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1.1 ที่มาและความส าคัญ 
สารก่ึงตวัน าเป็นวสัดุไฟฟ้าท่ีมีสมบติัอยูร่ะหว่างตวัน าและฉนวน มีการคน้พบมานานพร้อม ๆ กบั
วสัดุชนิดอ่ืน ๆ แต่มิไดน้ ามาใชป้ระโยชน์อยา่งจริงจงั จนกระทัง่ไดมี้การคิดคน้ทรานซิสเตอร์ส าเร็จ
เป็นคร้ังแรก สารก่ึงตวัน าจึงไดรั้บความสนใจและมีบทบาทในการพฒันาวิทยาการดา้นอิเลก็ทรอนิกส์
อยา่งมากสารก่ึงตวัน ามีสมบติัพิเศษท่ีแตกต่างจากตวัน าและฉนวนคือการน าไฟฟ้าของสารก่ึงตวัน าจะ
เปล่ียนแปลงไดต้ามอุณหภูมิแสงท่ีตกกระทบปริมาณสารเจือปนและ ปริมาณของจุดบกพร่องในเน้ือ
สารจึงท าใหส้ารก่ึงตวัน ามีประโยชน์ในทางอุตสาหกรรมอิเลก็ทรอนิกส์ปัจจุบนัเราจะพบส่ิงประดิษฐ์
อิเลก็ทรอนิกส์ท่ีท าจากสารก่ึงตวัน าอยูใ่นอุปกรณ์ไฟฟ้าทุกชนิด  ท่ีเราใชง้านในชีวิตประจ าวนั ดงันั้น 
สารก่ึงตวัน าจึงกลายเป็นวสัดุไฟฟ้าท่ีมีความส าคญัต่อการใชชี้วิตในโลกยคุปัจจุบนัและอนาคต [1] 
สารก่ึงตวัน าท่ีใชใ้นอุตสาหกรรมอิเลก็ทรอนิกส์ ส่วนใหญ่ท ามาจากฟิลม์ออกไซด ์เพราะว่า สามารถ
น าไปประยกุตใ์ชใ้นเทคโนโลยท่ีีส าคญัต่างๆ อาทิเช่น หนา้จอแสดงผล ตวัตา้นทานไฟฟ้า และ โซ
ลาร์เซลล ์เป็นตน้ [2, 3] ส าหรับตวัอยา่งฟิลม์ออกไซดท่ี์ส าคญั คือ อินเดียมออกไซดท่ี์เจือดว้ยดีบุก แต่
ราคาของอินเดียมมีราคาแพง และ มีใชอ้ยา่งจ  ากดั อีกทั้งแผน่ฟิลม์ท่ีไดมี้ความเป็นพิษต่อมนุษย ์จึงมี
การวิจยัศึกษาเพื่อหาแผน่ฟิลม์ท่ีมีสมบติัทางไฟฟ้าและสมบติัทางแสงท่ีคลา้ยกบัอินเดียมออกไซด ์
พบว่าฟิลม์ของซิงคอ์อกไซดท่ี์ถกูเจือมีความเป็นไปไดม้ากท่ีสุด  [2] โดยทัว่ไปแลว้โครงสร้างของซิ
งคอ์อกไซดท่ี์พบในปัจจุบนัมีทั้งหมด 3 โครงสร้าง คือ wurtzite, zincblend  และ rocksal) แสดงดงัรูป
ท่ี 1.1 
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รูปที่ 1.1 แสดงโครงสร้างของซิงคอ์อกไซด ์(ก) wurtzite [4] (ข) zincblend [5] (ค) rocksalt[6] 
 
โครงสร้างส่วนใหญ่ท่ีพบในธรรมชาติเป็นโครงสร้างแบบ  wurtzite [7] และมีค่าคงท่ีของแลตทิช
แสดงดงัตารางท่ี 1.1 [9] ซ่ึงซิงคอ์อกไซดม์ีค่าพลงังานแถบตอ้งหา้ม (band-gap energy) ประมาณ 
3.30-3.40 eV [8] 
 
ตารางที่ 1.1 แลตทิชพารามิเตอร์ของโครงสร้างซิงคอ์อกไซด ์[9] 
 
แลตทิชพารามิเตอร์ a,(Å ) b,(Å ) c,(Å )    
ค่าพารามิเตอร์ 3.2495 3.2495 5.2069 90.00 90.00 120.00 

