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บทคัดย่Ă 
ÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăนเป็นÿćรปรąกĂบทĊ่ได้คüćมÿนใจในปัจจčบĆน เนČ่Ăงจćกเป็นÿćรกċ่ง

ตĆüนĈทĊ่นĉยมนĈมćเป็นÿ่üนปรąกĂบในĂčปกรณ์Ăĉเล็กทรĂนĉกÿ์ กćรนĈÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 มćทĈเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน

เป็นüĉธĊกćรĀนċ่งในกćรพĆฒนćแลąปรĆบปรčงคčณÿมบĆตĉขĂงüĆÿดčใĀ้เĀมćąÿมกĆบกćรใช้งćนในĂčตÿćĀกรรมต่ćง ๆ  ทĊ่เกĊ่ยüข้Ăง ใน

งćนüĉจĆยนĊ้จąýċกþćผลขĂงกćรนĈÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 มćปรąกĂบเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนขĂง GaAs/GaP แลą 

InAs/InP โดยกćรใช้แบบจĈลĂงด้üยคĂมพĉüเตĂร์จćกทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่น (DFT) เพČ่ĂýċกþćÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์

ขĂงโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน ผลกćรýċกþćพบü่ć กćรนĈÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 มćปรąกĂบเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน เมČ่Ăผ่ćนกćร

ผ่Ăนคลćยโครงÿร้ćงผลċก ตĈแĀน่งขĂงĂąตĂมต่ćง ๆ ภćยในโครงÿร้ćงจąเปลĊ่ยนไปเล็กน้Ăย ค่ćคงทĊ่แลตตĉซจąมĊค่ćรąĀü่ćงค่ćคงทĊ่

แลตตĉซขĂงÿćรปรąกĂบเดĉมซċ่งเป็นไปตćมกฎขĂงüĊกćร์ด กćรทĊ่แต่ลąĂąตĂมมĊกćรเปลĊ่ยนตĈแĀน่งÿ่งผลใĀ้กćรกรąจćยตĆüขĂง

Ăĉเล็กตรĂนในรąบบเปลĊ่ยนไป ทĈใĀ้คčณÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ขĂงüĆÿดčเปลĊ่ยนไป โดยโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนขĂง GaAs/GaP เป็นÿćร

กċ่งตĆüนĈชนĉด n มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนเท่ćกĆบ 1.472 eV แลąโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนขĂง InAs/InP เป็นÿćรกċ่งโลĀą เนČ่Ăงจćกไม่มĊ

ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćน แลąแถบเฟĂร์มĊĂยĎ่ตรงจčดทĊ่แถบüćเลนซ์แลąแถบคĂนดĆกชĆนมćบรรจบกĆน 
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Abstract 
 III-V compound heterostructure is now of interest to many material scientists, since this type of 

semiconductors is commonly used as part of electronic devices. Nowadays, there are several methods to 

develop and improve the properties of materials. Combining two or more III-V compound semiconductors to 

form a heterostructure is one of the approaches. This project aims at investigating the electronic properties of  

III-V compound heterostructure by performing computational simulations based on density functional theory 

(DFT). The results show that after structural relaxation of the studied heterostructures, their atomic positions 

and lattice parameters are slightly changed with respect to those of the constituents. However, the changes in 

atomic positions of such heterostructures indeed affect the charge distribution, in particular electrons, and thus 

the materials’ electronic properties. For this particular case, the simulations reveal that a heterostructure of 

GaAs/GaP is an n-type semiconductor with an electronic bandgap of 1.472 eV, while a heterostructure of 

InAs/InP is semimetallic. 

.   
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บทที่ 1 
บทนำ 

1.1 คüามเป็นมาและมูลเĀตุคüามจูงใจในการนำเÿนĂโครงการ  

1.1.1 ÿารกึ่งตัüนำ (Semiconductor) 
 ÿćรกċ่งตĆüนĈ (Semiconductor) เป็นÿćรทĊ่มĊค่ćกćรนĈไฟฟ้ćĂยĎ่รąĀü่ćงตĆüนĈแลąฉนüน ทĊĂ่čณภĎมĉ 0 ĂงýćÿĆมบĎรณ์ ÿćรกċ่ง

ตĆüนĈจąปรąพฤตĉตĆüเป็นฉนüน จćกนĆ้นค่ćคüćมต้ćนทćนไฟฟ้ćจąลดลงเมČ่ĂĂčณĀภĎมĉเพĉ่มขċ้น นĂกจćกนĊ้ค่ćกćรนĈไฟฟ้ćยĆงÿćมćรถ

เปลĊ่ยนแปลงได้ด้üยกćรเจČĂÿćรĂČ่น (Doping) เขć้ไปในโครงÿร้ćง ในÿภćüąปกตĉÿćรกċ่งตĆüนĈจąไม่นĈไฟฟ้ć แต่ÿćมćรถนĈไฟฟ้ćได้

เมČ่Ăได้รĆบกćรกรąตč้นด้üยแÿง ไฟฟ้ć ĀรČĂคüćมร้ĂนทĊ่มĊพลĆงงćนเท่ćกĆบĀรČĂมćกกü่ćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćน ทĈใĀ้Ăĉเล็กตรĂน

ในแถบüćเลนซ์ (Valence band) ทĊ่ได้รĆบพลĆงงćนกรąตč้นจąเปลĊ่ยนรąดĆบชĆ้นพลĆงงćนโดยข้ćมช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนขċ้นไปĂยĎ่

ในแถบนĈไฟฟ้ć (conduction band) ทĊ่มĊรąดĆบพลĆงงćนÿĎงกü่ć [1] [2] แลąÿćมćรถเคลČ่ĂนทĊ่ได้Ăย่ćงĂĉÿรąทĈใĀ้เกĉดÿภćพนĈไฟฟ้ć

ได้ ด้üยคčณÿมบĆตĉทĊ่ü่ćมć ÿćรกċ่งตĆüนĈจċงนĉยมนĈมćทĈเป็นชĉ้นÿ่üนในĂčปกรณ์Ăĉเล็กทรĂนĉกÿ์ต่ćง ๆ  ทĊ่ใช้ในชĊüĉตปรąจĈüĆน [3] เช่น 

ไดโĂด (Diode) ทรćนซĉÿเตĂร์ (Transister) แลąüงจรเบ็จเÿร็จ (Integrated circuits) 

รĎปทĊ ่1 ไดโĂด 

รĎปทĊ่ 2 ทรćนซĉÿเตĂร์ 

 

รĎปทĊ่ 3 üงจรเบ็จเÿร็จ 
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ในปี ค.ý.1833 Michael Faraday ÿĆงเกตü่ć ค่ćคüćมต้ćนทćนขĂงซĉลเüĂร์ซĆลไฟด์ (Ag2S) ลดลงเมČ่ĂĂčณĀภĎมĉเพĉ่มขċ้น ซċ่ง

ต่ćงจćกโลĀąชนĉดĂČ่น ๆ ทĊ่ค่ćคüćมต้ćนทćนจąเพĉ่มขċ้นตćมĂčณĀภĎมĉ จćกนĆ้นในปี ค.ý.1878 Edwin Herbert Hall พบü่ćในบรĉเüณ

ทĊ่มĊÿนćมแม่เĀล็ก ปรąจčในแผ่นตĆüนĈจąเบนĂĂกจćกแนüเดĉม กćรเบนนĊ้มĊผลทĈใĀ้เกĉดÿนćมไฟฟ้ćในแผ่นตĆüนĈในทĉýตĆ้งฉćกกĆบทĆ้ง

กรąแÿไฟฟ้ćแลąÿนćมแม่เĀล็ก กćรค้นพบนĊ้เรĊยกü่ć ปรćกฏกćรณ์ăĂลล์ (Hall effect) ซċ่งต่Ăมćปรćกฏกćรณ์ăĂลล์นĉยมนĈมćใช้

ในกćรýċกþćคčณÿมบĆตĉขĂงÿćรกċ่งตĆüนĈ ค.ý.1914 Johan Koenigsberger ได้ทĈกćรแบ่งปรąเภทขĂงÿćรÿถćนąขĂงแข็งĂĂกเป็น 

3 ปรąเภทตćมค่ćคüćมนĈไฟฟ้ćขĂงÿćรนĆ้น ได้แก่ โลĀą ฉนüน แลąÿćรกċ่งตĆüนĈ ค.ý.1928 Ferdinand Bloch พĆฒนćทฤþฎĊ

เกĊ่ยüกĆบĂĉเล็กตรĂนในแลตตĉซ ค.ý.1930 Berhan Gudden รćยงćนกćรค้นพบขĂงเขćü่ć คčณÿมบĆตĉขĂงÿćรกċ่งตĆüนĈนĆ้นขċ้นĂยĎ่กĆบ

กćรทĈใĀ้ไม่บรĉÿčทธĉ์ (Impurity, Doping) ขĂงÿćรนĆ้น ต่Ăมćในปี ค.ý.1931 Alan Wilson ได้พĆฒนćทฤþฎĊแถบพลĆงงćน (Band 

theory) ซċ่งเป็นทฤþฎĊทĊ่นĉยมนĈมćüĉเครćąĀ์คčณÿมบĆตĉขĂงÿćรกċ่งตĆüนĈในปัจจčบĆน [4] 

 ĀลĆงจćกนĆ้นได้มĊกćรพĆฒนćชĉ้นÿ่üนในĂčปกรณ์Ăĉเล็กทรĂนĉกÿ์โดยใช้ÿćรกċ่งตĆüนĈĂย่ćงต่ĂเนČ่Ăง Ăčปกรณ์ทĊ่น่ćÿนใจชนĉดĀนċ่ง

คČĂ TFET (Tunnel field-effect transistor) ซċ่งเป็นĂčปกรณ์ทĊ่มĊคüćมคล้ćยคลċงกĆบ MOSFET (Metal-oxide-semiconductor 

field-effect transistor) โดยต่ćงกĆนทĊ่ TFETs ĂćýĆยปรćกฏกćรณ์ทĊ ่Ă ĉเล็กตรĂนüĉ ่งทąลčผ่ćนกĈแพงýĆกย ์ไปได้ (Quantum 

tunneling effect) แทนทĊ่จąเป็นกćรปล่ĂยเทĂร์ไมĂĂน (Thermionic emission) ซċ่งเป็นกćรไĀลขĂงปรąจčทĊ่ถĎกชĆกนĈด้üยคüćม

ร้ĂนเĀนČĂพČ้นผĉü TFETs จċงไม่มĊข้ĂจĈกĆดด้ćนคüćมร้ĂนแลąมĊค่ć Subthreshold swing น้Ăยกü่ć 60 mV/decade ทĊ่ĂčณĀภĎมĉĀ้Ăง 

[1] 

1.1.2 ÿารประกĂบธาตุĀมู่ 3 และĀมู่ 5  
 ÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 เป็นÿ่üนปรąกĂบÿĈคĆญขĂงÿćรกċ่งตĆüนĈแบบĂĂปโตĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ (Opto-electronic 

semiconductors) [5] โดยมĊกćรนĈไปทĈเป็นเÿ้นใยนĈแÿง (Optical fiber) ไดโĂดเปล่งแÿง (LED) แลąชĉ้นÿ่üนในแผงüงจรโซลćร์

เซลล์ [6] นĂกจćกนĆ้นยĆงมĊกćรนĈไปทĈ MOSFETs แลą TFETs ĂĊกด้üย โดยĂčปกรณ์ต่ćงชนĉดกĆนจąใช้üĆÿดčทĊ่ต่ćงกĆนไปตćมคčณÿมบĆตĉ

ทĊ่เĀมćąÿมกĆบĂčปกรณ์ชนĉดนĆ้น ๆ 

ÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงผลċกแบบซĉงค์เบลน (F43m) เช่น GaAs, GaA, InAs แลą InP เป็นÿćรกċ่ง

ตĆüนĈทĊ่มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนแบบตรง (Direct bandgap) มĊคüćมÿćมćรถในกćรดĎดซĆบแลąปลดปล่ĂยพลĆงงćนได้ดĊ เĀมćąÿม

กĆบกćรนĈไปทĈĂčปกรณ์Ăĉเล็กทรĂนĉกÿ์ชนĉดต่ćง ๆ โดยกćรจąปรĆบแต่งขนćดขĂงช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนÿćมćรถทĈได้โดยกćรทĈ

ใĀ้เป็นĂĆลลĂย  

GaP เป็นÿćรปรąกĂบทĊ่ÿĈคĆญในĂčตÿćĀกรรมโฟโตนĉกตĆ้งแต่ปี ค.ý.  1960 โดยมĊกćรนĈไปทĈเป็นĂčปกรณ์เปล่งแÿง 

คčณÿมบĆตĉทĊ่น่ćÿนใจขĂง GaP คČĂมĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนกü้ćง (ปรąมćณ 2.26 eV) จċงถĎกนĈไปดĎดซĆบคลČ่นแÿงในช่üงคลČ่น

Ăĉนฟรćเรดแลąช่üงคลČ่นแÿงทĊ่ตćคนมĂงเĀ็น นĂกจćกนĊ้ GaP ยĆงมĊดĆชนĊĀĆกเĀÿĎงทĈใĀ้กĆกเก็บแÿงไü้ได้มćก [7] 

 ĂĆลลĂยขĂง InGaAsP โดยทĊ่มĊ InP เป็นฐćน (InGaAsP/InP) ถĎกนĈไปปรąยčกต์ใช้ในกćรÿČ่Ăÿćรโทรคมนćคม โดยนĈไปทĈ

เป็นเลเซĂร์ไดโĂดÿĈĀรĆบกćรÿ่งข้ĂมĎลรąยąใกล้ แต่มĊข้ĂเÿĊยคČĂ มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนแคบ (ปรąมćณ 0.39 eV) ทĈใĀ้มĊ

ลĆกþณąขĂงĂčณĀภĎมĉทĊ่ไม่เĀมćąÿมกĆบกćรใช้งćน ĂĊกทĆ้งเลเซĂร์ไดโĂดทĊ่ใช้ InP เป็นฐćนจĈเป็นต้ĂงมĊตĆüรąบćยคüćมร้ĂนแบบเทĂร์
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โมĂĉเล็กทรĉก (Thermoelectric cooling) เลเซĂร์ไดโĂดชนĉดนĊ้จċงมĊค่ćใช้จ่ćยในกćรปรąดĉþฐ์ÿĎง ĀลĆงจćกนĆ้นได้มĊกćรýċกþćüĆÿดč 

