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การค านวณสมบัติทางอิเลก็ทรอนิกส์และสมบัติทางแสงของโลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny โดยวธีิเอม็พริิคอล
ซูโดโพเทนเชียลโดยใช้หลกัการแปรผนัร่วมกบัฟังก์ชันฐานเฉพาะทีอ่ย่างยิง่ยวด 
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บทคดัย่อ 
 ในงานวจิยัน้ีไดท้ าการใชฟั้งกช์นัฐานในรูปแบบดิแรกเดลตาฟังก์ชนัเพ่ือประมาณฟังก์ชนัคล่ืนในการค านวณ
โดยวิธีการแปรผนั น าไปค านวณโครงสร้างแถบพลงังานของ Ge(1-X-Y)SiXSnY alloy ในโครงสร้างเพชร (มีอะตอม 8 
อะตอมในหน่ึงยูนิตเซลล์) ส าหรับการทดสอบความถูกตอ้งของเบสิสฟังก์ชนัชนิดน้ีทดสอบโดยการน าไปเทียบกบั
งานวิจัยอ่ืนๆ ส าหรับการค านวณศกัยย์งัผลใชเ้อมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ซ่ึงมีหลายรูปแบบในการ
ทดลองเราจะใชรู้ปแบบของฟาลิคอฟประยกุต ์(Modified Falicov form) จากการค านวณพบวา่เม่ือน าไปเปรียบเทียบกบั
งานวจิยัอ่ืนๆมีค่าพลงังานท่ีใกลเ้คียงกนั ความถูกตอ้งข้ึนกบัการเลือกใชค้่าตวัแปรในซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ 
ในการค านวณโลหะผสมพบวา่ค านวณโดยใชฟั้งกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวดกบัเอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟค
เตอร์แบบคูณปริมาตรจะมีความถูกตอ้งมากท่ีสุด 
 

ABSTRACT 
 In this work the Dirac delta comb function is used as a basis function for approximation the full wave function in 
the variational method. The validity of using this basis function was tested by calculation the electronic band structure of 
Ge(1-X-Y)SiXSnY alloy in diamond structure (have 8 atoms in cubic unit cell), using empirical peudopotentialformfactor 
method. This work using type of empirical peudopotentialformfactor method is the modified Falicov type of atomic 
formfunctions independent on volume and the modified Falicov type of atomic formfunctions dependent on volume. The 
calculation by using the modified Falicov type of atomic formfunctions dependent on volume is the most accurate. 
However, the accuracy depend on constants of empirical peudopotentialformfactor method. 
 
 

 
 
ค าส าคญั:  ดิแรกเดลตาฟังกช์นั เอม็พิริคอลซูโดโพเทนเชียล ฟังกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวด 
Keywords: The Dirac delta, Empirical peudopotentialformfactor method, Extremely localized basis functions  
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บทน า 
 ในปัจจุบนัมีการพฒันาและใช้อุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์เชิงแสง (optoelectronic devices) เช่น เลเซอร์ แถบ
คล่ืนวทิย ุเคร่ืองตรวจจบั เซลลแ์สงอาทิตย ์และในดา้นการส่ือสารและคอมพิวเตอร์เพ่ือท่ีจะน าไปถึงการส่งผ่านขอ้มูล
ดว้ยความเร็วสูงระหวา่งอุปกรณ์ในวงจรอิเลก็ทรอนิกส์จึงเกิดแนวคิดท่ีจะผสมผสานระหวา่งอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์เชิง
แสงซ่ึงใชแ้สงเป็นตวัน าสญัญาณหรือขอ้มูล และอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์แบบดั้งเดิมท่ีใชอิ้เล็กตรอนเป็นตวัน าสัญญาณ
หรือขอ้มูลบนพ้ืนฐานเทคโนโลยท่ีีพฒันามาอยา่งยาวนานของสารก่ึงตวัน าในอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ซ่ึงใชซิ้ลิคอนเป็น
ส่วนใหญ่แต่อยา่งไรก็ตามเทคโนโลยยีงัคงตอ้งพ่ึงพาสารก่ึงตวัน าท่ีมีแถบพลงังานตรง (directband gap) เพราะจะท าให้
ไดอุ้ปกรณ์ท่ีมีประสิทธิภาพของแหล่งก าเนิดแสงท่ีสูงซ่ึงในตอนน้ีมีโลหะผสมของธาตุหมู่ 4 ไดแ้ก่ C, Si, Ge และSn 
รวมไปถึงโลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny alloy เพราะมีราคาท่ีไม่แพง ไม่เป็นพิษ หาไดง่้ายในประเทศไทย และเขา้กนัไดดี้กบั
เทคโนโลยีของซิลิคอนปัจจุบัน และท่ีส าคญัสามารถเป็นสารก่ึงตวัน าทีมีโครงสร้างแถบพลงังานตรงได้เม่ือน ามา
เปรียบเทียบกบัสารท่ีนิยมใชไ้ดแ้ก่ GaAs และcopper indiumgalliumselenide (CIGS) เป็นสารก่ึงตวัน าท่ีมีแถบพลงังาน
ตรงแต่สารดงักล่าวมีราคาท่ีแพงและเป็นอนัตรายต่อส่ิงแวดลอ้ม ดงันั้นการใชโ้ลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny alloy จึงเป็น
ทางเลือกท่ีดีกวา่ (พิชิตพล และคณะ, 2554) 