 
ดงันั้นการศึกษาการเปล่ียนแปลงค่าพลงังานแถบตอ้งหา้ม (band-gap energy) ของซิงกอ์อกไซดจึ์งเป็น
เร่ืองท่ีควรศึกษาโดยท่ีการเปล่ียนแปลงสมบติัดงักล่าวสามารถท าไดด้ว้ยการเจือซิงกอ์อกไซดด์ว้ย
โลหะแทรนสิชนั [10] ซ่ึงการท่ีจะทราบถึงสมบติัของวสัดุนั้นสามารถท าได ้ 2 วิธี คือการท าการ
ทดลอง (Experimental techniques) และการค านวณเชิงทฤษฎี (Computational chemistry) โดยในการ
ทดลองศึกษาโครงสร้างผลึกของซิงคอ์อกไซด ์โดยอาศยัเทคนิคเอกซเ์รย ์เพื่อแสดงสมบติัทาง
โครงสร้าง ซ่ึงมีค่าใชจ่้ายท่ีสูง จึงท าใหก้ารค านวณศึกษาเชิงทฤษฎีโดยระเบียบวิธีทางกลศาสตร์
ควอนตมัมีบทบาทส าคญั โดยผลท่ีไดจ้ากการค านวณมีความแม่นย  าสูง และสอดคลอ้งกบัผลการ
ทดลองเป็นอยา่งดี นอกจากน้ียงัสามารถประหยดัเวลา ค่าใชจ่้ายในการสัง่ซ้ือสารเคมีและบ าบดั

(ข) (ก) 

(ค) 
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สารเคมีหลงัจากท าการทดลองอีกดว้ย โดยงานวิจยัน้ีจะศึกษาบทบาทของโลหะเจือท่ีมีผลต่อสมบติั
ทางโครงสร้างและสมบติัเชิงพลงังาน 
 

1.2 วัตถุประสงค์ 
1. เพื่อศึกษาโครงสร้างท่ีเสถียรของซิงคอ์อกไซดแ์ละซิงคอ์อกไซดท่ี์มีขอ้บกพร่องแบบจุด 
2. เพื่อศึกษาสมบติัทางโครงสร้างและค่าพลงังานแถบตอ้งหา้มของซิงคอ์อกไซดแ์ละซิงคอ์อกไซดท่ี์มี 
    ขอ้บกพร่องแบบจุด 
 

1.3 ขอบเขตของการศึกษา 
งานวิจยัน้ีเป็นการศึกษาหาโครงสร้างท่ีเสถียรของซิงคอ์อกไซดแ์ละซิงคอ์อกไซดท่ี์มีขอ้บกพร่องแบบ
จุดเพื่อหาสมบติัทางพลงังาน เช่น ค่าพลงังานแถบตอ้งหา้ม ( band gap energy, Eg) โดยใชโ้ปรแกรม  
Car-Parrinello Molecular Dynamics  (CPMD) ดว้ยระเบียบวิธี  Density-Functional Theory (DFT)  
ส าหรับระบบท่ีเจือดว้ยโ ลหะนั้นแยกเป็นสองระบบคือ ระบบแรกท าเจือ โลหะ ในปริมาณท่ีต ่า  
(CoxZn1-xO, MnxZn1-xO, NixZn1-xO) ซ่ึงจะท าการแทนท่ีซิงคด์ว้ยโคบอลตแ์มงกานีส หรือ นิกเกิล เพียง
หน่ึงต าแหน่ง ส าหรับระบบท่ีสองท าการเจือในปริมาณท่ีสูง (CoxZn1-xO, MnxZn1-xO, NixZn1-xO)โดย
ท าการแทนท่ีซิงคด์ว้ยโคบอลตแ์มงกานีส หรือ นิกเกิล มากกว่าหน่ึงต าแหน่ง นอกจากน้ีซิงคอ์อกไซด์
ท่ีมีขอ้บกพร่องแบบจุดท่ีเกิดจากช่องว่างท าการน าออกซิเจนออกหน่ึงต าแหน่ง ส าหรับการศึกษา
พลวตัเชิงโมเลกุลของซิงค ์
ออกไซดท่ี์ มีขอ้บกพร่องแบบจุดท่ีเกิดจากช่องว่างท าการศึกษาท่ีอุณหภูมิ 27 800 1000 และ 1200 
องศาเซลเซียส 
 

1.4 ประโยชน์ที่คาดว่าจะได้รับ 
งานวิจยัน้ีจะท าใหท้ราบถึงสมบติัทางโครงสร้างและค่าพลงังานช่องว่างของการน าไฟฟ้าของซิงค์  
ออกไซดท่ี์เจือดว้ยโคบอลตแ์ละแมงกานีสอีกทั้งสามารถน าไปเป็นตวัอยา่งในการศึกษาสมบติัทาง
โครงสร้างและค่าพลงังานช่องว่างของการน าไฟฟ้าของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยโลหะชนิดอื่น หรือ 
ท าการศึกษาออกไซดช์นิดอื่นๆ ดว้ยระเบียบวิธีทางกลศาสตร์ควอนตมั 
 