ต่ćง ๆ เพČ่Ăแก้ไขปัญĀćทĊ่เกĉดขċ้น พบü่ćเลเซĂร์ไดโĂดทĊ่ใช้ GaAs เป็นฐćนมĊคüćมเĀมćąÿมกü่ć เนČ่ĂงจćกมĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćน 

แลąดĆชนĊĀĆกเĀมćกกü่ć [5] 

 เซลล์แÿงĂćทĉตย์ (Solar cell) เป็นĂĊกĀนċ ่งเทคโนโลยĊทĊ่นĉยมนĈÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ ่ 3 แลąĀมĎ ่ 5 ไปปรąยčกต์ใช้ 

ตĆüĂย่ćงเช่น เซลล์แÿงĂćทĉตย์แบบ IBSC (Intermediate band solar cell) ทĊ่นĈ  InAs/GaAs คüĂนตĆมดĂทไปเป็นÿ่üนĀนċ่งขĂง

แผงüงจร โดย InAs/GaAs คüĂนตĆมดĂทจąไปเพĉ่มแถบพลĆงงćนแคบ ๆ  รąĀü่ćงช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćน ทĈใĀ้ÿćมćรถดĎดกลČน 

โฟตĂนพลĆงงćนต่ĈทĊป่กตĉแล้üจąถĎกÿ่งผ่ćนไปได้ [8] 

 ÿćรกċ่งตĆüนĈทĊ่ĂยĎ่ในĂčปกรณ์Ăĉเล็กทรĂนĉกÿ์ÿ่üนใĀญ่จąĂยĎ่ในรĎปแบบชĆ้นĀลćย ๆ ชĆ้น Ăćจจąเป็นÿćรกċ่งตĆüนĈชนĉดเดĊยüกĆน

ĀรČĂเป็นÿćรกċ่งตĆüนĈĀลćยชนĉด ด้üยเĀตčนĊ้ โครงกćรนĊ้จċงทĈกćรýċกþćÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน โดย

ÿćรปรąกĂบทĊ่นĈมćใช้พĉจćรณćในโครงกćรนĊ้คČĂ GaAs GaP InAs แลą InP 

1.1.3 ÿารประกĂบธาตุĀมู่ 3 และĀมู่ 5 ที่มีโครงÿร้างซับซ้Ăน 
กćรจĈลĂงโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăนเป็นกćรจĈลĂงรąบบในĂčดมคตĉขĂงüĆÿดčทĊ่นĈไปทĈĂčปกรณ์Ăĉเล็กทรĂนĉกÿ์ เพČ่Ăýċกþć

คčณÿมบĆตĉต่ćง ๆ ไม่ü่ćจąเป็นค่ćคงทĊ่แลตตĉซ ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćน ĀรČĂกćรดĎดกลČนแÿง กćรนĈÿćรปรąกĂบĀลćย ๆ ชนĉด

มćซ้ĂนกĆนเป็นโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนทĈใĀ้ÿćมćรถĂĂกแบบคčณÿมบĆตĉขĂงüĆÿดčใĀ้เĀมćąÿมกĆบกćรใช้งćนได้  [9] 

ในปัจจčบĆนÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ได้รĆบคüćมÿนใจเป็นĂย่ćงมćก เนČ่Ăงจćกเป็นüĆÿดčทĊ่เĀมćąÿมในกćรนĈไปทĈ

Ăčปกรณ์Ăĉเล็กทรĂนĉกÿ์ ÿćเĀตčทĊ่ทĈใĀ้ÿćรปรąเภทนĊ้มĊคüćมน่ćÿนใจคČĂ กćรมĊช่Ăงü่ćงพลĆงงćนแบบตรง (Direct band gap) ÿćร

ปรąเภทนĊ้จċงมĊปรąÿĉทธĉภćพในกćรดĎดซĆบแลąปล่ĂยพลĆงงćน แลąมüลปรąÿĉทธĉผล (Effective mass) ขĂงĂĉเล็กตรĂนทĊต่่ĈจċงถĎก

นĈมćพĆฒนćเป็นĂčปกรณ์คüćมเร็üÿĎง (High-speed devices) เนČ่Ăงจćก นĈคüćมร้Ăนได้ดĊ ทĈใĀ้มĊกćรกรąจćยคüćมร้Ăนได้Ăยć่ง

รüดเร็ü นĂกจćกนĊ้ยĆงÿćมćรถจĆดตĈแĀน่งขĂงĂąตĂมภćยในโครงÿร้ćงได้ จċงนĉยมนĈมćทĈเป็นÿćรปรąกĂบทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน  

[10] 

 

รĎปทĊ่ 4 แÿดงโครงÿร้ćงซĉงค์เบลน 
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รĎปทĊ่ 5 แÿดงตĆüĂย่ćงขĂงโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนขĂง a) KS-CuGaZn2S4, b) ST-CuGaZn2S4 แลą c) PMCA-CuGaZn2S4. [11] 

 โครงกćรนĊ้จąนĈÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 มćซ้ĂนกĆนเพČ่Ăÿร้ćงเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนดĆงรĎปทĊ่ 5 ทĆ้ง a b แลą c 

จąเĀ็นü่ćรĎปทĊ่ 5 มĊกćรนĈโครงÿร้ćงซĉงค์เบลนมćซ้ĂนกĆน 2 ชĆ้น แต่ÿćรปรąกĂบทĊ่นĈมćใช้คĈนüณจąแตกต่ćงจćกรĎปทĊ่ 5 โดยใน

โครงกćรนĊ้จąýċกþćโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนขĂง GaAs/GaP แลą InAs/InPA  

1.1.4 การýึกþาแบบจำลĂงขĂงระบบ 
ÿĈĀรĆบกćรýċกþćรąบบขĂงüĆÿดčในÿถćนąขĂงแข็ง กćรทĊ่จąรĎ้คčณÿมบĆตĉขĂงÿćรนĆ้น ๆ  ในทćงทฤþฎĊจĈเป็นทĊ่จąต้ĂงรĎ้

ฟังก์ชĆนคลČ่น (Wave function) ขĂงÿćรนĆ้นก่Ăน จċงจĈเป็นต้ĂงมĊแบบจĈลĂงเพČ่ĂลดคüćมซĆบซ้ĂนในกćรคĈนüณ เนČ่ĂงจćกรąบบทĊ่มĊ

ĀลćยĂนčภćค ต้ĂงพĉจćรณćตĈแĀน่งขĂงĂนčภćคแต่ลąตĆüแลąĂĆนตรกĉรĉยćทĊ่แต่ลąĂนčภćคมĊต่ĂกĆน ทĈใĀ้รąบบĀลćยĂนčภćคนĆ้นมĊตĆü

แปรมĀćýćล ซċ่งจĈเป็นต้Ăงใช้üĉธĊกćรทćงคĂมพĉüเตĂร์แลąทรĆพยćกรทćงคĂมพĉüเตĂร์ทĊ่มĊปรąÿĉทธĉภćพÿĎง Āนċ่งในüĉธĊทĊ่ช่üยลดคüćม

ซĆบซ้ĂนแลąมĊปรąÿĉทธĉภćพคČĂ ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่น (Density Functional Theorem: DFT) ซċ่งกล่ćüไü้ü่ć พลĆงงćน

รüมรąบบขĂงĂนčภćคซċ่งĂนčภćคแต่ลąตĆüมĊĂĆนตรกĉรĉยćต่ĂกĆนÿćมćรถพĉจćรณćได้เป็นฟังก์ชĆนนĂลขĂงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้น 

üĉธĊกćรนĊ้คČĂ กćรใช้คüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂน แลąพĉจćรณćĂนčภćคเทĊยมแทนกćรพĉจćรณćĂĉเล็กตรĂนแต่ลąĂนčภćค  นĈมć

คĈนüณÿมบĆตĉต่ćงๆ ขĂงÿÿćรทĊ่ÿถćนąพČ้น [12] โดยรćยลąเĂĊยดเกĊ่ยüกĆบทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นจąกล่ćüในĀĆüข้Ă 2.1 

ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นเป็นทĊ่นĉยมในกćรคĈนüณฟิÿĉกÿ์ในÿถćนąขĂงแข็ง (Solid state physics) ตĆ้งแต่ปี 

ค.ý.1970 แต่เนČ่ĂงจćกทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นยĆงมĊคüćมคลćดเคลČ่ĂนในกćรคĈนüณเคมĊเชĉงคüĂนตĆม (Quantum 

chemistry) ในปี 1990 จċงได้มĊกćรนĈเÿนĂแบบจĈลĂงทĊ่ใĀ้ผลใกล้เคĊยงกü่ć โดยในแบบจĈลĂงได้รüมผลขĂงĂĆนตรกĉรĉยćกćร

แลกเปลĊ่ยนพลĆงงćนรąĀü่ćงĂนčภćค (Exchange and correlation interactions) ในรąบบเข้ćไปด้üย ในปัจจčบĆนมĊกćรนĈผลกćร

ทĈนćยจćกกćรคĈนüณด้üยทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นมćเทĊยบกĆบผลกćรทดลĂงพบü่ćใĀ้ผลใกล้เคĊยงกĆน นĆ่นทĈใĀท้ฤþฎĊ

ฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นได้รĆบคüćมน่ćเชČ่ĂถČĂเพĉ่มมćกขċ้น [13] ÿĈĀรĆบรćยลąเĂĊยดจąกล่ćüถċงในบททĊ่ 2 

เนČ่ĂงจćกในโครงกćรนĊ้โครงÿร้ćงผลċกขĂงรąบบทĊ่มĊĀลćยĂนčภćค ÿćรปรąกĂบธćตč ĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 Āนċ่งĀน่üยเซลล์  

มĊüćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂน 8 Ăนčภćค (ธćตčĀมĎ่ 3 มĊüćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂน 2 ĂนčภćคแลąธćตčĀมĎ่ 5 มĊüćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂน 5 Ăนčภćค) เมČ่Ă
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นĈมćปรąกĂบเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนจĈนüนüćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂนต่ĂĀน่üยเซลล์เพĉ ่มเป็น 16 Ăนčภćค  จċงจĈเป็นต้Ăงใช้üĉธĊกćร

แบบจĈลĂงด้üยคĂมพĉüเตĂร์จćกทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่น (DFT) เพČ่ĂจĈลĂงรąบบขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 

ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนÿĈĀรĆบýċกþćÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ทĊ่เปลĊ่ยนแปลงไป 

1.2 üัตถุประÿงค์ขĂงโครงการ  

3.1 เพČ่ĂýċกþćÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 

3.2 เพČ่ĂýċกþćÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

3.3 เพČ่ĂทĈคüćมเข้ćใจในฟิÿĉกÿ์ÿถćนąขĂงแข็ง ฟิÿĉกÿ์ÿถĉตĉแลąทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่น (DFT)  

3.4 เพČ่ĂพĆฒนćทĆกþąในกćรทĈงćนüĉจĆย แลąกćรค้นคü้ćด้üยตĆüเĂง 

1.3 ประโยชน์ที่คาดü่าจะได้รับ 

1.3.1 ประโยชน์ในด้านคüามรู้และประÿบการณ์ต่ĂตัüนิÿิตเĂง 
1. ได้รĆบคüćมรĎ้คüćมเข้ćใจÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

2. เพĉ่มพĎนคüćมรĎ้คüćมเข้ćใจในฟิÿĉกÿ์ÿถćนąขĂงแข็ง ฟิÿĉกÿ์ÿถĉตĉแลąทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแนน่ (DFT)  

3. พĆฒนćทĆกþąในกćรทĈงćนüĉจĆย แลąกćรคน้คü้ćดü้ยตĆüเĂง 

1.3.2 คüามรู้คüามเข้าใจที่นำไปÿู่การแก้ปัญĀาขĂงÿังคมĀรืĂÿภาพแüดล้Ăม 
ÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน ÿćมćรถนĈไปปรąยčกต์ใช้งćนแลą

พĆฒนćĂčปกรณ์Ăĉเล็กทรĂนĉกเพČ่Ăกćรใช้งćนทĊ่ตć่งกĆน 
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บทที่ 2 
ทฤþฎีที่เกี่ยüข้Ăง 

2.1 ทฤþฎีฟังก์ชันนĂลคüามĀนาแน่น (Density functional theory : DFT)  

 ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่น (Density functional theory : DFT) เป็นทฤþฎĊทĊ่ใช้ในกćรĀćผลเฉลยขĂงรąบบใน

เชĉงคüĂนตĆม เพČ่ĂĂธĉบćยกćรปรąพฤตĉตĆüขĂงĂąตĂม แลąโมเลกčลต่ćง ๆ ผ่ćนกćรแก้ÿมกćรขĂงชโรดĉงเจĂร์ DFT มĆกถĎกนĈไปใช้เพČ่Ă

พĉจćรณćเÿถĊยรภćพเชĉงĂčณĀพลýćÿตร์ (Thermodynamic stability) ĀćเงČ่ĂนไขทĊ่เĀมćąÿมในกćรĂĂกแบบÿćรกċ่งตĆüนĈ แลąดĎ

ÿมบĆตĉขĂงüĆÿดč  โดยใช้üĉธĊกćรทćงคĂมพĉüเตĂร์เข้ćมćช่üยในกćรคĈนüณ 

2.1.1 คüามĀนาแน่นขĂงĂิเล็กตรĂน 
 ÿĈĀรĆบรąบบทĊ่มĊĀลćยĂนčภćค กćรแก้ÿมกćรชโรดĉงเจĂร์ด้üยüĉธĊกćรดĆ้งเดĉมนĆ้นทĈได้ยćกแม้ในปัจจčบĆน เพČ่Ăลดคüćม

ซĆบซ้ĂนขĂงรąบบทĊ่ปรąกĂบด้üยĂĉเล็กตรĂนĀลćยĂนčภćค จąพĉจćรณćคüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนในรąบบแทนกćรพĉจćรณć

Ăĉเล็กตรĂนแต่ลąตĆüเพČ่ĂลดตĆüแปรในกćรคĈนüณ จćกÿมกćรชโรดĉงเจĂร์แบบไม่ขċ้นกĆบเüลć [12] แลąÿมกćรไĂเกน ÿćมćรถĂธĉบćย

