calculated. Synergistic properties of arrays of wires are established. The degree of influence of the wires on each 

other is determined depending on the geometric parameters of their mutual location in the array The electronic 

characteristics of the array of wires as a whole are determined. 
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