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1. บทนํา 

ใ น ปั จ จุ บั น นี	 จ ะ เ ห็ น ว่ า มี ก า ร พั ฒ น า
เทคโนโลยีทางดา้นอิเลก็ทรอนิกส์อย่างมาก และมี
หลักฐานแน่ชัดว่ามีการพัฒนาและใช้อุปกรณ์
อิเลก็ทรอนิกส์เชิงแสง (optoelectronic  devices) 

อ ย่ า ง แ พ ร่ ห ล า ย ใ น ด้ า น ก า ร สื� อ ส า ร แ ล ะ

คอมพิวเตอร์ เพื�อที�จะนาํไปถึงการส่งผ่านขอ้มูล
ด้ว ย ค ว า ม เ ร็ ว สู ง ร ะ ห ว่ า ง อุ ป ก ร ณ์ ใ น ว ง จ ร
อิเล็กทรอนิกส์  จึงเกิดแนวคิดที�จะผสมผสาน
ระหว่างอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์เชิงแสงซึ� งใชแ้สง
เป็นตัวนําสัญญาณหรือข้อมูล และอุปกรณ์
อิเล็กทรอนิกส์แบบดั	 งเดิมที�ใช้อิเล็กตรอนเป็น
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บทคัดย่อ 

บทความนี	ไดท้าํการพฒันาโปรแกรมขึ	นเพื�อคาํนวณโครงสร้างแถบพลงังานของโลหะผสม Ge(1-x-

y)SixSny โดยใชร้ะเบียบวิธีแบบ Empirical pseudo potential plan wave method และใชแ้บบจาํลอง 
Virtual Crystal Approximation (VCA) เพื�อที�จะจาํลองลกัษณะความเป็นโลหะผสม ผลการคาํนวณ
โครงสร้างแถบพลงังานที�เป็นแบบพลงังานตรงของโลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny มีค่าตั	งแต่ 0 - 1.3 eV 

ขึ	นกบัปริมาณของซิลิคอน เจอร์เมเนียม และดีบุก ที�อยู่ในโลหะผสม แสดงให้เห็นว่าสามารถนาํโลหะ
ผสมนี	 ไปประยุกต์ใชใ้นอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ไดห้ลายดา้นขึ	นกบัค่าช่องว่างแถบพลงังานที�ตอ้งการ 

เช่น เซลลสุ์ริยะ 
Abstract 

 The code was developed to calculate the energy  band  structure  of Ge(1-x-y)SixSny 

ternary alloy  by using  the  empirical  pseudo  potential  plan wave  method. The Virtual 

Crystal Approximation (VCA) was adopted to model the alloy.   The  results  show  that  the 

direct energy band  gap  of Ge(1-x-y)SixSny alloy are  in  the  rage  of  0-1.3 eV, depending  on  

the  amount  of  Si , Ge  and  Sn  doped.  Therefore, the  alloy  can  be  used  as  material  for  

many  electronic  applications, such as solar cell. 

คําสําคัญ: สารกึ�งตวันาํแบบแถบพลงังานตรง โลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny 

Keywords: direct band gap semiconductor, Ge(1-x-y)SixSny ternary alloy  
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ตวันาํสญัญาณหรือขอ้มูล บนพื	นฐานเทคโนโลยีที�
พฒันามาอยา่งยาวนานของสารกึ�งตวันาํในอุปกรณ์
อิเล็กทรอนิกส์ซึ� งใชซิ้ลิคอนเป็นส่วนใหญ่ ดงันั	น
ผูจ้ ัดทําโครงงานนี	 ได้เล็งเห็นความสําคัญจึงมุ่ง
ศึกษาทางด้านทฤษฎีเพื�อที�จะนําแนวคิดนี	 ไปสู่
ความสําเร็จ แต่อย่างไรก็ตามเทคโนโลยียงัคงตอ้ง
พึ�งพาสารกึ� งตวันาํที�มีแถบพลงังานตรง (direct 

band gap) เพราะจะทําให้ได้อุปกรณ์ที� มี
ประสิทธิภาพของแหล่งกาํเนิดแสงที�สูงกว่า ซึ� ง
ในตอนนี	 มี GaAs และ copper indium gallium 