ได้ด้üยÿมกćร 

𝐻Ψ(𝑟⃑) = 𝐸𝛹(𝑟⃑) 

รąบบทĊ่ปรąกĂบไปด้üยĀลćยĂนčภćคทĊ่มĊĂĉเล็กตรĂน n ตĆü แลąนĉüเคลĊยÿ N ตĆü โดยทĊ่แต่ลąĂนčภćคมĊĂĆนตรกĉรĉยćต่ĂกĆนăćมĉลโท

เนĊยนขĂงรąบบÿćมćรถเขĊยนได้ดĆงนĊ้ 

𝐻 =  −
1
2 ∑ ∇𝑖

2 −
1
2

𝑛

𝑖=1

∑
1

𝑀𝐼
∇𝐼

2 − ∑
𝑍𝐼

|𝑟𝑖 − 𝑅𝐼|
𝑖,𝐼

𝑁

𝐼=1

+
1
2 ∑

1
|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|

+
𝑖≠𝑗

1
2 ∑

𝑍𝐼𝑍𝐽

|𝑅𝐼 − 𝑅𝐽|
𝐼≠𝐽

 

 โดยพจน์แรกในÿมกćรăćมĉลโทเนĊยน คČĂ พลĆงงćนจลน์ขĂงĂĉเล็กตรĂนในรąบบ พจน์ทĊ่ÿĂง คČĂ พลĆงงćนจลน์ขĂง

นĉüเคลĊยÿ (Kinetic term of nuclei) พจน์ทĊ่ÿćม คČĂ กćรแลกเปลĊ่ยนĂĆนตรกĉรĉยćทćงไฟฟ้ćรąĀü่ćงĂĉเล็กตรĂนแลąนĉüเคลĊยÿ พจน์

ทĊ่ÿĊ่ คČĂ กćรแลกเปลĊ่ยนĂĆนตรกĉรĉยćทćงไฟฟ้ćรąĀü่ćงĂĉเล็กตรĂนด้üยกĆนเĂง แลąพจน์ÿčดท้ćย คČĂ ĂĆนตรกĉรĉยćทćงไฟฟ้ćรąĀüć่ง

ไĂĂĂน โดยทĊ่ฟังก์ชĆนคลČ่นขċ้นกĆบตĈแĀน่งขĂงแต่ลąĂนčภćคในรąบบ 

Ψ(𝑟⃑) = 𝛹(𝑟1⃑⃑⃑ ⃑, 𝑟2⃑⃑⃑⃑ , … , 𝑟𝑛⃑⃑⃑⃑ , 𝑅1⃑⃑⃑⃑⃑, 𝑅2⃑⃑⃑⃑⃑, … , 𝑅𝑛⃑⃑ ⃑⃑⃑) 

ซċ่งกćรĀćผลเฉลยขĂงฟังก์ชĆนคลČ่นทĊ่มĊตĆüแปรมĀćýćลนĆ้นไม่ÿćมćรถแก้ได้ด้üยüĉธĊกćรแบบเดĉม ĂĆนเนČ่ĂงมćจćกตĆüแปรทĊ่มĊมĀćýćล 

จċงต้Ăงใช้กćรปรąมćณค่ćต่ćง ๆ เพČ่ĂใĀ้แก้ÿมกćรได้ง่ćยขċ้น 

 กćรปรąมćณขĂง Born-Oppenheimer กล่ćüü่ć ใĀ้ปรąมćณü่ćนĉüเคลĊยÿขĂงĂąตĂมนĆ ้นĀยčดนĉ ่งเมČ ่ĂเทĊยบกĆบ

Ăĉเล็กตรĂนทĊ่โคจรโดยรĂบ ทĈใĀ้ÿćมćรถแยกพจน์พลĆงงćนýĆกย์ขĂงนĉüเคลĊยÿĂĂกได้ แลąใĀ้ĂĆนตรกĉรĉยćทćงไฟฟ้ćรąĀü่ćงไĂĂĂน

นĆ้นมĊค่ćคงทĊ่  
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𝐻 = −
1
2 ∑ 𝛻𝑖

2 −
1
2

𝑛

𝑖=1

∑
1

𝑀𝐼
𝛻𝐼

2 − ∑
𝑍𝐼

|𝑟𝑖 − 𝑅𝐼 |
𝑖,𝐼

𝑁

𝐼=1

+
1
2 ∑

1
|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|

+
𝑖≠𝑗

1
2 ∑

𝑍𝐼𝑍𝐽

|𝑅𝐼 − 𝑅𝐽|
𝐼≠𝐽

 

 

 

ăćมĉลโทเนĊยนขĂงรąบบจċงÿćมćรถลดรĎปได้เป็น 

𝐻 = −
1
2 ∑ 𝛻𝑖

2 − ∑
𝑍𝐼

|𝑟𝑖 − 𝑅𝐼 |
𝑖,𝐼

𝑛

𝑖=1

+
1
2 ∑

1
|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|

𝑖≠𝑗

 

จċงÿćมćรถเขĊยนÿมกćรไĂเกนขĂงรąบบทĊ่มĊĀลćยĂนčภćคได้เป็น 

𝐻𝑒𝑙𝑒𝑐Ψ𝑒𝑙𝑒𝑐(𝑟1⃑⃑⃑ ⃑, 𝑟2⃑⃑⃑⃑ , … , 𝑟𝑛⃑⃑⃑⃑ ) = 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐𝛹𝑒𝑙𝑒𝑐(𝑟1⃑⃑⃑ ⃑, 𝑟2⃑⃑⃑⃑ , … , 𝑟𝑛⃑⃑⃑⃑ ) 

โดยทĊ่ 𝐻𝑒𝑙𝑒𝑐 คČĂăćมĉลโทเนĊยนขĂงรąบบĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ Ψ𝑒𝑙𝑒𝑐(𝑟1⃑⃑⃑ ⃑, 𝑟2⃑⃑⃑⃑ , … , 𝑟𝑛⃑⃑⃑⃑ ) คČĂฟังก์ชĆนคลČ่นขĂงรąบบĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ แลą𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐 

คČĂพลĆงงćนขĂงรąบบĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ พลĆงงćนรüมขĂงรąบบÿćมćรถคĈนüณได้จćกผลรüมขĂงพลĆงงćนขĂงรąบบĂĉเลก็ทรĂนĉกÿ์ 

พลĆงงćนจลนข์ĂงนĉüเคลĊยÿ แลąพลĆงงćนรąĀü่ćงไĂĂĂน 

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐 +
1
2 ∑

𝑍𝐼𝑍𝐽

|𝑅𝐼 − 𝑅𝐽|
𝐼≠𝐽

 

แต่เนČ่ĂงจćกÿมกćรทĊ่ผ่ćนมćยĆงไม่ได้คĉดผลขĂงÿปิน จċงจĈเป็นต้ĂงรüมผลขĂงÿปินเข้ćไปในฟังก์ชĆนคลČ่นด้üย ทĈใĀ้ฟังก์ชĆนคลČ่นขĂง

Ăĉเล็กตรĂนเปลĊ่ยนรĎปเป็น 

Ψ𝑒𝑙𝑒𝑐 = Ψ𝑒𝑙𝑒𝑐(𝑟1⃑⃑⃑ ⃑, 𝑟2⃑⃑⃑⃑ , … , 𝑟𝑛⃑⃑⃑⃑ , 𝜎1, 𝜎2, … , 𝜎𝑛) 

เพČ่ĂใĀ้ง่ćยขċ้นเรćจċงนĉยćมตĆüแปรใĀม่ แลąจĆดรĎปăćมĉลโทเนĊยน  

𝐻𝑒𝑙𝑒𝑐𝛹𝑒𝑙𝑒𝑐(𝑥1, 𝑥2, … , 𝑥𝑛) = 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐𝛹𝑒𝑙𝑒𝑐(𝑥1, 𝑥2, … , 𝑥𝑛) 

โดยทĊ่ 𝑥𝑖 = {𝑟𝑖⃑⃑⃑ , 𝜎𝑖} แลą 𝜎𝑖 = 𝑠𝑝𝑖𝑛 จćกนĆ้นทĈกćรนĉยćมตĆüดĈเนĉนกćรคüćมĀนćแน่น (Density operator) 

𝑛̂ = ∑ 𝛿(𝑟⃑
𝑛

𝑖=1

− 𝑟⃑𝑖) 

𝑛(𝑟⃑) = ⟨Ψ𝑒𝑙𝑒𝑐|𝑛̂|𝛹𝑒𝑙𝑒𝑐⟩  

โดยทĊ่ 𝑛(𝑟⃑) คČĂ คüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂน  (Electron density) จćกกćรปรąมćณขĂง Born-Oppenheimer ÿćมćรถ

พĉจćรณćนĉüเคลĊยÿขĂงĂąตĂมเป็นÿนćมภćยนĂกขĂงĂĉเล็กตรĂน เรćจċงÿćมćรถเขĊยนพลĆงงćนĂĆนเนČ่ĂงมćจćกýĆกย์ภćยนĂก 

(External potential) ใĀ้ĂยĎ่ในรĎปคüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนได้เป็น 

𝑉 = ∫ 𝑛(𝑟⃑)𝑣(𝑟)𝑑𝑟⃑ 

Kinetic term of nuclei=0 Ion-ion interaction term is constant 
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โดยทĊ่ 𝑣(𝑟) คČĂ ýĆกย์ภćยนĂกทĊ่มćกรąทĈกĆบĂĉเล็กตรĂนในรąบบĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ 

 เนČ่ĂงจćกพลĆงงćนรüมขĂงĂĉเล็กตรĂนÿćมćรถเขĊยนได้ในรĎปผลรüมขĂงพลĆงงćนจลน ์พลĆงงćนýĆกย์ภćยในแลąภćยนĂก

ขĂงรąบบĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ 

𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐 = 𝑇 + 𝑈 + 𝑉 

โดยทĊ่ 

𝑇 = ∬ … ∫ ∑ Ψ∗∇𝑖
2Ψ𝑑𝑥⃑1

𝑛

𝑖=1

𝑑𝑥⃑2 … 𝑑𝑥⃑𝑛 

𝑈 = ∬ … ∫ ∑
|Ψ|2

|𝑟⃑𝑖 − 𝑟⃑𝑗|

𝑛

𝑖≠𝑗

𝑑𝑥⃑1𝑑𝑥⃑2 … 𝑑𝑥⃑𝑛 

แลą 

𝑉 = ∫ 𝑛(𝑟⃑)𝑣(𝑟)𝑑𝑟⃑ 

จċงÿćมćรถจĆดรĎปăćมĉลโทเนĊยนใĀ้ĂยĎ่ในรĎปýĆกย์ภćยนĂกได้เป็น 

𝐻𝑖𝑛𝑡−𝑒𝑙𝑒𝑐 = −
1
2 ∑ 𝛻𝑖

2
𝑛

𝑖=1

+
1
2 ∑

1
|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|

𝑖≠𝑗

+ ∑ 𝑣𝑒𝑥𝑡(𝑟⃑𝑖)
𝑛

𝑖=1

 

แต่เมČ่ĂจĆดรĎปเÿร็จแล้ü รąบบก็ยĆงมĊคüćมซĆบซ้ĂนแลąคĈนüณยćก เนČ่Ăงจćกขċ้นกĆบตĆüแปร 4n ตĆü ดĆงนĆ้นจċงพĉจćรณćในกรณĊทĊ่

Ăĉเล็กตรĂนแต่ลąตĆüไม่มĊĂĆนตรกĉรĉยćต่ĂกĆน โดยปรąมćณใĀ้ĂĆนตรกĉรĉยćรąĀü่ćงĂĉเล็กตรĂนเป็นค่ćýĆกย์ค่ćĀนċ่งทĊ่ÿćมćรถĂธĉบćย

ค่ćเฉลĊ่ยขĂงĂĆนตรกĉรĉยćได้ ăćมĉลโตเนĊยนขĂงรąบบทĊ่Ăĉเล็กตรĂนไม่มĊĂĆนตรกĉรĉยćต่ĂกĆนจċงÿćมćรถเขĊยนได้เป็น 

𝐻𝑒𝑓𝑓 = −
1
2 ∑ 𝛻𝑖

2
𝑛

𝑖=1

+ ∑ 𝑣𝑎𝑣(𝑟⃑𝑖)
𝑛

𝑖=1

+ ∑ 𝑣𝑒𝑥𝑡(𝑟⃑𝑖)
𝑛

𝑖=1

 

โดยทĊ่ýĆกย์เฉลĊ่ยขĂงĂĆนตรกĉรĉยćรąĀü่ćงĂĉเล็กตรĂนคČĂ 

𝑣𝑎𝑣(𝑟⃑𝑖) = 2 ∑ ∫
|Ψ𝑗(𝑟⃑𝑗)|

2

|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|

𝑛

𝑖≠𝑗

𝑑𝑟⃑𝑗 

จĆดรĎปăćมĉลโทเนĊยนใĀม่   

𝐻𝑒𝑓𝑓 = ∑ {−
1
2

∇𝑖
2 + 𝑣𝑒𝑓𝑓(𝑟⃑𝑖)}

𝑛

𝑖=1

= ∑ ℎ̂(𝑟⃑𝑖)
𝑛

𝑖=1

 

โดยนĉยćม ℎ̂(𝑟⃑𝑖) คČĂ ăćมĉลโทเนĊยนทĊ่ĂธĉบćยĂĉเล็กตรĂนแต่ลąตĆü 

 ฟังก์ชĆนคลČ่นขĂงĂĉเล็กตรĂนตĆüเดĊยüเรĊยกü่ć ÿปินĂĂร์บĉทĂล (Spin orbital) 
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𝜒(𝑋) = Ψ(𝑟⃑)Ψ(𝜎) 

โดยทĊ่ 𝜒(𝑋) คČĂ ÿปินĂĂร์บĉทĂล Ψ(𝑟⃑)  คČĂ ÿเปเทĊยลĂĂร์บĉทĂล (Spatial orbital) แลą Ψ(𝜎)  คČĂ ฟังก์ชĆนÿปิน ÿćมćรถĀć

พลĆงงćนขĂงĂĉเล็กตรĂนĀนċ่งตĆüได้จćก 

ℎ̂(𝑟⃑𝑖)𝜒𝑖(𝑋𝑖) = 𝜀𝑖𝜒𝑖(𝑋𝑖) 