ในการค านวณน้ีเราจะใชว้ิธีการแกส้มการชเรอดิงเงอร์โดยวิธีแปรผนั (Variation method) ในการค านวณ
สมบัติของ Ge(1-x-y)SixSny ซ่ึงมีความถูกต้องและรวดเร็วข้ึนในการค านวณข้ึนอยู่กับการเลือกฟังก์ชันฐาน (basis 
function)ในงานวจิยัท่ีผา่นๆมาจะใชฟั้งกช์นัคล่ืนระนาบในการค านวณ ซ่ึงใชเ้วลานานและใชท้รัพยากรในการค านวณ
มาก ในงานวจิยัน้ีจึงไดท้ดลองใชฟั้งกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวด เน่ืองจากในการค านวณโดยวิธีแปรผนัจ าเป็นตอ้งหา
เมทริกซ์ H เพ่ือน าไปสู่การแกส้มการหาค่าพลงังาน หรือค่าเจาะจง (Eigenvalue) โดยใชฟั้งกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวด
มีรูปแบบเป็นดิแรกเดลตาฟังก์ชันจึงมีค่าเป็นศูนย์จ านวนมากในเมทริกซ์ H ดังนั้นในการแก้สมการสามารถลด
ระยะเวลาท่ีใชใ้นการค านวณลงได ้เพื่อท่ีจะสามารถน าไปใชไ้ดส้ าหรับงานวจิยัท่ีทรัพยากรในการค านวณนอ้ย หรือเพื่อ
ประหยดัทรัพยากรในการค านวณลง และช่วยระยะลดเวลาในการค านวณลงได ้
 

วตัถุประสงค์การวจิยั 
 เพื่อหาวิธีค  านวณโครงสร้างแถบพลงังานของ Ge(1-X-Y)SiXSnY โดยใชเ้อมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟค
เตอร์และใชฟั้งกช์นัฐานในรูปแบบดิแรกเดลตาฟังกช์นัในโลหะผสม 
 
วธีิการวจิยั 
 1. กฎของ Vegard กบั The bowing correction 

ในการค านวณโครงสร้างแถบพลงังานของโลหะผสมจ าเป็นตอ้งค านวณค่าคงท่ีแลตทิซโดยใชก้ฎของ Vegard 
กบั The bowing correction (พิชิตพล และคณะ, 2554) ดงัสมการ  

         GeSiSn Ge SiGe SiGe SnGe SnGea a Δ x θ x 1 x Δ y θ y 1 y                (1) 
เม่ือ    aGe, aSiและ aSnเป็นค่าคงท่ีแลตทิซของ Si, Ge และ Sn ตามล าดบั 

ΔSiGe (ΔSnGe) แสดงถึง aSi-aGe (aSn-aGe) ตามล าดบั bowing  
θSiGe เป็นพารามิเตอร์ส าหรับค่าคงท่ีแลตทิซของ Ge1-xSix มีค่าเท่ากบั -0.026  
θGeSn เป็นพารามิเตอร์ส าหรับค่าคงท่ีแลตทิซของ Ge1-ySny มีค่าเท่ากบั 0.166  
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2. เอมพริิคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ (Empirical peudopotential form factor Method ;EPM) 
เป็นวธีิการท่ีน าผลท่ีไดจ้ากการวดัหรือการทดลองมาแทนการแปลงฟเูรียร์ของซูโดโพเทนเชียลของพลงังาน