1.5 งานวิจัยที่เกี่ยวข้อง 

ซิงคอ์อกไซดเ์ป็นหน่ึงในวสัดุหลายชนิดท่ีไดรั้บความสนใจเป็นอยา่งมากจากนกัวิจยัในปัจจุบนั เช่น 
การศึกษาผลของโลหะท่ีมีผลต่อสมบติัทางไฟฟ้าและสมบติัทางแสงของซิงคท่ี์เจือดว้ยโลหะ  [11] ซ่ึง
โลหะแต่ละชนิดจะส่งผลต่อสมบติัทางไฟฟ้าและสมบติัทางแสงท่ีแตกต่างกนั และปริมาณสารเจือปน 
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แมมี้สารเจือปนอยูใ่นปริมาณท่ีนอ้ยมากก็สามารถท าใหมี้อิเลก็ตรอนและหลุมเกิดข้ึนในปริมาณมาก 
[12] เช่น การศึกษาปริมาณของแกลเลียมท่ีมีผลต่อสมบติัทางไฟฟ้าและสมบติัทางแสงของซิงคอ์อก
ไซด ์(GaxZn1-xO) ซ่ึงไดท้ าการศึกษาปริมาณแกลเลียม ดงัน้ี 0.8 1.0 3.4 7.0 13.6 และ 59.1 เปอร์เซ็นต์
โดยน ้ าหนกั พบว่า ไดส้มบติัทางไฟฟ้าแสดงดงัตารางท่ี 1.2 
 
ตารางที่ 1.2 ความสามารถในการน าไฟฟ้าของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยแกลเลียมในปริมาณท่ีแตกต่าง 
                    กนั 
 

สญัลกัษณ์ตวัเลข 1 2 3 4 5 6 
ปริมาณแกลเลียม (wt%) 0.80 1.00 3.40 7.00 13.60 59.10 
ความสามารถในการ 
ตา้นทานไฟฟ้า (ohm.cm) 

1.46x10-3 1.8x10-3 2.3x10-3 3.3x10-3 1x10-2 overload 

 
จากตารางท่ี 1.2 จะพบว่าเม่ือปริมาณของแกลเลียมเพ่ิมข้ึนความสามารถในการตา้นทานไฟฟ้าเพ่ิมมาก
ข้ึนดว้ย แสดงว่าความสามารถในการน าไฟฟ้าของซิงคอ์อกไซดล์ดลง ส าหรับสมบติัทางแสงท าการ
วดัดว้ยเคร่ืองยวูี-วิสิเบิลสเปกโทรมิเตอร์ท่ีช่วงความยาวคล่ืนตั้งแต่ 200 นาโนเมตร ถึง 900 นาโนเมตร 
ไดผ้ลการทดลองแสดงดงัรูปท่ี 1.2 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
รูปที่ 1.2 (ก) แสดงผลท่ีไดจ้ากการวดัท่ีความยาวคล่ืน 200-900 นาโนเมตร (ข) การหาค่าพลงังานแถบ 
              ตอ้งหา้ม 
 
 

 (ก)  (ข) 
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จากรูปท่ี 1.2 จะพบว่าปริมาณของแกลเลียมท่ี 0.8 เปอร์เซ็นตโ์ดยน ้ าหนกั ใหแ้สงในช่วง ยวูี -วิสิเบิล
ส่องผา่นไดม้ากถึง 90 เปอร์เซ็นตแ์ละค่าพลงังานแถบตอ้งหา้มมีค่าเท่ากบั 3.34 อิเลก็ตรอนโวลต ์[2] 
นอกจากน้ียงัมีการศึกษาสมบติัท่ีเปล่ียนแปลงของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยอะลมิูเนียม โดยท าการเจือ
อะลมูิเนียมปริมาณ 2 3 และ 5 เปอร์เซ็นต ์ไดผ้ลการทดลองแสดงดงัรูปท่ี 1.3 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
รูปที่ 1.3 แสดงผลการทดลองท่ีไดจ้ากการเจือซิงคอ์อกไซดด์ว้ยอะลมูิเนียมปริมาณ 2 3 และ 5  
              เปอร์เซ็นต ์ (ก) กราฟระหว่าง 2และ hv (ข) ค่าความสามารถในการตา้นทานไฟฟ้าและ 
              ปริมาณของตวัพาหะ 
 