selenide (CIGS) เป็นสารกึ� งตัวนําที� มีแถบ 

พลงังานตรง แต่สารดงักล่าวมีราคาที�แพงและเป็น
อนัตรายต่อสิ�งแวดลอ้ม ดงันั	นจึงเกิดแนวคิดที�จะ
คน้ควา้หาสารกึ�งตวันาํใหม่ๆ แนวคิดที�เป็นไปไดก้็
คือโลหะผสมของธาตุหมู่ 4 ไดแ้ก่ C, Si, Ge และ 
Sn รวมไปถึงโลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny และ Ge(1-

x)Snx (1-2) ซึ� งมีราคาที�ไม่แพง ไม่เป็นพิษ หาได้
ง่ายในประเทศไทย  เขา้กนัไดดี้กบัเทคโนโลยีของ
ซิลิคอนปัจจุบนั และที�สําคญัสามารถเป็นสารกึ� ง
ตวันาํที�มีโครงสร้างแถบพลงังานตรงไดเ้มื�อปรับ
ปริมาณองคป์ระกอบในโลหะผสมอย่างเหมาะสม 

(3) 

ดงันั	นบทความนี	 จึงมุ่งเน้นไปที�การคาํนวณ
และวิเคราะห์โครงสร้างแถบพลงังานของสารกึ� ง
ตวันาํที�เป็นโลหะผสมของ Ge(1-x-y)SixSny และ
ศึกษาเงื�อนไขที�ใชใ้นการกาํหนดค่าความกวา้งของ
แถบพลงังานของสารกึ�งตวันาํชนิดนี	  
2. วธีิการวจิยั 

2.1 ระเบียบวิธีการคํานวณแบบ empirical 

pseudo-potential plan wave Method (EPM) 

เป็นระเบียบวิธีที�มีการปรับค่าตวัแปรบางตวั
ในพลงังานศกัยเ์พื�อให้ผลการคาํนวณที�ไดต้รงกบั

ผลการทดลอง  ดังนั	 นจึงเริ� มการคํานวณหา
โครงสร้างแถบพลงังานของสสารโดยหาพลงังาน
ศกัยย์งัผลของอะตอมชนิด α ที�ตาํแหน่ง R ซึ� ง
สามารถเขียนในปริภูมิของเวคเตอร์คลื�น (4) ไดด้งั
สมการ 

เมื�อ q คือเวคเตอร์คลื�น และ  

และ คือตวัแปรที�ใช้ในการปรับค่าในพลงังาน
ศกัย ์ซึ� งสารแต่ละธาตุนั	นจะมีค่าตวัแปรที�ควบคุม
ที�แตกต่างกนั ซึ� งธาตุแต่ละธาตุมีค่าตวัแปรต่างๆที�
ไดจ้ากการคาํนวณเพื�อใหโ้ครงสร้างแถบพลงังาน
ตรงกบัผลการทดลอง ดงัแสดงในตารางที� 1 

ดงันั	นเพื�อที�จะแกส้มการโชรดิงเงอร์เพื�อที�จะ
คํานวณหาฟังก์ชันคลื�น และพลังงานของ
อิเลก็ตรอน จากสมการ 

                              
                 

ฟังกช์นัคลื�นของอิเลก็ตรอนจึงถูกเขียนใหอ้ยู่
ในรูปของผลบวกเชิงเส้นของเซตของคลื�นระนาบ
ที� มี คุ ณ ส ม บั ติ เ ป็ น อ อ ร์ ท อ น อ ร์ ม อ ล  (linear 

combination of the complete orthonormal 

set of plane waves) ฟังกช์นัคลื�นของอิเลก็ตรอน
จะเป็นดงัสมการที� 3 แลว้สถานะของอิเลก็ตรอน
ในโครงสร้างที� เป็นผลึกจะอธิบายสถานะด้วย
เวกเตอร์คลื�น (Wave vector) k และแถบพลงังาน
ที� n (Band n)  