ศกัยย์งัผล โดยน ามาจดัเป็นรูปแบบสมการท่ีข้ึนกบัพิกดัในปริภูมิส่วนกลบัเพ่ือความสะดวกในการใชง้านโดย  V q มี
หลายรูปแบบในการทดลองเราจะใชรู้ปแบบของฟิสเซททิ-เลอซ์ (ไพโรจน,์ 2550) ซ่ึงสามารถเขียนเป็นสมการไดด้งัน้ี 

 
 

 

2 2
1 2 5

2
63 4

a q a a q1
V q       tanh 1

2 a1 exp a q a

   
    

      

                 (2) 

โดยท่ี q จะค านวณไดจ้ากเวกเตอร์แลททิซส่วนกลบัทัว่ไป (General reciprocal lattice vector) 

i jq   G G 
v v

                   (3) 

โดยท่ี i jG ,G
v v

 เป็นเวกเตอร์แลททิซส่วนกลบัทัว่ไป (General reciprocal lattice vector) ซูโดโพเทนเชียลของอะตอม
และค่าของตวัแปรแต่ละตวัของแต่ละอะตอมสามารถหาไดจ้ากบทความตีพิมพ ์
 

ตารางที ่1 ค่าตวัแปรของต่างในซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ของอะตอมของธาตุ α-Sn ,Si และ Ge  

 (ไพโรจน,์ 2550) 
 

2.1 ค านวณโดยใช้เอมพริิคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์แบบคูณปริมาตร 
 ในการค านวณโดยใช้เอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ (Empirical Peudopotential formfactor 
Method) ของโลหะผสมโดยค่าตวัแปรของต่างในซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ของอะตอมของธาตุ α-Sn  Si และ 
Ge ท่ีใช้ในการค านวณจะข้ึนกับปริมาตรของผลึกท่ีใช้ในการค านวณด้วย ดังนั้นในการทดลองจึงได้ทดลองน า
อตัราส่วนของปริมาตรเขา้ไปคูณในเอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ดว้ยดงัสมการ 

Si Ge
si Ge

Ge Si Ge Si(1 x ) x (1 x ) x

V(k, j,i) = V (k, j,i) V (k, j,i)
 

 


        (5) 

โดยท่ี  

Ge Si Ge Si(1 x ) x
, ,


     เป็นปริมาตรของผลึก Ge(1-x)Six ,Ge ,Si ใน 1 หน่วยเซลล ์  

 
3. วธีิการแปรผนั (Variation method) 
ในวิชากลศาสตร์ควอนตมั เน่ืองจากไม่สามารถแกส้มการโชดิงเงอร์ในกรณียากๆได ้ท าให้ตอ้งใชว้ิธีการ

ประมาณต่างๆ โดยในการทดลองน้ีจะใชว้ิธีแรกจะใชว้ิธีการแปรผนั ซ่ึงมกัใชเ้พ่ือประมาณค่าพลงังานสภาวะเจาะจง 
(Energy eigenstate) ระดบัต ่าของระบบ (Pavelich, Marsiglio, 2014) 

 

Parameters 1a  2a  3a  4a  5a  6a  

Si 0.3929 2.2286 0.6120 -1.9720 5.0 0.3 
Ge 0.4229 2.4682 0.6060 -2.6260 5.0 0.3 
α-Sn 0.4199 2.160 0.6407 -2.9820 5.0 0.3 
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    HC  εSC                        (6) 
โดยท่ี 

m,n m n

2 2
* 3

m

e

n

H  = φ φ

        = (φ ) - ( ) + V(r) (φ ) d r
2m

 
 
 




vħ                  (7) 

m,n m n

*

n

3

m

 = φ φ

       = (φ ) (φ ) d r

S


                   (8) 

เม่ือ ε จะเป็นค่าเจาะจง (Eigenvalue) ของพลงังาน และ C จะเป็นค่าคงท่ีของเวกเตอร์เจาะจง (Eigenvector) ส าหรับ
เวกเตอร์เจาะจง (Eigenvector)  

k
ψ r v

v ใดๆ (Alzate Cardona et al., 2017) เรามาสามารถเขียนในลกัษณะการกระจาย
ของเซตของเวกเตอร์เจาะจง (Eigenvector) ไดด้งัน้ี 

  n nk
n

r ψ = c φ  v
v

               

