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Оксид индия-олова (ITO) является структурным аналогом минерала биксбиита и на
сегодняшний день наиболее востребован в качестве материала в современной оптоэлек-
тронике благодаря уникальному сочетанию высокой прозрачности в видимом спектре и
хорошей электропроводности [1]. Эти свойства делают ITO незаменимым для примене-
ния в сенсорных экранах, солнечных батареях и других устройствах [2,3]. Однако его
функциональные характеристики сильно зависят от структурных особенностей, таких как
распределение атомов олова (Sn2+) и наличие кислородных вакансий [4]. В связи с этим
актуальной задачей является моделирование и кристаллохимический анализ структуры
ITO для понимания влияния допирования на свойства материала.

Целью данной работы стало исследование влияния замещения атомов индия (In3+) на
атомы олова (Sn2+) в кристаллической структуре оксида индия (In2O3) и сравнение двух
подходов к моделированию: полуэмпирического метода с использованием программного
пакета GULP и электростатического метода с применением программы Supercell.

По результатам расчетов, атомные конфигурации, в которых атомы Sn2+ занимают
октаэдрические позиции являются более выгодными по энергии. Это согласуется с экспе-
риментальными данными, показывающими, что такие структуры обладают высокой ста-
бильностью. Внедрение Sn2+ в междоузлия кислорода приводит к увеличению деформа-
ции кристаллической решетки, что подтверждается расчетами в GULP.

Для интерпретации структуры ITO в анионоцентрированном аспекте были рассмотре-
ны тетраэдры OIn4. Нарушение симметрии этих тетраэдров при замещении In3+ на Sn2+

подтверждает роль кислородных вакансий в компенсации зарядового дисбаланса и стаби-
лизации структуры.
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