 เมื�อ G คือเวกเตอร์หน่วยพื	นฐานส่วนกลับ 

(Primitive reciprocal lattice vector) จาํนวน

ตารางที� 1. ค่าตวัแปรต่างๆในซูโดโพเทนเชียลฟอร์มแฟคเตอร์ของอะตอมของธาตุ Si  Ge และ α-Sn 

Parameter 1a  2a  3a  4a  5a  6a  

Si 0.3969 2.2286 0.6120 -1.9620 5.0 0.3 

Ge 0.4229 2.4682 0.6060 -2.6260 5.0 0.3 

Sn 0.4199 2.1600 0.6407 -2.9820 5.0 0.3 
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ฟังก์ชนัคลื�นระนาบที�ใชเ้ป็นฟังก์ชนัฐาน (Basis 

function) ทั	 งหมดจะขึ	 นกับตัวแปรที� เรียกว่า 
พลงังานคทัออฟ Ecutoff โดยที�                 
 

 

 

เมื�อ m คือมวลของอิเลก็ตรอนอิสระ และ Ω 
คือ ปริมาตรของหน่วยเซลลพื์	นฐาน ดงันั	น เมื�อนาํ
ฟังกช์นัคลื�นนี	 เขา้ไปแทนที�ในสมการโชรดิงเงอร์ 
แลว้ทาํการหาค่าคาดหวงัของพลงังาน ดงัสมการ 

 

 

จะไดส้มการเมทริกซ์ HC=EC เมื�อเมทริกซ์
ของฮามิลโตเนียน (Hamiltonian matrix) ที�มี
สมาชิกของเมทริกซ์เป็นดงันี	  (5) 

 

 

 

 

 

 

เมื�อพจน ์  คือตวัแปร
โครงสร้างเรขาคณิต (geometrical structure 

factor) สาํหรับ Si Ge และ α-Sn ที�มีโครงสร้าง
แบบเพชร (diamond structure) ซึ� งมีสองจุด
แลททิซที�ตาํแหน่ง (0,0,0) และ (1/4,1/4,1/4)a 
ดงันั	นในที�นี	  Rt คือเวคเตอร์ (0,0,0) และ 
(i+j+k)a/4 เมื�อ a คือค่าคงที�แลททิซ (lattice 

constant) 
เมื�อ  คือเมทริกซ์ของสัมประสิทธิ; ของ

การกระจายของฟังกช์นัคลื�นไปบนฟังกช์นัฐาน  
ซึ� ง i  เป็นดชันีสาํหรับแถบพลงังานที� n ขณะที� j 

เป็นดชันีที�สอดคลอ้งกบัฟังกช์นัฐาน 1,2,3,…,N 
และ  คือ พลงังานของ
อิเลก็ตรอนในแต่ละแถบพลงังาน n มีเวกเตอร์
คลื�นเป็น k สมการเมทริกซ์นี	สามารถแกไ้ดโ้ดย
การหาค่าเจาะจง (Eigen value) ของเมทริกซ์ H 

หลงัจากนั	นจะได ้  พลงังานของอิเลก็ตรอนที�
เวกเตอร์คลื�น k แถบพลงังานที� n เป็น ที�มี
ฟังกช์นัคลื�นเป็น ดงันี	  
 

 
 
 

เ มื� อ ไ ด้ ฟั ง ก์ ชัน ค ลื� น แ ล ะ พ ลัง ง า น ข อ ง
อิเล็กตรอนทุกสถานะ สามารถนาํฟังก์ชนัคลื�นที�
ไ ด้ ม า คํ า น ว ณ ห า ค ว า ม ห น า แ น่ น ข อ ง
อิเลก็ตรอน  ไดด้งัสมการ  

 

เ มื� อ   คื อ พ ลัง ง าน เ ฟ อ ร์ มิ  แ ล ะ นํา
พลังงานมาคํานวณหาความหนาแน่นสถานะ 
(density of states, DOS) โดยการอินทิเกรตทาง
คอมพิวเตอร์ด้วยวิธีเตรตะโกนอล (tetragonal 

method) โดยอาศยัทฤษฎีฟังกช์นัความหนาแน่น 
(Density functional theory, DFT) พลงังานศกัย์
ฮาร์ทรี (Hartree potential)  สามารถคาํนวณ
ไดจ้ากความสัมพนัธ์                                      และ
พลงังานศกัยฮ์าร์ทรีในปริภูมิเวคเตอร์คลื�นสามารถ
คาํนวณไดจ้ากความสมัพนัธ์ 