 (9) 
โดยท่ี nc จะเป็นค่าสมัประสิทธ์ิของการกระจายของเวกเตอร์เจาะจง (eigenvector) φn 

nφ จะเป็นฟังกช์นัฐาน (basis function) 
 
4. ฟังก์ชันฐานเฉพาะทีอ่ย่างยิง่ยวด (Extremely localized basis functions) 
ฟังกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวดเป็นฟังกช์นัฐาน (Basis function) ท่ีเราจะเลือกใชส้ าหรับการทดลองน้ี โดยมี

รูปแบบดงัสมการ 

   ψ  r  c δ r r  
r nk nr

n

 
v v vv v

v

                (10) 

สามารถค านวณสมการ HC = εSCไดด้งัน้ี 

     
* 3S δ r r δ r r  d r  δ

n n r ,r
m n

   
v v v v

v v
                 (11)  

       
* 2 2 3

H   δ r r V  r δ r r d r 
n n2m

e

 
 
      
  

v v v v vħ

                (12) 

             
* *2 2 3

H   ( δ r r δ r r δ r r V  r δ r r )d r
n n n n2m

e

 
        

 
 

v v v v v v v v vħ

    (13) 

ส าหรับส าหรับการแกส้มการสมการเชิงอนุพนัธ์ของฟังก์ชนัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิ่งยวด เราจะใชส้มการผลต่าง
จ ากดั (Finite difference equation) ในการประมาณ 2   และงานวจิยัน้ีไดเ้ลือกใชฟั้งกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิ่งยวดเป็น
ฟังก์ชนัฐาน (Basis function) เน่ืองมาจากในการค านวณโดยวิธีแปรผนัจ าเป็นตอ้งหาเมทริกซ์ H เพ่ือน าไปสู่การแก้
สมการหาค่าพลงังาน หรือค่าเจาะจง (Eigenvalue) โดยใชฟั้งกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวดมีสมการอยูใ่นรูปดิแรกเดลตา
ฟังกช์นั จึงมีค่าเป็นศูนยจ์ านวนมากในเมทริกซ์ H ดงันั้นในการแกส้มการสามารถลดระยะเวลาท่ีใชใ้นการค านวณลงได ้
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ในการใชส้มการผลต่างจ ากดั (Finite difference equation) ในการประมาณ 2   เป็นการค านวณระบบผลึกในปริภูมิ
จริงโดยท่ีจะแบ่งแกน i ออกเป็น N ช่วงตามแนวแกน i แบ่งฟังกช์นั แบ่งแกน j ออกเป็น N ช่วงตามแนวแกน j และแบ่ง
แกน k ออกเป็น N ช่วงตามแนวแกน k โดยท่ีเราจะค านวณฟังก์ชนัคล่ืน (Wave Function หรือ Ψ) ในแต่ละจุดบนกริด 
ในกรณีเป็นผลึกลูกลูกบาศก ์หรือแบบท่ีไม่เป็นเซลลป์ฐมภูมิ (Conventional unit cell) ของโครงสร้างผลึกแบบเพชรเรา
สามารถแบ่งกริดไดด้งัภาพท่ี 1 

 

 
 

ภาพที ่1 แสดงการแบ่งกริดในกรณีเป็นผลึกแบบไม่เป็นเซลลป์ฐมภูมิในโครงสร้างผลึกแบบเพชร (ไพโรจน,์ 2550) 
 

ในท านองเดียวกนักรณีท่ีเราค านวณแบบเซลล์ปฐมภูมิซ่ึงเซลลไ์ม่ไดมี้ลกัษณะเป็นลูกลูกบาศก์ เราสามารถ
แบ่งกริดไดด้งัภาพท่ี 2 ดงันั้นฟังกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวดเป็นฟังกช์นัฐานจึงมีความสอดคลอ้งกบัความเป็นจริงของ
ระบบผลึกท่ีศึกษา 

 

 
 

ภาพที ่2 แสดงการแบ่งกริดในกรณีเป็นผลึกแบบเซลลป์ฐมภูมิของโครงสร้างผลึกแบบเพชร 

 