พลĆงงćนรüมขĂงรąบบÿćมćรถĀćได้จćกผลรüมขĂงพลĆงงćนจćกÿปิน-ĂĂร์บĉทĂลขĂงĂĉเล็กตรĂนแต่ลąตĆüในรąบบ 

[ℎ̂(𝑟⃑1) + ℎ̂(𝑟⃑2)+. . . +ℎ̂(𝑟⃑𝑛)]𝜒1𝜒2. . . 𝜒𝑛 = (𝜀1 + 𝜀2+. . . +𝜀𝑖)𝜒1𝜒2 … 𝜒𝑛  

โดยทĊ่ 𝜀𝑖  คČĂ พลĆงงćนรüมขĂงĂĉเล็กตรĂนแต่ลąตĆü  

Ψ𝑒𝑓𝑓(𝑋1, 𝑋2, … , 𝑋𝑛) = 𝜒1(𝑋1)𝜒2(𝑋2) … 𝜒𝑛(𝑋𝑛) 

กćรĀćพลĆงงćนรüมขĂงĂĉเล็กตรĂนโดยกćรรüมพลĆงงćนขĂงÿปินĂĂร์บĉทĂล ถĎกเรĊยกü่ć Hatree product แต่เนČ่Ăงจćก 

Hatree product ไม่รüมผลขĂงฟังก์ชĆนคลČ่นทĊ่ไม่ÿมมćตร (Antisymmetric wave function) จċงมĊกćรนĈเÿนĂüĉธĊกćรใĀม่ซċ่งก็คČĂ 

üĉธĊกćรขĂง Hatree-Fock กล่ćüü่ć ÿĈĀรĆบรąบบทĊ่Ăĉเล็กตรĂนไม่มĊĂĆนตรกĉรĉยćรąĀü่ćงกĆน  จąÿćมćรถเขĊยนฟังก์ชĆนคลČ่นได้เป็น

ÿมกćรเมทรĉกซ์ 

Ψ𝑒𝑓𝑓(𝑋1, 𝑋2, … , 𝑋𝑛) =
1
𝑛! [

𝜒1(𝑋1) ⋯ 𝜒𝑛(𝑋1)
⋮ ⋱ ⋮

𝜒1(𝑋𝑛) ⋯ 𝜒𝑛(𝑋𝑛)
] 

โดยทĊ่ÿปินĂĂร์บĉทĂลจąตĆ้งฉćกกĆนเÿมĂ ⟨𝜒𝑖|𝜒𝑗 ⟩ = 𝛿𝑖𝑗 แลąใĀ้พจน์กćรแลกเปลĊ่ยนพลĆงงćนรąĀü่ćงĂĉเล็กตรĂนเป็น 

𝑣𝑥(𝑟⃑𝑗) = −
1
2 ∑ ∫

Ψ𝑗
∗(𝑟𝑗)Ψ𝑖(𝑟𝑗)
|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|

𝑛

𝑗=1

𝑑𝑟𝑗
𝛹𝑗(𝑟𝑖)
𝛹𝑖(𝑟𝑗)

 

เขĊยนคüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนใĀม่ 

𝑛(𝑟⃑) = ∫ ∫ … ∫ Ψ𝑒𝑙𝑒𝑐
∗ (𝑟⃑ , 𝜎1, 𝑋1, … , 𝑋𝑛)𝑛̂Ψ𝑒𝑙𝑒𝑐(𝑟1, 𝜎1, 𝑋1, … , 𝑋𝑛)𝑑𝜎1𝑑𝑋1𝑑𝑋2 … 𝑑𝑋𝑛 

จćก 

𝐻𝑒𝑓𝑓 = −
1
2 ∑ 𝛻𝑖

2
𝑛

𝑖=1

+
1
2 ∑

1
|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|

𝑛

𝑖≠𝑗

+ ∑ 𝑣𝑒𝑥𝑡(𝑟⃑𝑖)
𝑛

𝑖=1

 

เรćจąทรćบได้Ăย่ćงไรü่ćăćมĉลโทเนĊยนแลąýĆกย์ภćยนĂกทĊ่ต่ćงกĆน จąÿćมćรถใĀ้คüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนเท่ćกĆนได้ 

2.1.2 ทฤþฎีขĂงโăเăนเบิร์กและโคĀ์น (Hohenberg-Kohn theorem) 
Hohenberg-Kohn ได้นĈเÿนĂทฤþฎĊไü้ÿĂงข้Ă ข้Ăแรกกล่ćüü่ć คüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนค่ćĀนċ่งจąมĊค่ćýĆกย์

ภćยนĂกได้เพĊยงค่ćเดĊยüเท่ćนĆ้น นĆ่นคČĂ คüćมÿĆมพĆนธ์รąĀü่ćงคüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนแลąýĆกย์ภćยนĂกเป็นแบบĀนċ่งต่ĂĀนċ่ง 
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ผลลĆพท์ทĊ่ได้จćกทฤþฎĊข้ĂแรกคČĂ 

𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐[𝑛] = 𝐹𝐹𝐾[𝑛] + ∫ 𝑛(𝑟⃑)𝑣𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑑𝑟⃑ 

แลąทฤþฎĊข้ĂทĊ่ÿĂง กล่ćüü่ć ÿĈĀรĆบýĆกย์ภćยนĂกใด ๆ พลĆงงćนทĊ่ÿถćนąพČ้นขĂงรąบบนĆ้นจąมĊค่ćต่Ĉÿčดในฟังก์ชĆนนĂล 

แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นทĊ่ทĈใĀ้พลĆงงćนทĊ่ÿถćนąพČ้นมĊค่ćต่Ĉÿčด จąเป็นคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงรąบบนĆ้น 

𝐸0 = 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐[𝑛0(𝑟⃑)] ≤ 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐[𝑛(𝑟⃑)] 

จćกทฤþฎĊทĆ้งÿĂงข้Ăÿćมćรถÿรčปได้ü่ć คüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนทĊ่ÿถćนąพČ้นจąใĀ้พลĆงงćนขĂงĂĉเล็กตรĂนมĊค่ćน้Ăย

ทĊ่ÿčด แต่เนČ่Ăงจćก 𝐹𝐹𝐾[𝑛] ยĆงไม่ÿćมćรถĀćค่ćได้ จċงได้มĊกćรนĈเÿนĂทฤþฎĊใĀม่ คČĂ ทฤþฎĊขĂง Kohn-Sham โดยจąทĈกćรĀć

รąบบจĈลĂงทĊ่มĊคüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนเท่ćกĆบรąบบจรĉง ÿĈĀรĆบรąบบทĊ่Ăĉเล็กตรĂนมĊĂĆนตรกĉรĉยćต่ĂกĆน 

2.1.3 ÿมการโคĀ์น-ชาม (Kohn-Sham equation) 
 จćกทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นแบบĂĂร์บĉทĂลĂĉÿรą (Orbital-free density functional theory) พลĆงงćนขĂง

Ăĉเล็กตรĂนคČĂ    

𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐[𝑛] = 𝐸𝑘𝑖𝑛[𝑛] + 𝐸𝐻𝑎𝑡𝑟𝑒𝑒[𝑛] + 𝐸𝑒𝑥𝑡[𝑛] + 𝐸𝑥𝑐[𝑛] 

โดยทĊ่ 𝐸𝑘𝑖𝑛[𝑛] คČĂ พลĆงงćนจลย์ขĂงĂĉเล็กตรĂน 𝐸𝐻𝑎𝑡𝑟𝑒𝑒 [𝑛] คČĂ พลĆงงćนในรĎปขĂง Hatree 𝐸𝑒𝑥𝑡[𝑛] คČĂ พลĆงงćนภćยนĂก แลą 

𝐸𝑥𝑐[𝑛] คČĂ กćรแลกเปลĊ่ยนพลĆงงćนรąĀü่ćงĂĉเล็กตรĂน ซċ่งเป็นฟังก์ชĆนนĂลทĊ่ยĆงไม่ทรćบค่ćจċงต้Ăงใช้กćรปรąมćณแบบต่ćง ๆ เช่น 

กćรปรąมćณแบบคüćมĀนćแน่น ณ จčดĀนċ่ง (Local density approximation : LDA) กćรปรąมćณแบบเกรเดĊยนท์ท Ć่üไป 

(Generalized gradient approximation : GGA) ĀรČĂüĉธĊกćรทĊ่พĆฒนćมćจćกกćรปรąมćณแบบ GGA (Mete-GGA) เมČ่ĂนĈมć

ปรąยčกต์กĆบüĉธĊขĂง Kohn-Sham จąได้ 

𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐,𝐾𝑆[𝑛] = 2 ∑ ∫ Ψ𝑖
∗

𝑛
2

𝑖=1

(𝑟⃑) (−
1
2

∇𝑖
2) Ψ𝑖(𝑟⃑)𝑑𝑟⃑ 

ซċ่งขċ้นกĆบĂĂร์บĉทĂล ไม่ใช่แบบĂĂร์บĉทĂลĂĉÿรąแล้ü จćกนĆ้นนĉยćม 

𝐸̃𝑥𝑐[𝑛] = (𝐸𝑘𝑖𝑛[𝑛] − 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐,𝐾𝑆[𝑛]) + 𝐸𝑥𝑐[𝑛] 

 พĉจćรณćคüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนในรąบบทĊ่มĊĂĆนตรกĉรĉยćต่ĂกĆน ÿćมćรถคĈนüณได้จćกĂĂร์บĉทĂลขĂงโมเลกčลซċ่งไม่

มĊĂĆนตรกĉรĉยćต่ĂกĆน 
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𝑛(𝑟⃑) = 2 ∑ ∫|𝛹𝑖(𝑟⃑)|2

𝑛/2

𝑖=1

 

จĆดรĎปใĀ้ĂยĎ่ในรĎปÿมกćรขĂงลćกรĂง (Lagrange equation) จćกนĆ้นคĈนüณĀćตĆüคĎณขĂงลćกรĂง (Lagrange multiplier) จąได้

ü่ćตĆüคĎณขĂงลćกรĂงคČĂ 

Ω𝐾𝑆[𝑛] = 𝐸𝑒𝑙𝑒𝑐[𝑛] − 2 ∑ ∑ 𝜖𝑖𝑗 {∫ Ψ𝑖
∗(𝑟⃑)𝛹𝑖(𝑟⃑)𝑑𝑟⃑ − 𝛿𝑖𝑗}

𝑛/2

𝑗=1

𝑛/2

𝑖=1

 

โดยมĊเงČ่ĂนไขคČĂ ĂĂร์บĉทĂลนĆ้นต้ĂงใĀ้ค่ćพลĆงงćนต่ĈทĊ่ÿčด 

𝛿𝛺𝐾𝑆[𝑛]
𝛿𝛹𝑗

∗(𝑟⃑) = 0 

จćกนĆ้นเปลĊ่ยน 𝛹𝑗(𝑟⃑) เป็น 𝜙𝑗(𝑟⃑) โดยใĀ้มĊคüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนเท่ćกĆน  จąได้ü่ć 

− 1
2

∇2𝜙𝑗 (𝑟⃑) + [𝛿𝐸𝐻𝑎𝑡𝑟𝑒𝑒[𝑛]
𝛿𝑛(𝑟⃑)

+ 𝛿𝐸𝑒𝑥𝑡[𝑛]
𝛿𝑛(𝑟⃑)

+ 𝛿𝐸𝑥𝑐[𝑛]
𝛿𝑛(𝑟⃑)

] 𝜙𝑗 (𝑟⃑) − 𝜀𝑗𝜙𝑗 (𝑟⃑) = 0   

−
1
2

∇2𝜙𝑗(𝑟⃑) + [∫
𝑛(𝑟́⃑)

|𝑟 − 𝑟́| 𝑑𝑟́ + 𝑣𝑒𝑥𝑡(𝑟⃑) + 𝑣𝑥𝑐(𝑟⃑)] 𝜙𝑗 (𝑟⃑) = 𝜀𝑗𝜙𝑗(𝑟⃑) 

−
1
2

∇2𝜙𝑗(𝑟⃑) + 𝑣𝑒𝑓𝑓(𝑟⃑)𝜙𝑗(𝑟⃑) = 𝜀𝑗𝜙𝑗(𝑟⃑) 

[−
1
2

𝛻2 + 𝑣𝑒𝑓𝑓(𝑟⃑)] 𝜙𝑗 (𝑟⃑) = 𝜀𝑗𝜙𝑗 (𝑟⃑) 

ÿมกćรในกรĂบÿĊ่เĀลĊ่ยมถĎกเรĊยกü่ć ÿมกćร Kohn-Sham ใช้ในกćรแก้Āć ĂĂร์บĉทĂลขĂงโมเลกčลแบบ Kohn-Sham (𝜙𝑖(𝑟⃑)) จċง

ÿćมćรถĀćคüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนขĂงรąบบจĈลĂงได้เป็น 

𝑛(𝑟⃑) = ∑|𝜙𝑖(𝑟⃑)|2
𝑛

𝑖=1

 

2.1.4 การแก้ÿมการโคĀ์น-ชาม 
 ในกćรแก้ÿมกćรโคĀ์น-ชćมนĆ้นจąใช้üĉธĊกćรตรüจดĎคüćมÿĂดคล้ĂงกĆบตĆüเĂง (Self-consistent field : scf) ร่üมกĆบกćร

ใช้ĀลĆกกćรแปรผĆน (Variational principle) นĆ้นคČĂ พลĆงงćนทĊ่ÿถćนąพČ้นจąเป็นพลĆงงćนทĊ่ต่ĈทĊ่ÿčด เมČ่ĂนĈมćปรąยčกต์ใช้กĆบüĉธĊกćร

ทćงคĂมพĉüเตĂร์ÿćมćรถเขĊยนแผนผĆงกćรคĈนüณได้ดĆงรĎปทĊ่แÿดงด้ćนล่ćง 
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รĎปทĊ่ 6 แÿดงแผนผĆงกćรคĈนüณฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแนน่ 

  

 

 
               

𝑛(𝑟) 

                   
𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡 (𝑟) + 𝑉𝐻𝑎𝑟𝑡 𝑟𝑒𝑒 [𝑛] 

             -    

[−
1
2 ∇2 + 𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟)] 𝜙𝑗 (𝑟) = 𝜀𝑗 𝜙𝑗 (𝑟) 