 

 

เมื�อ  คือความหนาแน่นของอิเล็กตรอน
ในปริภูมิเวคเตอร์คลื�น และ  คือค่าสภาพยอม
ของสุญญากาศ ซึ� งคํานวณได้โดยตรงจากการ
แปลงฟูเรียร์ของความหนาแน่นอิเล็กตรอนใน
ปริภูมิตาํแหน่ง   การคาํนวณทางคอมพิวเตอร์
ทําได้โดยการแบ่งซอยปริภูมิตําแหน่งเป็นช่วง
เลก็ๆ หลงัจากนั	นทาํการคาํนวณหาความหนาแน่น
ของอิเลก็ตรอนในแต่ละจุดแลว้ทาํการแปลงฟูเรียร์
โดยใช้เทคนิดการคํานวณทางคอมพิวเตอร์ที�
เรียกว่า การแปลงฟูเรียร์แบบเร็ว (Fast Fourier 

Transform) ส่วนพลงังานศกัยเ์อกซ์เชง-คอรีเรชนั 
(Exchange correlation energy)  ใน
รูปแบบของสเลเทอร์สามารถคํานวณได้จาก
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สมการ 

 

 

เมื�อ คือ Fudge factor ซึ� งมีค่าเท่ากบั 0.7 

และ  คือการแปลงฟูเรียร์ของรากที�สาม
ของความหนาแน่นของอิเล็กตรอนในปริภู มิ
ตาํแหน่ง  การคาํนวณในส่วนนี	 จะเหมือนกบัการ
คาํนวณ  ยกเวน้ในกรณีนี	 รากที�สามของ  
ของแต่ละช่วงย่อยจะถูกคาํนวณก่อน  หลงัจากนั	น
จึงทาํการแปลงฟเูรียร์  
2.2 การคํานวณโครงสร้างแถบพลังงานของโลหะ

ผสมโดยใช้แบบจํ าลอง  virtual crystal 

approximation  

การคํานวณโครงสร้างแถบพลังงานของ 

Ge(1-x-y)SixSny โดยใช้แบบจําลอง  Virtual 

Crystal Approximation (VCA) จะใชห้ลกัการ
เดียวกนักบัการคาํนวณโครงสร้างของธาตุ Si Ge 

และ Sn ตามที�ได้กล่าวมาข้างต้น การคาํนวณ
โครงสร้างแถบพลังงานของโลหะผสม Ge(1-x-

y)SixSny จะใชก้ฏของเวการ์ด (6) ในการเฉลี�ยของ
พลังงานศักย์และพารามิเตอร์ที�สําคัญในการ

คาํนวณ เช่น ค่าคงที�แลททิซ (lattice constant) 

ซึ� ง จ ะแ ป รผัน ตา ม ปริ ม าณ ข อง ซิ ลิ ค อ นแ ล ะ
เจอร์เมเนียมที�ใส่ลงไปในโลหะผสมนี	  ซึ� งสามารถ
คาํนวณค่าคงที�แลททิซในปริมาณต่างๆของโลหะ
ผสมไดจ้ากสมการ 

 

 

เมื�อ aGe aSi และ aSn คือค่าคงที�แลททิซของ 
Si, Ge และ Sn ตามลาํดบั ดงัแสดงในรูปที� 1 และ
ค่า empirical pseudo-potential ของโลหะผสม 
Ge(1-x-y)SixSny สามารถคาํนวณไดจ้ากสมการ 

เมื�อ VGe VSi และ VSn คือ empirical 

pseudo-potential ของ Si Ge และ Sn ตามลาํดบั 

3. ผลการวจิยัและอภิปราย                                

เพื�อให้ได้สารโลหะผสมที� มีคุณสมบัติเป็น
สารกึ� งตัวนําแบบแถบพลังงานตรง โครงสร้าง
แ ถ บ พ ลัง ง า น ข อ ง