ส าหรับผลึกแบบเซลลป์ฐมภูมิ (primitive cell) ของโครงสร้างผลึกแบบเพชรจะมีจ านวนอะตอมในหน่ึงหน่วย
เซลลเ์ท่ากบัสองอะตอม และไม่เป็นเซลลป์ฐมภูมิ (Conventional unit cell) ของโครงสร้างผลึกแบบเพชรจะมีจ านวน
อะตอมในหน่ึงหน่วยเซลลเ์ท่ากบัแปดอะตอม (ไพโรจน์, 2550) ดงันั้นในการค านวณแบบไม่เป็นเซลลป์ฐมภูมิจึงไม่
สามารถค านวณ Ge1/2Sn1/2 alloy กบั Ge1/2Si1/2 alloy เน่ืองจากในหน่ึงหน่วยเซลลแ์บบไม่เป็นเซลลป์ฐมภูมิใชอ้ะตอมใน
การค านวณต ่าสุดแปดอะตอม แต่ในการค านวณ Ge1/2Sn1/2 alloy กบั Ge1/2Si1/2 alloy มีสองอะตอม 
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4.1 เซลล์ปฐมภูม ิ(primitive cell) 
ในกรณีท่ีเราค านวณแบบเซลลป์ฐมภูมิซ่ึงเซลลไ์ม่ไดมี้ลกัษณะเป็นลูกลูกบาศก์ ในการค านวณแกน X ,Y และ 

Z ไม่ไดเ้ป็นระบบพิกดัคาร์ทีเซียน ดงันั้นตวัด าเนินการลาปลาเซียน (Laplacian operator) ของระบบพิกดัในเซลลป์ฐม
ภูมิหา (Fornberg, 1988) ไดจ้าก 

2 2 2 2 2 2d d d d d d2
2 2 2 dxdy dydz dxdzdx dy dz

                   (14) 

สามารถค านวณ H ไดจ้ากสมการ  
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         (15) 

 
 

4.2 ไม่เป็นเซลล์ปฐมภูม ิ(Conventional unit cell) 
ในกรณีท่ีเราค านวณแบบไม่เป็นเซลลป์ฐมภูมิ (Conventional unit cell) ซ่ึงเซลลมี์ลกัษณะเป็นลูกลูกบาศก ์

(cube) ในการค านวณแกน X ,Y และ Z เป็นระบบพิกดัคาร์ทีเซียน (Cartesian coordinate system) ดงันั้นตวัด าเนินการ
ลาปลาเซียน (Laplacian operator) ของระบบพิกดัในเซลลป์ฐมภูมิ (primitive cell) หาไดจ้าก (Fornberg, 1988) 

2 2 2d d d2
2 2 2dx dy dz

                 (16) 

สามารถค านวณ H ไดจ้ากสมการ  
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ผลการวจิยั 
จากค านวณพลงังานของ Ge7/8Sn1/8 alloy และ Ge1/2Sn1/2 alloy จะพบวา่การค านวณเอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียล

ฟอร์มแฟคเตอร์แบบไม่คูณปริมาตรจะมีความคลาดเคล่ือนท่ีสูงมาก ดงันั้นในการค านวณจึงเลือกใชเ้อมพิริคลัซูโดโพ
เทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์แบบคูณปริมาตร ส าหรับการเปรียบเทียบพลงังานจะพบวา่มีความใกลเ้คียงกบัการทดลองโดย
วิธี Photoreflectance (PR) และ Photoluminescence (PL) ท่ีอุณหภูมิห้อง (Lin, 2012) และการค านวณโดยใชว้ิธี The 
mixed-atom method (Moontragoon et al., 2007) โดยพบวา่ถา้เปรียบเทียบแถบพลงังานของ Ge7/8Sn1/8 alloy แบบไม่
เป็นเซลล์ปฐมภูมิ (Conventional unit cell) และเซลล์ปฐมภูมิ (Primitive cell) พบว่าจะมีแถบพลงังานเป็นแบบ
แถบพลงังานตรงเหมือนกนั เน่ืองจากการค านวณแบบไม่เป็นเซลลป์ฐมภูมิ และเซลลป์ฐมภูมิเป็นโครงสร้างผลึกเพรช 
(Diamond structure) แบบเดียวกนั ดงันั้นช่องวา่งระหวา่งแถบพลงังาน (energy gap หรือ band gap; Eg) ทั้งแบบไม่เป็น
เซลลป์ฐมภูมิ และเซลลป์ฐมภูมิจะมีขนาดใกลเ้คียงกนั ส าหรับการค านวณพลงังานของ Ge1/2Sn1/2 alloy ท่ีค  านวณโดย
ใช้ฟังก์ชันฐานเฉพาะท่ีอย่างยิ่งยวดกับเอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์แบบคูณปริมาตรพบว่าช่องว่าง
แถบพลงังานท่ีเล็กท่ีสุดจะอยูท่ี่ G-G (แถบพลงังานตรง) และแถบพลงังานท่ี G-L ต ่ากว่า G-X และจากการค านวณ
ปริมาณ Sn ในอตัราส่วน 1/8 กับ 1/2 พบว่ามีขนาดใกลเ้คียงกับการทดลองโดยวิธี Photoreflectance (PR) และ 
Photoluminescence (PL) ท่ีอุณหภูมิหอ้งมากกวา่โปรแกรม The mixed-atom method และ VCA 
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ตารางที่ 2 แสดงการเปรียบเทียบช่องวา่งแถบพลงังานของ Ge7/8Sn1/8 alloy โดยการค านวณแบบไม่เป็นเซลล์ปฐมภูมิ 
และเซลลป์ฐมภูมิ  