                               

𝑛(𝑟) = ∑ |𝜙𝑖 |2
𝑛

𝑖=1
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2.1.5 การคำนüณโดยใช้ýักย์เทยีม (Pseudopotential approach) 
 ในโครงกćรนĊ้ คลČ่นรąนćบถĎกนĈมćใช้เพČ่Ăÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่นเพČ่ĂĂĉเล็กตรĂนบรĉเüณนĂกแกนกลćง (Interstitial region) 

ĀรČĂก็คČĂüćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂน รüมไปถċงใช้ĂธĉบćยĂĉเล็กตรĂนในบรĉเüณแกนกลćง (Core region) [12] 

 

รĎปทĊ่ 7 แÿดงบรĉเüณต่ćง ๆ ในโครงร่ćงผลċก 

 Ăย่ćงไรก็ดĊÿĉ่งทĊ่แÿดงคčณÿมบĆตĉต่ćง ๆ ขĂงÿćรปรąกĂบนĆ้น ๆ คČĂ üćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂน ซċ่งจąเป็นĂĉเล็กตรĂนทĊ่เกĉดĂĆนตร

กĉรĉยćกĆบüćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂนขĂงĂąตĂมĂČ่น โดยทĊ่Ăĉเล็กตรĂนüงใน (Core region) จąไม่เกĉดĂĆนตรกĉรĉยćกĆนĂĉเล็กตรĂนขĂงĂąตĂม

ĂČ ่น จċงปรąมćณใĀ้Ăĉเล็กตรĂนüงในเปรĊยบเÿมČĂนĀยčดนĉ ่ง (Frozen core approximation) üĉธ ĊกćรคČĂ แทนทĊ่ýĆกย์คĎลĂมบ์ 

(Coulomb potential) ด้üยýĆกย์ปรąÿĉทธĉผล (Effective potential : 𝑣𝑒𝑓𝑓 ) ทĈใĀ้ได้ฟังก์ชĆนคลČ่นเทĊยมเพČ่ĂนĈไปคĈนüณต่Ă 

 

รĎปทĊ่ 8 แÿดงฟังก์ชĆนคลČ่นเทĊยม 

 จćกรĎปทĊ่ 8 แÿดงฟังก์ชĆนคลČ่นเทĊยม จąเĀ็นü่ćบรĉเüณภćยในแกนกลćงฟังก์ชĆนคลČ่นจรĉงจąมĊกćรÿĆ่น ทĈใĀ้ต้Ăงใช้คลČ่น

รąนćบจĈนüนมćกแลąใช้ทรĆพยćกรในกćรคĈนüณÿĎง จċงทĈกćรแทนทĊ่ýĆกย์ในบรĉเüณแกนกลćงด้üยýĆกย์เทĊยมเพČ่ĂกĈจĆดรĎปแบบกćร

ÿĆ่นขĂงฟังก์ชĆนคลČ่นในบรĉเüณดĆงกล่ćü แลąลดจĈนüนคลČ่นรąนćบในกćรÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่นขĂงรąบบĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ ทรĆพยćกรในกćร

คĈนüณจċงน้Ăยลง โดยจąคงคčณÿมบĆตĉขĂงýĆกย์บรĉเüณนĂกแกนกลćงไü้ เพรćąเป็นบรĉเüณทĊ่มĊกćรแÿดงคčณÿมบĆตĉขĂงธćตčนĆ้น ๆ 

 

บริเüณแกนกลาง 
นิüเคลียÿและĂิเล็กตรĂนüงใน 

บริเüณนĂกแกนกลาง 
üาเลนซ Ăิเล็กตรĂน 
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บทที่ 3 
แผนการดำเนินงาน 

3.1 แผนการýึกþา:  

1. ýċกþćคčณÿมบĆตĉพČ้นฐćนขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

 1.1 ýċกþćโครงÿร้ćงขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5  

 1.2 ýċกþćโครงÿร้ćงขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

2. ýċกþćกćรÿร้ćงแบบจĈลĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 โดยกćรใช้ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่น 

 2.1 ýċกþćทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่น (DFT) 

 2.2 ýċกþćกćรใช้โปรแกรม (Quantum espresso : QE, VESTA) 

3. ĀćเงČ่ĂนไขกćรจĈลĂงรąบบทĊ่เĀมćąÿมขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

3.1 ปรĆบค่ćพลĆงงćนคĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่นค่ćแรก (ecutwfc) แลąจĈนüนจčดใน     

ปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบ (k-point)  

3.2 ผ่ĂนคลćยผลċกเพČ่ĂĀćค่ćคงทĊ่แลตตĉซแลąตĈแĀน่งĂąตĂม 

4. จĈลĂงโครงÿร้ćงขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

 4.1 ผ่Ăนคลćยโครงÿร้ćงผลċกเพČ่ĂĀćค่ćคงทĊ่แลตตĉซแลąตĈแĀน่งĂąตĂม 

 4.2 คĈนüณโครงÿร้ćงแถบพลĆงงćน คüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้น แลąช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćน 

 4.3 เปรĊยบเทĊยบผลกćรคĈนüณกĆบงćนüĉจĆยĂČ่น ๆ แลąผลกćรทดลĂง 

5. ýċกþćÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

6. üĉเครćąĀ์แลąĂภĉปรćยผลขĂงคüćมÿĆมพĆนธ์ทĆ้งĀมดทĊ่มĊผลต่Ăโครงÿร้ćงแถบพลĆงงćน คüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้น         

แลąช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนรüมถċงกćรนĈไปปรąยčกต์ใช้งćน 

7. เขĊยนรĎปเล่มรćยงćนกćรýċกþć 

8. นĈเÿนĂผลงćน 
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3.2 ระยะเüลาที่ýึกþา: แÿดงตารางเüลาตามแผนดำเนินงานĂย่างชัดเจน 

ตćรćงปฏĉบĆตĉงćน 

กćรดĈเนĉนงćน พ.ý.2563 พ.ý.2564 

ÿ.ค. ก.ย. ต.ค. พ.ย. ธ.ค. ม.ค. ก.พ. มĊ.ค. เม.ย. 

1. ýċกþćคčณÿมบĆตĉพČ้นฐćนขĂงÿćรปรąกĂบธćตč

ĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

        

2. ýċกþćกćรÿร้ćงแบบจĈลĂงกćรจĆดเรĊยงĂąตĂม

โดยกćรใช้ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแนน่ 

       

3. ĀćเงČ่ĂนไขกćรจĈลĂงรąบบทĊ่เĀมćąÿมขĂง

ÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćง

ซĆบซ้Ăน 

        

4. จĈลĂงโครงÿร้ćงขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 

แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน 

        

5 . ý ċ ก þ ć ÿมบ Ć ต ĉ ท ć งĂ ĉ เ ล ็ ก ท รĂ น ĉ ก ÿ์ ขĂง

ÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćง

ซĆบซ้Ăน 

       

6. üĉเครćąĀ์แลąĂภĉปรćยผลขĂงคüćมÿĆมพĆนธ์

ทĆ้งĀมดรüมถċงกćรนĈไปปรąยčกต์ใช้งćน 

        

7. เขĊยนรĎปเล่มรćยงćนกćรýċกþć        

8. นĈเÿนĂผลงćน         

 
3.3 งบประมาณ 

ก. ค่ćตĂบแทน ไม่มĊ 

ข. ค่ćใช้ÿĂย เช่น เบĊ้ยเลĊ้ยง ค่ćทĊ่พĆก ค่ćเดĉนทćง ĄลĄ ไม่มĊ 

ค.ค่ćüĆÿดč เช่น üĆÿดčÿĈนĆกงćน üĆÿดčเคมĊ 

   ค่ćĀนĆงÿČĂแลąงćนüĉจĆยĂć้งĂĉง  2500 บćท 

   ค่ćจĆดพĉมพ์รĎปเล่มรćยงćน   1000 บćท 

   ค่ćĂčปกรณ์จĆดเก็บข้ĂมĎล   1500 บćท 

ง. ÿćธćรณĎปโภค ไม่มĊ 
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บทที่ 4 
ผลการทดลĂงและการüิเคราะĀ์ผลการทดลĂง 

4.1 การýึกþาÿารประกĂบธาตุĀมู่ 3 และĀมู่ 5 

4.1.1 ค่าเร่ิมต้นที่ใช้ในการคำนüณ 
กćรจĈลĂงโครงÿร้ćงขĂงผลċกทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน จĈเป็นต้Ăงเรĉ่มจćกกćรใÿ่ค่ćปรąมćณทĊเ่ĀมćąÿมกĆบรąบบนĆ้น เพČ่Ăลด

ขĆ้นตĂนกćรคĈนüณด้üยคĂมพĉüเตĂร์ โปรแกรมทĊ่ใช้คĈนüณคČĂ Quantum Espresso (QE) [14] [15] ซċ่งคĈนüณโดยใช้ทฤþฎĊ

ฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่น (DFT) กćรจĈลĂงโครงÿร้ćงผลċกนĆ้นÿćมćรถทĈได้ĀลćยüĉธĊ โดยüĉธĊทĊ่เลČĂกใช้คČĂ ใช้ýĆกย์เทĊยมแบบ 

Projector Augmented-Wave (PAW) แลąฟังก์ชĆนแลกเปลĊ่ยน-ÿĀÿĆมพĆนธ์ขĂง Perdew-Burk-Ernzernhof (PBE) [16] คĈนüณ

พลĆงงćนรüมขĂงรąบบต่ĂĀน่üยเซลล์ (Formula unit : f.u.)  

ค่ćปรąมćณเรĉ่มต้นทĊ่ใช้ในกćรคĈนüณ Ă้ćงĂĉงจćกฐćนข้ĂมĎล Materials project 

ตćรćงทĊ่ 4.1 มüลĂąตĂมธćตčทĊ่ใช้ในกćรคĈนüณ 

 m (a.u.) 

Ga 69.72300000 [17] 

In 114.90387877 [18] 

P 30.97376190 [19] 

As 74.92159500 [20] 

ตćรćงทĊ่ 4.2 ค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂงÿćรปรąกĂบทĊ่ใช้ในกćรคĈนüณ 

 A 

GaP 5.45050 [21] 

GaAs 5.65326 [22] 

InP 5.86780 [23] 

InAs 6.05830 [24] 

4.1.2 เงื่ĂนไขการจำลĂงที่เĀมาะÿม 
4.1.2.1 การทดÿĂบการลู่เข้าขĂงพลังงานรüม 

 คüćมแม่นยĈในกćรคĈนüณÿćมćรถแบ่งได้เป็น 2 แบบ ได้แก่ คüćมแม่นยĈเชĉงฟิÿĉกÿ์ (Physical accuracy) ÿćมćรถ

ตรüจÿĂบได้โดยกćรนĈผลกćรคĈนüณทĊ่ได้ไปเปรĊยบเทĊยบกĆบผลทĊ่ได้จćกกćรทดลĂง ü่ćมĊคüćมแตกต่ćงมćกน้ĂยเพĊยงใด คüćม

แม่นยĈĂĊกแบบคČĂ คüćมแม่นยĈเชĉงตĆüเลข (Numerical accuracy) ซċ่งÿćมćรถตรüจÿĂบได้โดยกćรดĎกćรลĎ่เข้ćขĂงพลĆงงćนü่ćมĊ

กćรลĎ่เข้ćÿĎ่ค่ćพลĆงงćนใดพลĆงงćนĀนċ่ง แลąมĊค่ćต่ćงจćกค่ćพลĆงงćนก่ĂนĀน้ćไม่มćก 

ทฤþฎĊขĂงบลĂกช์ (Bloch’s theorem) [12] กล่ćüü่ć Ăĉเล็กตรĂนทĊ่ĂยĎ่ภćยใต้ýĆกย์ทĊ่มĊคüćมเป็นคćบ ÿćมćรถเขĊยน

ÿมกćรคลČ่นใĀ้ĂยĎ่ในรĎปผลรüมขĂงคลČ่นรąนćบ (Plane wave) คĎณกĆบฟังก์ชĆนทĊ่มĊคüćมเป็นคćบได้ แต่กćรเขĊยนÿมกćรคลČ่นในรĎป
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ขĂงคลČ่นรąนćบนĆ้นเป็นกćรเขĊยนแบบผลรüมขĂงĂนčกรมĂนĆนต์ (sum of an infinite series) ทรĆพยćกรในกćรคĈนüณĂย่ćง

มĀćýćล เรćจċงจĈเป็นต้ĂงขĂบเขตในกćรคĈนüณ  

กćรĀćขĂบเขตในกćรคĈนüณ เพČ่Ăใช้ทรĆพยćกรคĂมพĉüเตĂร์แลąทรĆพยćกรเüลćĂย่ćงเĀมćąÿม ÿćมćรถทĈได้โดยกćร

ทดÿĂบกćรลĎ่เข้ćขĂงพลĆงงćนรüม โดยกćรปรĆบพลĆงงćนคĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่น  (Energy cut off 

wave function : ecutwfc)  จćกนĆ้นเลČĂกค่ćพลĆงงćนคĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่นทĊใ่Ā้ผลต่ćงขĂงพลĆงงćน

รüมจćกค่ćพลĆงงćนรüมค่ćก่ĂนĀน้ćไม่เกĉน 1 meV เนČ่ĂงมćจćกÿĈĀรĆบกćรทĈกćรทดลĂงในปัจจčบĆนÿćมćรถüĆดคüćมลąเĂĊยดได้ใน

รąดĆบ meV เท่ćนĆ้น 

เรĉ่มต้นกćรคĈนüณพลĆงงćนขĂงรąบบโดยปรĆบค่ćพลĆงงćนคĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่น ขĂง

แบบจĈลĂง GaAs แลą InP ซċ่งเป็นตĆüแทนขĂงรąบบทĊ่มĊĂąตĂมปรąกĂบครบทĆ้ง 4 ธćตčได้แก่ Ga As In แลą P ปรĆบค่ćพลĆงงćนคĆท

ĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่นตĆ้งแต่ 30 Ry ถċง 100 Ry โดยกĈĀนดใĀ้จĈนüนจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบเท่ćกĆบ 

22×22×22 เพČ่ĂĀćค่ćพลĆงงćนคĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่นทĊ่เĀมćąÿมกĆบรąบบ ผลกćรคĈนüณทĊ่ได้แÿดงดĆง

รĎปทĊ่ 9 

 

รĎปทĊ่ 9 แÿดงพลĆงงćนรüมขĂง GaAs 
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รĎปทĊ่ 10 แÿดงพลĆงงćนรüมขĂง InP 

 จćกรĎปทĊ่ 9 แÿดงพลĆงงćนรüมขĂง GaAs ค่ćพลĆงงćนรüมมĊกćรลĎ่เข้ćทĊ่ -1544.14 eV/f.u. แลąจćกรĎปทĊ่ 10 แÿดงพลĆงงćน

รüมขĂง InP ค่ćพลĆงงćนรüมมĊกćรลĎ่เข้ćทĊ่ – 1586.2 eV/f.u. 