 
Ge(1-x-y)SixSny จ ะ ถู ก แ ย ก

พิจารณาที�แต่ละจุดต่างๆบนเวคเตอร์คลื�น ซึ� งเรา
สนใจสามจุดบนเวคเตอร์คลื�นคือ จุด L มี ค่า 

 
รูปที� 1. ค่าคงที�แลททิซของ Ge(1-x-y)SixSny โดยใชแ้บบจาํลอง VCA 
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k=(0.5,0.5,0.5)2π/a จุด Γ มีค่า k=(0,0,0) และ 
จุด X มีค่า k=(1,0,0)2π/a  ผลการศึกษาแนวโนม้
ของช่องว่างแถบพลงังานในแต่ละจุดไดแ้สดงดงั
รูปที� 2, 3 และ 4 ตามลาํดบั 

ตวัแปรที�จะควบคุมปริมาณของสารที�เติมลง
ไปคือ (x) สําหรับซิลิคอนและ (y) สําหรับดีบุก 

แนวโน้มของช่องว่างแถบพลังงานโลหะผสม 
Ge(1-x-y)SixSny ก่ อ น ที� จ ะ ทํา ก า ร เ ติ ม ป ริ ม า ณ 
ซิลิคอนและดีบุกลงไปเมื�อ x=0 และ y=0 จะเห็น
วา่โลหะผสมจะเป็นเจอร์เมเนียมเป็นสารตั	งตน้   

จากรูปที�  2 ที� ต ําแหน่ง  X ช่องว่าง
แถบพลงังานของ Si<Sn<Ge เมื�อเราเติมซิลิคอน

 
รูปที� 2. ช่องวา่งแถบพลงังานของ Ge(1-x-y)SixSny ที�ตาํแหน่ง X โดยใชแ้บบจาํลอง VCA 

 

 
รูปที� 3. ช่องวา่งแถบพลงังานของ Ge(1-x-y)SixSny ที�ตาํแหน่ง L โดยใชแ้บบจาํลอง VCA 
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ลงไปในโลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny จะมีช่องว่าง
แถบพลงังานเพิ�มขึ	นเนื�องจากสารตั	งตน้ของเรามี
ช่องว่างแถบพลงังานนอ้ยที�สุดในทาํนองเดียวกนั
เมื�อเติมดีบุกลงไปก็จะทาํให้ช่องว่างแถบพลงังาน
ที�ตาํแหน่งนี	 เพิ�มขึ	นตามดว้ย ที�ตาํแหน่ง L (รูปที� 3) 

ช่องว่างแถบพลงังาน ของ Si>Ge>Sn เมื�อเติม
ซิลิคอนลงไปในโลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny จะทาํ
ให้ช่องว่างแถบพลงังานเพิ�มขึ	นเนื�องจากช่องว่าง
แ ถ บ พ ลัง ง า น ซิ ลิ ค อ น นั	 น ม า ก ก ว่ า ช่ อ ง ว่ า ง
แถบพลงังานของเจอร์เมเนียม  ต่อมาเติมดีบุกลง
ไปช่องว่างแถบพลงังานจะลดลงเมื�อโลหะผสมมี
ความเป็นดีบุกในโลหะผสมมากขึ	นเนื�องจากดีบุก
เป็นสาร direct band gap ไม่มีช่องว่าง
แถบพลงังานทาํใหเ้มื�อเติมดีบุกลงไปจะทาํช่องว่าง
แถบพลงังานที�ตาํแหน่งนี	 ลดลงตามไปดว้ย และ
ในรูปที� 4 ตาํแหน่ง Γ ช่องว่างแถบพลงังานของ 
Si>Ge>Sn เมื�อเติมซิลิคอนลงไปในโลหะผสม 
Ge(1-x-y)SixSny จะทําให้ช่องว่าแถบพลังงานที�
ตําแหน่งนี	 เพิ�มขึ	 น เนื�องจากซิลิคอนมีช่องว่าง
แถบพลังงานที�ตําแหน่งนี	 มากกว่าทําให้เพิ�มค่า
ช่องวา่งแถบพลงังานของเจอร์เมเนียม และเมื�อเติม