จากผลการทดลอง พบว่าซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยอะลมูิเนียมปริมาณ 2 เปอร์เซ็นต ์มีปริมาณของตวั
พาหะมีมากท่ีสุดถึง 8x1020 cm-3 ซ่ึงมีค่ามากกว่าซิงคอ์อกไซดท่ี์ยงัไม่ถกูเจือ และยงัท าใหค่้า
ความสามารถในการตา้นทานไฟฟ้าของซิงคอ์อกไซดล์ดลงจาก 3x10-2 cm เหลือเพียง 6x10-4 cm 
ส าหรับค่าพลงังา นตอ้งหา้มของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือนั้นพบว่ามีค่าเพ่ิมมากข้ึน เม่ือเพ่ิมปริมาณของ
อะลมูิเนียม [13]  
 
ส าหรับการเจือซิงคอ์อกไซดด์ว้ยโคบอลตแ์ละแมงกานีสนั้น มีงานวิจยัอยูห่ลายงานวิจยัดว้ยกนั อาทิ
เช่น  การศึกษาผลกระทบของแมงกานีสท่ีมีผลต่อสมบติัการน าไฟฟ้าของซิงคอ์อกไซด ์พบว่า เมื่อท า
การเจือแมงกานีสเพ่ิมมากข้ึน ความสามารถในการน าไฟฟ้าลดลงดงัแสดงดงัรูปท่ี 1.4 
 
 
 
 
 
 

 (ก)  (ข) 



6 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
รูปที่ 1.4 ความสามารถในการน าไฟฟ้าท่ีอุณหภูมิหอ้งของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณ 
              ท่ีแตกต่างกนัและผา่นการอบประสานท่ีอุณหภมิู 1100๐C 1200๐C และ 1300๐C 
 
โดยทัว่ไปแลว้ค่าการน าไฟฟ้าของซิงคอ์อกไซดท่ี์ไม่ถกูเจือมีค่าประมาณ 10-1 -1cm-1 แต่เมื่อท าการ
เจือแมงกานีสปริมาณ 0.6 เปอร์เซ็นตโ์ดยโมล พบว่าค่าการน าไฟฟ้ามีค่าประมาณ 10-8 -1cm-1 ทั้งน้ี
เน่ืองมาจาก แมงกานีสไม่สามารถรวมเป็นเน้ือเดียวซิงคอ์อกไซด ์ท าใหเ้ม่ือตวัวสัดุผา่นการท าใหเ้ยน็
อยา่งรวดเร็วท าใหป้ริมาณของแมงกานีสไม่เท่ากบัปริมาณตอนท าการอบประสาน และ แมงกานีสยงั
มีค่าพลงังานไอออไนเซชนัสูง (ประมาณ 2 อิเลก็ตรอนโวลต)์  จึงไม่สามารถไอออนไนซไ์ด ้ณ 
อุณหภูมิหอ้ง [14] ส่วนการเจือซิงคอ์อกไซดด์ว้ยโคบอลตน์ั้น มีผลท าใหค่้าพลงังานแถบตอ้งหา้มมีค่า
ลดลงแสดงดงัรูปท่ี 1.5 
 
 
 
 
 
 
 
 

รูปที่ 1.5 แสดงค่าพลงังานแถบตอ้งหา้มของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยโคบอลต ์
 
จากรูปท่ี 1.5 จะพบว่าค่าพลงังานช่องว่างของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยโคบอลต ์มีค่าประมาณ 3.22 
อิเลก็ตรอนโวลต ์ซ่ึงนอ้ยกว่าซิงคอ์อกไซดท่ี์ไม่ไดผ้า่นการเจือ [15] 



7 

 

 
นอกจากน้ียงัมีการน าการค านวณเชิงทฤษฎีโดยระเบียบวิธีทางกลศาสตร์ควอนตมัมาศึกษาสมบติั
โครงสร้างทางอิเลก็ทรอนิกส์และสมบติัทางไฟฟ้าของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยอะลมูิเนียมพบว่า ค่า
ช่องว่างของพลงังานท่ีไดเ้ม่ือท าการเจืออะลมิูเนียมมีค่าเพ่ิมข้ึน [3] จาก 3.37 อิเลก็ตรอนโวลต ์เป็น 4.1 
อิเลก็ตรอนโวลต ์เมื่อท าการเจืออะลมูิเนียมเขา้ไป ซ่ึงแสดงดงัรูปท่ี 1.6 ซ่ึงผลการค านวณท่ีไดต้รงกบั
ผลการทดลองท่ีมีอยูจ่ริง [16, 17] แต่ในบางงานวิจยัไดค่้าพลงังานแถบช่องว่างท่ีลดลงซ่ึงอาจมาจาก
การเตรียมสารตวัอยา่ง หรือ การท่ีมีต าแหน่งท่ีว่างของออกซิเจนเพ่ิมข้ึน 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
รูปที่ 1.6 แสดงค่าช่องว่างพลงังานของซิงคอ์อกไซดท่ี์เจือดว้ยอะลมูิเนียมโดยการท า density of state 
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