 ฟังก์ชĆนคลČ่นรąนćบแต่ลąฟังก์ชĆนจąใĀ้พลĆงงćนรüมขĂงรąบบไม่เท่ćกĆน เรćจċงจĈเป็นจąต้ĂงĀćผลต่ćงขĂงพลĆงงćนรüม

ขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่น üĉธĊกćรคČĂ นĈพลĆงงćนรüมขĂงฟังก์ชĆนคลČ่นรąนćบตĆüทĊ่ n+1 ลบกĆบพลĆงงćนรüมขĂง

ฟังก์ชĆนคลČ่นรąนćบตĆüทĊ่ n  

 
รĎปทĊ่ 11 แÿดงผลต่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนรüมกĆบพลĆงงćนรüมค่ćก่ĂนĀน้ćขĂง GaAs แลą InP แลąค่ćพลĆงงćนคĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบ

ทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่น 

 จćกรĎปทĊ่ 11 แÿดงผลต่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนรüมกĆบพลĆงงćนรüมค่ćก่ĂนĀน้ćขĂง GaAs แลą InP พบü่ć ค่ćพลĆงงćน 

คĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่นทĊใ่Ā้ผลต่ćงพลĆงงćนรüมน้Ăยกü่ć 1 meV เป็นค่ćแรก ขĂง GaAs มĊค่ćเท่ćกĆบ 
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45 Ry แลąขĂง InP มĊค่ćเท่ćกĆบ 75 Ry แต่เนČ่ĂงจćกกćรจĈลĂงโครงÿร้ćงใด ๆ  ก็ตćมในรąบบเดĊยüกĆน จĈเป็นต้Ăงใช้ค่ćพลĆงงćน 

คĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังก์ชĆนคลČ่นเท่ćกĆนตลĂดกćรคĈนüณ จċงจĈเป็นต้ĂงเลČĂกค่ćทĊ่มćกกü่ć ซċ่งก็คČĂ 75 Ry 

4.1.2.2 จุดในปริภูมิÿ่üนกลับ (K-point in k-space) 
 จćกทฤþฎĊขĂงบลĂกช์ (Bloch’s theorem) üงโคจรขĂงĂĉเล็กตรĂนจąขċ้นกĆบจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบ เป็นจčดตĆüแทนในกćร

ĂĉนทรĉกรĆลทĆ่üทĆ้งปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบ ทĈใĀ้คüćมĀนćแน่นขĂงĂĉเล็กตรĂนขċ้นกĆบผลรüมขĂงจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบด้üย  

เนČ่ĂงจćกจĈนüนจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบเป็นĂĊกĀนċ่งปัจจĆยทĊ่มĊผลต่ĂกćรคĈนüณ ĀćกจĈนüนจčดมćกก็จąทĈใĀ้ได้ผลลĆพธ์ทĊ่

แม่นยĈขċน้ แตĀ่ćกมćกเกĉนไปจąทĈใĀ้ÿĉ้นเปลČĂงเüลćแลąทรĆพยćกรในกćรคĈนüณ จċงต้ĂงทĈกćรทดÿĂบกćรลĎ่เข้ćขĂงพลĆงงćนรüม 

แลąเลČĂกจĈนüนจčดทĊ่ใĀ้ค่ćพลĆงงćนทĊ่มĊผลต่ćงจćกค่ćพลĆงงćนก่ĂนĀน้ćไม่เกĉน 1 meV 

ĀćจĈนüนจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบโดยกćรคĈนüณพลĆงงćนขĂงรąบบโดยปรĆบจĈนüนจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบขĂงแบบจĈลĂง 

GaAs แลą InP ตĆ้งแต่ 3×3×3 จčด ถċง 15×15×15 จčด โดยกĈĀนดใĀ้ค่ćพลĆงงćนคĆทĂĂฟขĂงคลČ่นรąนćบทĊ่นĈมćใช้ÿร้ćงฟังกช์Ćน

คลČ่นเท่ćกĆบ 75 Ry จćกกćรทดÿĂบในข้Ăก่ĂนĀน้ć เพČ่ĂĀćจĈนüนจčดทĊ่เĀมćąÿมกĆบรąบบแลąไม่ต้ĂงคĈนüณมćกเกĉนไป ผลกćร

คĈนüณทĊ่ได้แÿดงดĆงรĎปทĊ่ 12 แลą 13 

 

 
รĎปทĊ่ 12 แÿดงพลĆงงćนรüมขĂง GaAs 
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รĎปทĊ่ 13 แÿดงพลĆงงćนรüมขĂง InP 

 จćกรĎปทĊ่ 12 แÿดงพลĆงงćนรüมขĂง GaAs ค่ćพลĆงงćนรüมมĊกćรลĎ ่เข้ćทĊ่ -1544.14 eV/f.u. แลąจćกรĎปทĊ่ 13 แÿดง

พลĆงงćนรüมขĂง InP ค่ćพลĆงงćนรüมมĊกćรลĎ่เข้ćทĊ่ – 1586.22 eV/f.u.  

 
รĎปทĊ่ 14 แÿดงผลต่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนรüมกĆบพลĆงงćนรüมค่ćก่ĂนĀน้ćขĂง GaAs แลą InP แลąจĈนüนจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบ 

จćกรĎปทĊ่ 14 แÿดงผลต่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนรüมกĆบพลĆงงćนรüมค่ćก่ĂนĀน้ćขĂง GaAs แลą InP พบü่ć เมČ่Ăใช้ ecutwfc 

= 75 Ry จĈนüนจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบค่ćแรกทĊใ่Ā้ผลต่ćงพลĆงงćนรüมน้Ăยกü่ć 1 meV ขĂง GaAs แลą InP มĊค่ćเท่ćกĆบ 10 จċงได้

ข้Ăÿรčปü่ć พลĆงงćนรüมขĂงทĆ้งÿĂงÿćรปรąกĂบเรĉ่มมĊกćรลĎ่เข้ćเมČ่ĂจĈนüนจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบเท่ćกĆบ 10×10×10 จčด 

4.1.2.3 การผ่Ăนคลายโครงÿร้างผลึก (Relaxing) 
ในโครงÿร้ćงผลċก รąบบจąมĊกćรเข้ćÿĎ่ÿภćüąÿมดčลทĊ่มĊคüćมเÿถĊยรเมČ่ĂแรงทĊ่กรąทĈต่Ăแต่ลąĂนčภćคมĊค่ćเป็นýĎนย์ แลą

พลĆงงćนขĂงรąบบมĊค่ćต่Ĉÿčด เมČ่ĂĂąตĂมแต่ลąĂąตĂมĂยĎ่ในตĈแĀน่งทĊ่เĀมćąÿม ค่ćเรĉ่มต้นทĊ่ใช้ในกćรคĈนüณĂćจจąไม่ใช่จčดÿมดčล

ขĂงรąบบ ดĆงนĆ้นจċงต้Ăงผ่Ăนคลćยโครงÿร้ćง เพČ่ĂĀćค่ćคงทĊ่แลตตĉซเมČ่Ăรąบบเข้ćÿĎ่ÿภćüąÿมดčล  
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 ในโครงกćรนĊ้จąทĈกćรคĈนüณโครงÿร้ćงขĂงÿćรปรąกĂบทĆ้งĀมด 4 โครงÿร้ćง ได้แก่  GaAs GaP InAs แลą InP จćกนĆน้

นĈค่ćคงทĊ่แลตตĉซจćกกćรผ่Ăนคลćยโครงÿร้ćงขĂงÿćรปรąกĂบต่ćง ๆ ไปเปรĊยบเทĊยบกĆบกćรคĈนüณโดยกćรใช้ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂล

คüćมĀนćแน่นงćนüĉจĆยĂČ่น แลąเปรĊยบเทĊยบกĆบผลกćรทดลĂง ได้ผลดĆงตćรćง 

ตćรćงทĊ่ 4.3 ผลกćรคĈนüณค่ćคงทĊ่แลตตĉซแลąคüćมยćüพĆนธąขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 

 ค่ćคงทĊ่แลตตĉซ คüćมยćüพĆนธą (Å) 
 โครงกćรนĊ้ (Å) งćนüĉจĆยĂČน่ (Å) กćรทดลĂง (Å) 

GaAs 5.7489 5.749 [25] 5.653 [26], 5.654 [27] 2.48933 

GaP 5.5057 5.498 [28] 5.451 [29] 2.38404 

InAs 6.1925 6.180 [30] 6.0854 [31] 2.68143 

InP 5.9642 5.967 [28] 5.8686 [31] 2.58259 

 จćกตćรćงด้ćนบนแÿดงใĀ้เĀ็นü่ć กćรคĈนüณĀćค่ćคงทĊ่แลตตĉซในโครงกćรนĊ้มĊคüćมแตกต่ćงกĆบกćรคĈนüณโดยกćรใช้

ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นงćนüĉจĆยĂČ่น ๆ  ไม่เกĉน 0.3 % โดยĂćจเกĉดจćกกćรใช้ค่ćเรĉ่มต้นต่ćงกĆน ĀรČĂüĉธĊกćรในกćรคĈนüณทĊ่

ต่ćงกĆน แลąเมČ่ĂนĈไปเปรĊยบเทĊยบกĆบกćรลĂงพบü่ćมĊคüćมแตกต่ćงไม่เกĉน 1.8 %  

ตćรćงทĊ่ 4.4 ÿรčปเงČ่ĂนไขทĊ่เĀมćąÿมในกćรจĈลĂงรąบบÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 

ÿรčปกćรĀćเงČ่ĂนไขทĊ่เĀมćąÿมกĆบรąบบ 

ตĆüแปร ค่ćทĊ่เĀมćąÿม 

พลĆงงćนคĆทĂĂฟฟังก์ชĆนคลČ่น  75 Ry 

จĈนüนจčดในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบ 10 

ค่ćคงทĊ่แลตตĉซ 

   GaAs 

   GaP 

   InAs 

   InP 

 

5.7489 Å 

5.5057 Å 

6.1925 Å 

5.9642 Å 

4.1.3 ผลการจำลĂงÿารประกĂบธาตุĀมู่ 3 และĀมู่ 5 
4.1.3.1 คüามĀนาแน่นขĂงĂิเล็กตรĂนและแถบพลังงาน 
เมČ่ĂทĈกćรผ่Ăนคลćยโครงÿร้ćงผลċกแล้ü นĈผลทĊ่ได้มćคĈนüณĀćคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นทĊ่รąดĆบพลĆงงćนต่ćง ๆ  

จćกนĆ้นนĈไปพล็ĂตแถบพลĆงงćน (Band structure) แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้น (DOS) โดยจąคĈนüณจćกเÿ้นทćงทĊ่มĊคüćม

ÿมมćตรÿĎงในปรĉภĎมĉÿ่üนกลĆบบรĉเüณ first Brillouin zone เพČ่ĂดĎช่Ăงü่ćงพลĆงงćนü่ćคčณÿมบĆตĉกćรนĈไฟฟ้ćขĂงÿćรนĆ้นเป็นโลĀą 

ÿćรกċ่งตĆüนĈ ĀรČĂฉนüน โดยทčกกćรคĈนüณกĈĀนดใĀ้พลĆงงćนเฟĂร์มĊĂยĎ่ทĊ่ 0 eV 



 22 

 

รĎปทĊ่ 15 แÿดง first Brillouin zone ขĂงโครงÿร้ćง FCC [32] 

  

ผลกćรคĈนüณแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČน้ขĂง GaAs แÿดงดĆงรĎปทĊ่ 16 

 

 
รĎปทĊ ่16 แÿดงแถบพลĆงงćนแลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง GaAs 
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จćกกćรคĈนüณĀćแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง  GaAs เมČ่Ă A = 5.7489 Å (A คČĂ ค่ćคงทĊ่

แลตตĉซ)  ได้ดĆงรĎปทĊ่ 16 พบü่ćมĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเท่ćกĆบ 0.16 eV ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเป็นแบบตรง ทĊ่ตĈแĀน่ง 

Γ-Γ เมČ่ĂพĉจćรณćพลĆงงćนเฟĂร์มĊพบü่ćพลĆงงćนเฟĂร์มĊĂยĎ่ใกล้แถบüćเลนซ์ (Valence band) นĆ่นคČĂเป็นÿćรกċ่งตĆüนĈชนĉด p (p-

type semiconductor) 

ผลกćรคĈนüณแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČน้ขĂง GaP แÿดงดĆงรĎปทĊ่ 17 

รĎปทĊ ่17 แÿดงแถบพลĆงงćนแลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง GaP 

จćกกćรคĈนüณĀćแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง GaP เมČ่Ă A = 5.5057 Å (A คČĂ ค่ćคงทĊ่แลตตĉซ) 

ได้ดĆงรĎปทĊ่ 17 พบü่ćมĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเท่ćกĆบ 1.58 eV ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเป็นแบบตรง ทĊ่ตĈแĀน่ง Γ-Γ เมČ่Ă

พĉจćรณćพลĆงงćนเฟĂร์มĊพบü่ćพลĆงงćนเฟĂร์มĊĂยĎ่ใกล้แถบคĂนดĆกชĆน (Conduction band) นĆ่นคČĂเป็นÿćรกċ่งตĆüนĈชนĉด n (n-type 

semiconductor) 
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ผลกćรคĈนüณแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง InAs แÿดงดĆงรĎปทĊ่ 18 

 

รĎปทĊ ่18 แÿดงแถบพลĆงงćนแลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง InAs 

จćกกćรคĈนüณĀćแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง InAs เมČ่Ă A = 6.1925 Å (A คČĂ ค่ćคงทĊ่แลตตĉซ) 