ต าแหน่ง 

แถบพลงังานของ Ge7/8Sn1/8 alloy (eV) 

ฟังก์ชันฐานเฉพาะทีอ่ย่างยิง่ยวดกบัเอมพริิคลัซูโดโพ
เทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ 

วธีิ 
Photoreflectance 

และ 
Photoluminescenที่
อุณหภูมห้ิอง (Lin, 

2012) 

the mixed-atom 
method 

(Moontragoon et 
al., 2007) แบบคูณปริมาตร แบบไม่คูณปริมาตร 

ไม่เป็นเซลล์
ปฐมภูม ิ

เซลล์
ปฐมภูม ิ

ไม่เป็นเซลล์
ปฐมภูม ิ

เซลล์
ปฐมภูม ิ

เซลล์ปฐมภูม ิ เซลล์ปฐมภูม ิ

E(G-G) 0.388 0.453 0.001 0.436 0.478 0.449 

 
ตารางที่ 3 แสดงการเปรียบเทียบช่องวา่งแถบพลงังานของ Ge1/2Sn1/2 alloy โดยการค านวณแบบไม่เป็นเซลล์ปฐมภูมิ 

และเซลลป์ฐมภูมิ  

ต าแหน่ง 

แถบพลงังานของ Ge1/2Sn1/2 alloy (eV) 

ฟังก์ชันฐานเฉพาะทีอ่ย่างยิง่ยวดกบัเอมพิ
ริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ 

วธีิ Photoreflectance 
และ Photoluminescence 

ทีอุ่ณหภูมห้ิอง 
(Lin, 2012) 

VCA  
(Moontragoon et al., 

2007) แบบคูณปริมาตร 
แบบไม่คูณ
ปริมาตร 

เซลล์ปฐมภูม ิ เซลล์ปฐมภูม ิ เซลล์ปฐมภูม ิ เซลล์ปฐมภูม ิ

E(G-G) 0.020 0.688 0.004 0.065 

 

เม่ือค านวณพลงังานของ Ge7/8Si1/8 alloy จะพบว่าพลงังานจะมีความใกลเ้คียงกบัการค านวณโดยใชว้ิธี The 
mixed-atom method จากการเปรียบเทียบแถบลงังานของ Ge7/8Si1/8 alloy แบบไม่เป็นเซลลป์ฐมภูมิ และเซลลป์ฐมภูมิ 
พบว่าแถบพลงังานแบบไม่เป็นเซลล์ปฐมภูมิจะมีแถบพลงังานเป็นแถบพลงังานออ้มเช่นเดียวกบัแบบเซลล์ปฐมภูมิ 
ขนาดของช่องวา่งระหวา่งแถบพลงังาน (energy gap หรือ band gap; Eg) มีขนาดใกลเ้คียงกนั ส าหรับการค านวณ
พลงังานของ Ge1/2Si1/2 alloy การค านวณโดยใชฟั้งก์ชนัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิ่งยวดกบัเอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์ม
แฟคเตอร์แบบคูณปริมาตรจะมีมีแถบพลงังานเป็นแบบแถบพลงังานออ้มโดยช่องวา่งแถบพลงังานท่ีเล็กท่ีสุดจะอยู่ท่ี   
G-X โดยท่ี G-L ต ่ากวา่ G-G ซ่ึงตรงกบัการค านวณโดยใชโ้ดยใชแ้บบจ าลอง thirty-level k.p , GW (Rideau et al., 2008) 
และการค านวณโดยใช ้the mixed-atom method (Moontragoon et al., 2007) เม่ือเปรียบเทียบกราฟจะพบวา่การค านวณ
โดยใชฟั้งกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวดกบัเอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์จะมีลกัษณะกราฟของโครงสร้าง
แถบพลงังานท่ีใกลเ้คียงกบัการค านวณโดยใชแ้บบจ าลอง thirty-level k.p, GW (Rideau et al., 2008) ดงัภาพท่ี 3 และ 4 
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ตารางที่ 4 แสดงการเปรียบเทียบช่องวา่งแถบพลงังานของ Ge7/8Si1/8 alloy โดยการค านวณแบบไม่เป็นเซลล์ปฐมภูมิ 
และเซลลป์ฐมภูมิ  