ดีบุกลงไปในโลหะผสม ช่องว่างแถบพลงังานจะ
ลดลงเพราะดีบุกเป็นสารที�มีลกัษณะแถบพลงังาน
แบบตรงและไม่มีช่องว่างแถบพลงังานทาํให้เมื�อ
เติมดีบุกลงไปจะทําช่องว่างแถบพลังงานของ
โลหะผสมที�ตาํแน่งนี	ลดลงตามไปดว้ย 

ความเป็นสารกึ�งตวันาํแบบแถบพลงังานตรง
ของโลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny  สามารถพิจารณา
ไดจ้ากการเปรียบเทียบแถบสีช่องว่างแถบพลงังาน
ที�ตาํแหน่ง L  ตาํแหน่งΓ และตาํแหน่ง X ว่าถา้ค่า
ปริมาณ x และ y ใดบ้างที�ทาํให้ค่าช่องว่าง
แถบพลงังานที�ตาํแหน่ง Γ มีค่านอ้ยกว่าที�ตาํแหน่ง 
L และ X  ถือว่าค่า x และ y นั	นทาํใหโ้ลหะผสม
ที�ไดมี้ความเป็นสารกึ�งตวันาํแบบแถบพลงังานตรง 

ซึ� งจากการพิจารณาจะไดว้่าความเป็นสารกึ�งตวันาํ
แบบแถบพลงังานตรง ของโลหะผสม Ge(1-x-

y)SixSny ในบริเวณที�เป็นแถบสีดงัแสดงในรูปที� 4 
มีค่าช่องว่างแถบพลงังานตั	งแต่ 0-1.3 eV ค่า
ช่องว่างแถบพลงังานของโลหะผสมนี	 สามารถ
ป รั บ ค่ า ไ ด้ ขึ	 น อ ยู่ กับ ป ริ ม า ณ ข อ ง ซิ ลิ ค อ น 
เจอร์เมเนียม และดีบุก ที�อยู่ในโลหะผสม ซึ� ง
ส า ม า ร ถ ที� จ ะ นํา ไ ป ป ร ะ ยุ ก ต์ ใ ช้ใ น อุ ป ก ร ณ์

 
รูปที� 4. ช่องวา่งแถบพลงังานของ Ge(1-x-y)SixSny ที�ตาํแหน่ง Γ โดยใชแ้บบจาํลอง VCA 
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อิเล็กทรอนิกส์ได้หลายด้านขึ	 นกับค่าช่องว่าง
แถบพลงังานที�ตอ้งการ (7) 

4. สรุป 

จากการคาํนวณโครงสร้างแถบพลงังานของ
โลหะผสม Ge(1-x-y)SixSny ที�แสดงคุณสมบัติเป็น
สารกึ�งตวันาํแบบแถบพลงังานตรง ดว้ยโปรแกรม
ที�พฒันาขึ	นซึ� งสามารถคาํนวณคุณสมบติัต่างๆทั	ง
โ ค ร ง ส ร้ า ง แ ถ บ พ ลัง ง า น  ค ว า ม ห น า แ น่ น
อิเล็กตรอน ความหนาแน่นสถานะและจํานวน
สถานะ ที�มีค่าใกล้เคียงกับผลการทดลองและมี
ความน่าเชื�อถือ (8)  และจากผลการคํานวณ
โครงสร้างแถบพลงังานที�เป็น direct band gap 

ของ Ge(1-x-y)SixSny ใช้แบบจาํลองแบบ Virtual  

Crystal  Approximation (VCA) มีค่าตั	งแต่ 0 – 
1.3 eV

  
ขึ	นกบัปริมาณของซิลิคอน เจอร์เมเนียม 

และดีบุก ที�อยู่ในโลหะผสม และสามารถที�นาํไป
ประยกุตใ์ชใ้นอุปกรณ์อิเลก็ทรอนิกส์ไดห้ลายดา้น
ขึ	นกับค่าช่องว่างแถบพลงังานที�ต้องการ เช่น
นําไปผลิตเซลล์สุริยะที� มีประสิทธิ; ภาพที� ดีกว่า
เพราะวา่โลหะผสมที�ไดมี้ลกัษณะเป็นสารกึ�งตวันาํ
แบบแถบพลงังานตรง 
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