ได้ดĆงรĎปทĊ่ 18 พบü่ćบรĉเüณจčด Γ ขĂบขĂงแถบüćเลนซ์แลąแถบคĂนดĆกชĆนมćบรรจบกĆนพĂดĊ แลąแถบเฟĂร์มĊĂยĎ่ตรงจčดทĊ่แถบ 

üćเลนซ์แลąแถบคĂนดĆกชĆนมćบรรจบกĆน ทĈใĀ้ในกรณĊนĊ้ไม่มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćน ÿćมćรถÿรčปได้ü่ćÿćรปรąกĂบชนĉดนĊ้เป็น

ÿćรกċ่งโลĀą (Semimetal) เมČ่ĂนĈไปเปรĊยบเทĊยบกĆบกćรคĈนüณโดยกćรใช้ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นโครงกćรทĊ่ทĈไü้ก่Ăน

พบü่ćใĀ้ผลตรงกĆน คČĂ เป็นÿćรกċ่งโลĀą [24] แต่ทĊ่ใĀ้ผลไม่ÿĂดคล้ĂงกĆบกćรทดลĂงเนČ่ĂงมćจćกกćรคĈนüณด้üยทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂล

คüćมĀนćแน่นแบบทĆ่üไปจąปรąเมĉนค่ćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนต่Ĉกü่ćคüćมเป็นจรĉง โดยÿćเĀตčขĂงคüćมคลćดเคลČ่ĂนจąĂธĉบćยใน

ĀĆüข้Ă 4.1.3.2 ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćน  
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ผลกćรคĈนüณแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง InP แÿดงดĆงรĎปทĊ่ 19 

 

รĎปทĊ ่19 แÿดงแถบพลĆงงćนแลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง InP 

จćกกćรคĈนüณĀćแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง InP เมČ่Ă A = 5.9642 Å (A คČĂ ค่ćคงทĊ่แลตตĉซ) 

ได้ดĆงรĎปทĊ่ 19 พบü่ćมĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเท่ćกĆบ 0.42 eV ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเป็นแบบตรง ทĊ่ตĈแĀน่ง Γ-Γ เมČ่Ă

พĉจćรณćพลĆงงćนเฟĂร์มĊพบü่ćพลĆงงćนเฟĂร์มĊĂยĎ ่ใกล้แถบüćเลนซ์  (Valence band) นĆ่นคČĂเป็นÿćรกċ่งตĆüนĈชนĉด p (p-type 

semiconductor) 
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รĎปทĊ่ 20 แÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČน้ขĂงÿćรปรąกĂบต่ćง ๆ 

 จćกรĎปทĊ่ 20 แÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงÿćรปรąกĂบต่ćง ๆ กĈĀนดใĀ้พลĆงงćนเฟĂร์มĊเท่ćกĆบ 0 eV เท่ćกĆน

ทčกเÿ้น แÿดงใĀ้เĀ็นü่ćรĎปร่ćงขĂงเÿ้นคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงÿćรปรąกĂบแต่ลąตĆüมĊคüćมคล้ćยคลċงกĆน จąแตกต่ćงกĆนทĊ่

กćรกรąจćยตĆüขĂงÿถćนąพČ้น แลąคüćมกü้ćงขĂงช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนขĂงÿćรปรąกĂบแต่ลąตĆü ÿćเĀตčทĊ่เป็นเช่นนĆ้น

เพรćą ÿćรปรąกĂบĀมĎ่ 3-5 มĊจĈนüนüćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂนเท่ćกĆน รĎปร่ćงขĂงเÿ้นคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นจċงคล้ćยกĆน 

4.1.3.2 ช่Ăงü่างระĀü่างแถบพลังงาน (Energy gap) 
ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćน (Energy gap) ขĂงÿćรปรąกĂบต่ćง ๆ นĈไปเปรĊยบเทĊยบกĆบกćรคĈนüณโดยกćรใช้ทฤþฎĊ

ฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นโครงกćรĂČ่น แลąเปรĊยบเทĊยบกĆบผลกćรทดลĂง ได้ผลดĆงตćรćง 

ตćรćงทĊ่ 4.5 ผลกćรคĈนüณช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 

 โครงกćรนĊ้ (eV) งćนüĉจĆยĂČน่ (eV) กćรทดลĂง (eV) 

GaAs 0.160 0.184 [22] 1.420 [33] 

GaP 1.580 1.684 [21] 2.320 [34] 

InAs - - [24] 0.417 [29] 

InP 0.420 0.466 [23] 2.210 [34] 

จćกตćรćงด้ćนบนแÿดงใĀ้เĀ็นü่ć กćรคĈนüณĀćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนในโครงกćรนĊ้มĊคüćมแตกต่ćงกĆบกćร

คĈนüณโดยกćรใช้ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นในงćนüĉจĆยĂČ่น ๆ ไม่มćก ซċ่งโดยปกตĉแล้üกćรคĈนüณด้üยทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂล

คüćมĀนćแน่นแบบทĆ่üไปจąปรąเมĉนค่ćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนต่Ĉกü่ćคüćมเป็นจรĉง ซċ่งเป็นผลมćจćกกćรปรąมćณĀลćยÿ่üน

ในฟังก์ชĆนนĂล แลąเมČ่ĂนĈไปเปรĊยบเทĊยบกĆบกćรทดลĂงพบü่ćมĊคüćมแตกต่ćงมćก ในบćงกรณĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćน

ÿćมćรถต่ćงกĆบกćรทดลĂงมćกกü่ć 1 eV [30] ค่ćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนในโครงกćรนĊ้จċงÿćมćรถแÿดงถċงแนüโน้มขĂงกćร

เปลĊ่ยนแปลงเท่ćนĆ้น 
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กćรคĈนüณช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนทĊ่แม่นยĈนĆ้นÿćมćรถคĈนüณไดจ้ćก 
𝐸𝑔 = (𝜀𝑁+1 − 𝜀𝑁) + ∆𝑥𝑐 

𝐸𝑔 คČĂ ช ่Ăงü ่ćงรąĀü ่ćงพลĆงงćน (𝜀𝑁+1 − 𝜀𝑁) ค ČĂ พลĆงงćนโคĀ์น -ชćมขĂงĂน čภćคตĆüทĊ ่  N แลą N+1 แลą ∆𝑥𝑐 คČĂ  

ฟังก์ชĆนนĂลแลกเปลĊ่ยน-ÿĀÿĆมพĆนธ์ (Exchande-correlation functional) โดยทĊ่ ∆𝑥𝑐 เป็นฟังก์ชĆนนĂลทĊ่แÿดงถċงคüćมไม่ต่ĂเนČ่Ăง

ขĂงพลĆงงćนรüมขĂงแต่ลąĂนčภćค 

 üĉธĊกćรแบบ GGA ไม่ได้รüมผลขĂงคüćมไม่ต่ĂเนČ ่ĂงขĂงพลĆงงćนรüม นĆ้นคČĂ ไม่มĊพจน์ ∆𝑥𝑐 ทĈใĀ้พลĆงงćน

กลćยเป็นฟังก์ชĆนต่ĂเนČ่Ăง กćรคĈนüณช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนจċงเกĉดคüćมคลćดเคลČ่Ăน 

4.2 การนำÿารประกĂบมาทำเป็นโครงÿร้างที่ซับซ้Ăน  

4.2.1 ค่าเร่ิมต้นที่ใช้ในการคำนüณ 
 กćรนĈÿćรปรąกĂบมćทĈเป็นโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนจĈเป็นต้ĂงกĈĀนดค่ćคงทĊ่เรĉ่มต้นในกćรคĈนüณ โดยมüลĂąตĂมขĂง

ธćตčต่ćง ๆ จąใช้ค่ćเดĊยüกĆนกĆบค่ćก่ĂนĀน้ć ค่ćคงทĊแ่ลตตĉซจąเลČĂกขĂงÿćรปรąกĂบตĆüใดตĆüĀนċ่ง จćกนĆ้นจċงทĈกćรผ่Ăนคลćยโครง

ผลċกเพČ่ĂĀćค่ćคงทĊ่แลตตĉซทĊ่จčดÿมดčลพลĆงงćน 

4.2.2 เงื่ĂนไขการจำลĂงที่เĀมาะÿม 
4.2.2.1 การผ่ĂนคลายผลึกขĂงโครงÿร้างที่ซับซ้Ăน 

 ÿĈĀรĆบกćรผ่ĂนคลćยผลċกขĂงโครงÿร้ćงทĊ ่ซĆบซ้Ăน ค่ćคงทĊ่แลตตĉซเรĉ่มต้นทĊ่ใช้ÿćมćรถใช้ค่ćคงทĊ่แลตตĉซใดก็ได้ขĂง

ÿćรปรąกĂบในโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนนĆ้น เมČ่ĂนĈมćผ่Ăนคลćยผลċกค่ćคงทĊ่แลตตĉซจąเปลĊ่ยนเป็นค่ćคงทĊ่แลตตĉซทĊ่จčดÿมดčล แต่Āćก

เลČĂกค่ćทĊ่มĊคüćมใกล้เคĊยงกĆบค่ćคงทĊ่แลตตĉซทĊ่จčดÿมดčลมćกกü่ć จąทĈใĀ้กćรคĈนüณเร็üขċ้น 

 กฎขĂงüĊกćร์ด (Vegard’s law) กล่ćüü่ć เมČ่Ăผÿมโครงÿร้ćงผลċกÿĂงชนĉดเข้ćด้üยกĆน ค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂงผลċกĀลĆงผÿมจą

แปรผĆนตรงกĆบĂĆตรćÿ่üนขĂงโครงÿร้ćงผลċกทĆ้งÿĂงชนĉด  

𝑎𝐴(1−𝑥)𝐵𝑥 = (1 − 𝑥)𝑎𝐴 + 𝑥𝑎𝐵 

โดยทĊ่ 𝑎𝐴(1−𝑥)𝐵𝑥   คČĂค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂงผลċก AB aA คČĂค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂงผลċก A aB คČĂค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂงผลċก B แลą x คČĂ

ĂĆตรćÿ่üนขĂงผลċก B [35] 

 ÿĈĀรĆบโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนขĂง GaAs/GaP ค่ćคงทĊ่แลตตĉซเรĉ่มต้นทĊ่ใช้คČĂ ค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂง GaP ทĊ่ได้จćกกćรผ่Ăน

คลćยผลċก GaP ซċ่งมĊค่ćเท่ćกĆบ 5.5057 Å ทĈกćรซ้Ăนโครงÿร้ćงขċ้นไปในแกน Z ค่ćคงทĊแ่ลตตĉซเรĉ่มต้นขĂงแกน X Y แลą Z จċงเป็น  

5.50571032 0.00000000 0.00000000 

 0.00000000 5.50571032  0.00000000 

 0.00000000 0.00000000 11.01142064 

โครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนขĂง GaAs/GaP ĀลĆงจćกผ่ĂนคลćยผลċกแÿดงดĆงรĎปด้ćนล่ćง 
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รĎปทĊ่ 21 แÿดงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนขĂง GaAs/GaP ĀลĆงกćรผ่Ăนคลćยผลċก 

 จćกรĎปทĊ่ 21 แÿดงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนขĂง GaAs/GaP ĀลĆงกćรผ่Ăนคลćยผลċก พบü่ćตĈแĀน่งขĂงแต่ลąĂąตĂมใน

โครงÿร้ćงมĊกćรขยĆบไปจćกเดĉมเล็กน้Ăย แลąค่ćคงทĊ่แลตตĉซในแกน X Y แลą Z เปลĊ่ยนไปเป็น  

5.623181730   0.000000351   0.000000001 

0.000000351   5.623181725   0.000000007 

0.000000001   0.000000015  11.256294700 

โดยค่ćคงทĊ่แลตตĉซเป็นค่ćกċ่งกลćงขĂงค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂง GaP แลą GaAs เป็นไปตćมกฎขĂงüĊกćร์ด (Vegard’s law) คüćมยćü

พĆนธąรąĀü่ćง Ga-As เท่ćกĆบ 2.4673 Å แลąคüćมยćüพĆนธąรąĀü่ćง Ga-P เท่ćกĆบ 2.4049 Å  

ÿĈĀรĆบโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนขĂง InAs/InP ค่ćคงทĊ่แลตตĉซเรĉ่มต้นทĊ่ใช้คČĂ ค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂง InP ทĊ่ได้จćกกćรผ่Ăนคลćย

ผลċก InP ซċ่งมĊค่ćเท่ćกĆบ 5.9642 Å ทĈกćรซ้Ăนโครงÿร้ćงขċ้นไปในแกน Z ค่ćคงทĊ่แลตตĉซเรĉ่มต้นขĂงแกน X Y แลą Z จċงเป็น 

5.96422829 0.00000000 0.00000000 

0.00000000 5.96422829 0.00000000 

0.00000000 0.00000000 11.92845658 

โครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนขĂง InAs/InP ĀลĆงจćกผ่ĂนคลćยผลċกแÿดงดĆงรĎปด้ćนล่ćง 

Ga As P 
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รĎปทĊ่ 22 แÿดงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนขĂง InAs/InP ĀลĆงกćรผ่Ăนคลćยผลċก 

 จćกรĎปทĊ่ 22 แÿดงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้ĂนขĂง InAs/InP ĀลĆงกćรผ่Ăนคลćยผลċก เป็นไปตćมกฎขĂงüĊกćร์ด (Vegard’s law) 

พบü่ćตĈแĀน่งขĂงแต่ลąĂąตĂมในโครงÿร้ćงมĊกćรขยĆบไปจćกเดĉมเล็กน้Ăย แลąค่ćคงทĊ่แลตตĉซในแกน X Y แลą Z เปลĊ่ยนไปเป็น  

6.076036266   0.000000110   0.000000014 

0.000000110   6.076036282   0.000000052 

0.000000029   0.000000104  12.163176255 

โดยค่ćคงทĊ่แลตตĉซเป็นค่ćกċ่งกลćงขĂงค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂง InAs แลą InP คüćมยćüพĆนธąรąĀü่ćง In-As เท่ćกĆบ 2.6630 Å แลą