ต าแหน่ง 

แถบพลงังานของ Ge7/8Si1/8 alloy (eV) 

ฟังก์ชันฐานเฉพาะทีอ่ย่างยิง่ยวดกบัเอมพริิคลัซูโดโพ
เทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์แบบคูณปริมาตร 

the mixed-atom method 
 (Moontragoon et al., 2007) 

ไม่เป็นเซลล์ปฐมภูม ิ เซลล์ปฐมภูม ิ เซลล์ปฐมภูม ิ

E(G-L) หรือ E(G-R) 0.726 0.838 0.822 
E(G-X) 1.404 0.995 0.916 

 

ตารางที ่5 แสดงการเปรียบเทียบช่องวา่งแถบพลงังานของ Ge1/2Si1/2 alloy โดยการค านวณแบบเซลลป์ฐมภูมิ  

ต าแหน่ง 

แถบพลงังานของ Ge1/2Si1/2 alloy (eV) 

ฟังก์ชันฐานเฉพาะทีอ่ย่างยิง่ยวดกบัเอมพริิคลัซูโด
โพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์แบบคูณปริมาตร 

the mixed-atom method 
(Moontragoon et al., 2007) 

เซลล์ปฐมภูม ิ เซลล์ปฐมภูม ิ

E(G-L) 1.356 1.177 
E(G-X) 0.978 1.042 
E(G-G)  2.450 2.520 

 

 
ภาพที ่3 โครงสร้างแถบพลงังานของ Ge0.5Si0.5 โดยใชแ้บบจ าลอง thirty-level k.p  และ GW (Rideau et al., 2008) 

 
ภาพที ่4 โครงสร้างแถบพลงังาน (Energy Band Structures) ของ Ge0.5Si0.5 alloys โดยใชฟั้งกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่ง

ยิง่ยวดกบัเอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ แบบคูณปริมาตร        
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อภิปรายและสรุปผลการวจิยั 
จากค านวณพบวา่พลงังานของ Ge7/8Sn1/8 alloy และ Ge1/2Sn1/2 alloy จะพบว่าการค านวณเอมพิริคลัซูโดโพ

เทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์แบบไม่คูณปริมาตรจะมีความคลาดเคล่ือนท่ีสูงมาก ดงันั้นในการค านวณจึงเลือกใชเ้อมพิริ
คลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์แบบคูณปริมาตร การค านวณการค านวณโดยใชฟั้งกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิ่งยวดกบั
เอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์แบบคูณปริมาตรเปรียบเทียบกบังานวจิยัอ่ืนๆพบวา่มีค่าท่ีใกลเ้คียงกนั ในการ
ค านวณของ Ge(1-X)SnX alloy พบวา่มีค่าใกลเ้คียงกบัการทดลองโดยวิธี Photoreflectance (PR) และ Photoluminescence 
(PL) มากกว่าการค านวณดว้ยโปรแกรม The mixed-atom method และ VCA แต่อยา่งไรก็ตามในการค านวณโดยใช้
ฟังกช์นัฐานเฉพาะท่ีอยา่งยิง่ยวดกบัเอมพิริคลัซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์จะความใกลเ้คียงกบัการทดลองหรือการ
ค านวณจากโปรแกรมต่างๆข้ึนกบัการเลือกใชค้่าตวัแปรในซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์  
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