คüćมยćüพĆนธąรąĀü่ćง In-P เท่ćกĆบ 2.6014 Å 

4.2.3 ผลการจำลĂงÿารประกĂบธาตุĀมู่ 3 และĀมู่ 5 ที่มีโครงÿร้างซับซ้Ăน 
4.2.3.1 คüามĀนาแน่นขĂงĂิเล็กตรĂนและแถบพลังงาน 
เมČ่ĂทĈกćรผ่ĂนคลćยผลċกขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăนแล้ü  นĈผลทĊ่ได้มćคĈนüณĀćคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นทĊ่รąดĆบ

พลĆงงćนต่ćงๆ จćกนĆ้นนĈไปพล็ĂตแถบพลĆงงćน เพČ่ĂดĎช่Ăงü่ćงพลĆงงćนü่ćคčณÿมบĆตĉกćรนĈไฟฟ้ćขĂงÿćรนĆ้นเป็นโลĀą ÿćรกċ่งตĆüนĈ 

ĀรČĂฉนüน 

  

As P In 
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ผลกćรคĈนüณแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง GaAs/GaP แÿดงดĆงรĎปทĊ่ 23 

 

รĎปทĊ่ 23 แÿดงแถบพลĆงงćนแลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน GaAs/GaP 

จćกกćรคĈนüณĀćแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง  GaAs/GaP ได้ดĆงรĎปทĊ่ 23 พบü่ćมĊช่Ăงü่ćง

รąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเท่ćกĆบ 1.472 eV โดยกćรคĈนüณด้üยทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นทĊม่Ċกćรýċกþćในปี ค.ý.1990 พบü่ćมĊ

ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเท่ćกĆบ 1.64 eV [36] เมČ่ĂนĈมćเปรĊยบเทĊยบกĆนพบü่ćต่ćงกĆน 0.168 eV คĉดเป็น 10.24 % ช่Ăงü่ćง

รąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเป็นแบบตรง เมČ่ĂพĉจćรณćพลĆงงćนเฟĂร์มĊพบü่ćพลĆงงćนเฟĂร์มĊĂยĎ่ใกล้แถบคĂนดĆคชĆน (Conduction band) 

นĆ่นคČĂเป็นÿćรกċ่งตĆüนĈชนĉด n (n-type semiconductor) 

 

 

  

Energy gap = 1.472 eV 
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ผลกćรคĈนüณแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง InAs/InP แÿดงดĆงรĎปทĊ่ 24 

 

รĎปทĊ่ 24 แÿดงแถบพลĆงงćนแลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน InAs/InP 

จćกกćรคĈนüณĀćแถบพลĆงงćน แลąคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂง InAs/InP ได้ดĆงรĎปทĊ่ 24 พบü่ćบรĉเüณแถบเฟĂร์

มĊ (Fermi level) พบü่ćบรĉเüณจčด Γ ขĂบขĂงแถบüćเลนซ์แลąแถบคĂนดĆกชĆนมćบรรจบกĆนพĂดĊ แลąแถบเฟĂร์มĊĂยĎ่ตรงจčดทĊ่แถบ

üćเลนซ์แลąแถบคĂนดĆกชĆนมćบรรจบกĆน ทĈใĀ้ในกรณĊนĊ้ไม่มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćน ÿćมćรถÿรčปได้ü่ćÿćรปรąกĂบชนĉดนĊ้เป็น

ÿćรกċ่งโลĀą (Semi metal) โดยกćรคĈนüณด้üยทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂลคüćมĀนćแน่นทĊ่มĊกćรýċกþćไü้ก่ĂนĀน้ćด้üยüĉธĊกćร Full-

Potential Linearized Augmented Planewave Method (FLAPW) ซċ่งเป็นกćรคĈนüณทĊ่รüมผลขĂงคüćมเครĊยด (Strain) ขĂง

รąบบ พบü่ćมĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนเท่ćกĆบ 0.84 eV [37]  

ÿćเĀตčทĊ่กćรคĈนüณในโครงกćรนĊ้ไม่พบช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนĂćจมćจćกÿćรปรąกĂบ InAs เป็นÿćรปรąกĂบทĊ่มĊ

ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนแคบ เมČ่Ăใช้กćรคĈนüณแบบ GGA จąทĈใĀ้คĈนüณค่ćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนต่Ĉไปกü่ćคüćม

เป็นจรĉง Āćกต้Ăงกćรค่ćทĊ่แม่นยĈมćกขċ้นคüรใช้üĉธĊกćรแบบผÿม (Hybrid method) เช่น PBE0, B3LYP, HSE06 [30] ร่üมกĆบใน

กćรคĈนüณนĊ้ไม่ได้รüมผลขĂงคüćมเครĊยดขĂงรąบบ ซċ่งคüćมเครĊยด (strain) ขĂงรąบบเกĉดจćกค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂงÿćรปรąกĂบใน

รąบบมĊค่ćไม่เท่ćกĆน เมČ่ĂนĈมćปรąกĂบเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน ต้ĂงเลČĂกค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂงÿćรปรąกĂบตĆüใดตĆüĀนċ่งเป็นฐćน ทĈใĀ้

โครงÿร้ćงขĂงÿćรปรąกĂบตĆüĂČ่น ๆ ในรąบบเกĉดกćรยČด-Āด ÿĈĀรĆบกćรคĈนüณโดยไม่คĈนċงถċงคüćมเครĊยดขĂงรąบบĂćจเป็นĂĊก

Āนċ่งÿćเĀตčทĊ่ทĈใĀ้กćรคĈนüณช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนคลćดเคลČ่Ăน จćกนĆ้นเมČ่ĂนĈผลกćรคĈนüณแถบพลĆงงćนในโครงกćรนĊไ้ป

เทĊยบกĆบงćนüĉจĆยทĊ่มĊĂยĎ่ก่Ăนพบü่ć รĎปร่ćงขĂงแถบพลĆงงćนมĊคüćมคล้ćยคลċงกĆน [37] 

  

No energy gap 
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4.2.3.2 ช่Ăงü่างระĀü่างแถบพลังงาน 

 

รĎปทĊ่ 25 แÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČน้ขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăนต่ćง ๆ 

 จćกรĎปทĊ่ 25 แÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăนต่ćง ๆ แÿดงใĀ้เĀ็นü่ćรĎปร่ćงขĂงเÿ้นคüćม

Āนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงÿćรปรąกĂบแต่ลąตĆüมĊคüćมคล้ćยกĆน โดยทĊ่พลĆงงćนเฟĂร์มĊเท่ćกĆบ 0 eV เท่ćกĆนทčกเÿ้น จąแตกต่ćง

กĆนทĊ่กćรเลČ่Ăนซ้ćย-ขüćซċ่งเป็นผลมćจćกโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนทĆ้งÿĂงชนĉดมĊพลĆงงćนเฟĂร์มĊไม่เท่ćกĆน กćรกรąจćยตĆüขĂงÿถćนąพČ้น 

แลąคüćมกü้ćงขĂงช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนขĂงÿćรปรąกĂบแต่ลąตĆü ÿćเĀตčทĊ่เป็นเช่นนĆ้นเพรćą ÿćรปรąกĂบĀมĎ่ 3-5 มĊ

จĈนüนüćเลนซ์Ăĉเล็กตรĂนเท่ćกĆน รĎปร่ćงขĂงเÿ้นคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นจċงคล้ćยกĆน 
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รĎปทĊ่ 26 แÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČน้ขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน GaAs/GaP เปรĊยบเทĊยบกĆบÿćรปรąกĂบ GaAs แลą GaP 

 จćกรĎปทĊ่ 26 แÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน GaAs/GaP เปรĊยบเทĊยบกĆบÿćรปรąกĂบ GaAs 

แลą GaP พบü่ćเÿ้นแÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน GaAs/GaP มĊคüćมĀยĆกขĂงเÿ้นมćกกü่ćตĆüทĊ่เป็น

ÿćรปรąกĂบเนČ่ĂงมćจćกคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นทĊ่พลĆงงćนต่ćง ๆ มĊค่ćไม่เท่ćกĆน แลąมĊรĎปร่ćงขĂงเÿ้นคล้ćยกĆน จąแตกต่ćง

กĆนทĊ่กćรกรąจćยตĆüขĂงÿถćนąพČ้น แลąช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćน เมČ่Ăพĉจćรณćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนซċ่งมĊค่ćเท่ćกĆบ 1.472 

eV พบü่ćมĊค่ćĂยĎ่รąĀü่ćงค่ćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนขĂงÿćรปรąกĂบทĆ้งÿĂงตĆü โดยมĊค่ćใกล้เคĊยงกĆบค่ćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćง

แถบพลĆงงćนขĂง GaP ทĊ่มĊค่ćเท่ćกĆบ 1.58 eV  
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รĎปทĊ่ 27 แÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČน้ขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน InAs/InP เปรĊยบเทĊยบกĆบÿćรปรąกĂบ InAs แลą InP 

 จćกรĎปทĊ่ 27 แÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน InAs/InP เปรĊยบเทĊยบกĆบÿćรปรąกĂบ InAs 

แลą InP พบü่ćเÿ้นแÿดงคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นขĂงโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน InAs/InP มĊคüćมĀยĆกขĂงเÿ้นมćกกü่ćตĆüทĊ่เป็น

ÿćรปรąกĂบเนČ่ĂงมćจćกคüćมĀนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นทĊ่พลĆงงćนต่ćง ๆ มĊค่ćไม่เท่ćกĆน แลąมĊรĎปร่ćงขĂงเÿ้นคล้ćยกĆน จąแตกต่ćง

กĆนทĊ่กćรกรąจćยตĆüขĂงÿถćนąพČ้น เมČ่Ăพĉจćรณćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนพบü่ćไม่มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćนโดยเป็นผลมć

จćกÿćรปรąกĂบ InAs ทĊไ่ม่มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงแถบพลĆงงćน  
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บทที่ 5 
ÿรุปผลและข้ĂเÿนĂแนะ 

5.1 ÿรุปผลการýึกþา 
 โครงกćรนĊ้แÿดงใĀ้เĀ็นü่ćÿćมćรถปรĆบปรčงคčณÿมบĆตĉทćงĂĉเล็กทรĂนĉกÿ์ขĂงÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ได้ โดยกćร

นĈมćปรąกĂบกĆนเป็นโครงÿร้ćงทĊ่ซĆบซ้Ăน ผลกćรýċกþćพบü่ćÿćรปรąกĂบธćตčĀมĎ่ 3 แลąĀมĎ่ 5 ทĊ่มĊโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนทĆ้งÿĂงชนĉดมĊ

แถบพลĆงงćนÿĂดคล้ĂงกĆบงćนüĉจĆยทĊ่มĊĂยĎ่ก่Ăน [7] [9] [30] [33] [34] [36] [37]  

 ค่ćคงทĊ่แลตตĉซขĂงโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăนเป็นไปตćมกฎขĂงüĊกćร์ด กćรเลČĂกÿćรปรąกĂบมćทĈใĀ้เป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăน มĊ

ผลต่Ăช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนโดยจćกกćรýċกþćพบü่ć ÿćรปรąกĂบ GaAs มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนเท่ćกĆบ 0.16 eV เป็นÿćรกċ่ง

ตĆüนĈแบบ p แลąÿćรปรąกĂบ GaP มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนเท่ćกĆบ 1.58 eV เป็นÿćรกċ่งตĆüนĈแบบ n เมČ่ĂนĈไปปรąกĂบเป็น

โครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนขĂง GaAs/GaP พบü่ćมĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนเท่ćกĆบ 1.472 eV แลąเป็นÿćรกċ่งตĆüนĈแบบ n ÿĆงเกตได้ü่ćผล

ขĂงกćรทĈเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนมĊค่ćใกล้เคĊยงกĆบคčณÿมบĆตĉขĂงÿćรปรąกĂบ GaP มćกกü่ć เมČ่ĂพĉจćรณćĂĊกกรณĊคČĂ ÿćรปรąกĂบ 

InP มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนเท่ćกĆบ 0.42 eV เป็นÿćรกċ่งตĆüนĈแบบ p แลąÿćรปรąกĂบ InAs เป็นÿćรกċ่งโลĀąเนČ่Ăงจćกไม่มĊ

ช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćน เมČ่ĂนĈไปปรąกĂบเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนขĂง InAs/InP พบü่ćไม่มĊช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćน นĆ่นคČĂ เป็น

ÿćรกċ่งโลĀą จąเĀ็นü่ćผลขĂงกćรทĈเป็นโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนมĊคüćมใกล้เคĊยงกĆบคčณÿมบĆตĉขĂงÿćรปรąกĂบ InAs มćกกü่ć 

5.2 ข้ĂเÿนĂแนะ 
1.  คüćมคลćดเคลČ่ĂนขĂงกćรคĈนüณช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนมĊค่ćมćก เนČ่Ă งมćจćกกćรใช้üĉธĊกćรคĈนüณแบบ 

GGA ซċ่งทĈใĀ้คĈนüณค่ćช่Ăงü่ćงรąĀü่ćงพลĆงงćนได้น้Ăยกü่ćคüćมเป็นจรĉง Āćกต้Ăงกćรคüćมแม่นยĈทĊ่มćกขċ้น

คüรเปลĊ่ยนüĉธĊกćรคĈนüณเป็นüĉธĊกćรคĈนüณแบบผÿม 

2.  ĀćÿćเĀตčทĊ่ทĈใĀ้ÿćรปรąกĂบตĆüใดตĆüĀนċ่งมĊผลต่ĂคčณÿมบĆตĉขĂงโครงÿร้ćงซĆบซ้Ăนมćกกü่ć ด้üยกćรดĎคüćม

Āนćแน่นขĂงÿถćนąพČ้นแบบแยกÿ่üน (Partial Density of states) 

3. จĈลĂงโครงÿร้ćงซĆบซ้ĂนทĊ่มĊคüćมĀลćกĀลćยมćกขċ้น เพĉ่มจĈนüนชĆ้น ด้üยกćรคĈนüณโดยใช้ทฤþฎĊฟังก์ชĆนนĂล

คüćมĀนćแน่นüĉธĊกćรทĊ่มĊคüćมแม่นยĈมćกขċ้น 

4.  พĉจćรณćถċงผลขĂงคüćมเครĊยด (Strain) ทĊ่Ăćจเกĉดขċ้นบรĉเüณรĂยต่ĂขĂงÿćรกċ่งตĆüนĈทĆ้งÿĂงชนĉด 
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