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เคร่ืองก าเนิดแสงซินโครตอนนบัวา่เป็นแหล่งก าเนิดของเทคนิคเอ็กซ์เรย ์ท่ีมีประสิทธิภาพ
ในการศึกษาคุณสมบติัของสารมากมาย โดยในวิทยานิพนธ์น้ีไดมี้การศึกษาเก่ียวขอ้งกบัเทคนิคสอง
ชนิด คือ RXES ซ่ึงมีประสิทธิภาพสูงในการศึกษาแถบอิเล็กทรอนิกส์ของสารและ XANES ซ่ึงใช้
ในการศึกษาโครงสร้างทางกายภาพของสาร อยา่งไรก็ตาม การทดลองเพียงอยา่งเดียวไม่สามารถท า
ใหเ้กิดความเขา้ใจในเชิงลึกในสารท่ีศึกษาไดดี้เท่าท่ีควร ในวทิยานิพนธ์น้ีการค านวณแบบเฟิร์สพริน
ซิเพิลซ่ึงมีความแม่นย  าและเป็นท่ียอมรับอย่างดีมาช่วยในการท าความเขา้ใจคุณสมบติัของสารให้
แม่น ย  าและลึกซ้ึงมากข้ึน โดยไดเ้ลือกศึกษาสาร 3 ชนิด ดงัน้ี 1) กราฟีน  ค านวณแถบอิเล็กทรอนิกส์
ดว้ยวิธีเฟิร์สพรินซิเพิลพร้อมทั้งค  านวณสเปกตรัม RXES ดว้ยโปรแกรมท่ีถูกสร้างไวใ้น FP-LMTO 
ตลอดจนวเิคราะห์เปรียบเทียบกบัผลการทดลองโดยมีการน าเสนอวธีิการพิจารณาผลของท่ีวา่งท่ีเกิด 
ข้ึนในชั้นพลงังานต ่าสุด ท่ีมีต่อการเล่ือนต าแหน่งของเสปกตรัม RXES เพื่อการเปรียบเทียบท่ีแม่นย  า
ซ่ึงไม่เคยมีใครท ามาก่อน ผลการค านวณและผลการทดลองตรงกนัอย่างมาก 2) อินเดียมไนโตรด์  
ค  านวณแถบอิเล็กทรอนิกส์ดว้ยวิธีเฟิร์ส พรินซิเพิลและใช้การประมาณแบบ QSGW ซ่ึงไดถู้กสร้าง
ไวใ้นโปรแกรม FP-LMTO ซ่ึงท าใหไ้ดค้่าช่องวา่งระหวา่งแถบพลงังานท่ีแม่นย  าใกลเ้คียงกบัผลการ
ทดลอง พร้อมทั้งค  านวณสเป็กตรัม RXES ท่ีมุมตกกระทบเกือบขนานและเกือบตั้งฉากกบัระนาบ
ของผลึก เพื่อท่ีจะศึกษาแถบพลงังานท่ีต่างกนัในแถบอิเล็กทรอนิกส์ของสาร ผลการค านวณไดถู้ก
น าไปเปรียบเทียบกบัการทดลอง และท าให้สามารถอธิบายแถบอิเล็กทรอนิกส์ของสารน้ีไดช้ดัเจน
มากข้ึน 3) Bi(Mg0.5Ti0.5)O3 โดยสารน้ีได้ใช้การค านวณแบบเฟิร์ส พรินซิเพิลด้วย VASP เพื่อ
ค านวณหาโครงสร้างท่ีน่าจะเป็นของสารและท าการค านวณสเป็กตรัม XANES ของสารด้วยชุด
โปรแกรม  FEFF เพื่อศึกษาลกัษณะของสเปกตรัมท่ีเป็นตวับ่งช้ีถึงการเล่ือนออกจากศูนยก์ลางของ
ไอออนบวกในสารน้ี ซ่ึงจะสามารถใช้เป็นแนวทางในการตรวจสอบโครงสร้างท่ีแทจ้ริงของสาร
ดว้ยการทดลองวดัสเป็กตรัม  XANES ในอนาคต โดยสรุป การค านวณแบบเฟิร์สพรินซิเพิลเป็น
เทคนิคท่ีมีประสิทธิภาพสูงในการค านวณโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์และคุณสมบติัเชิงกายภาพของ
สาร เทคนิค RXES เป็นเทคนิคท่ีเหมาะส าหรับใช้ในการศึกษาโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ของสาร      
ในขณะท่ีเทคนิค XANES เหมาะส าหรับการศึกษาโครงสร้างทางกายภาพของสาร การค านวณแบบ
เฟิร์สพรินซิเพิลร่วมกบัการทดลองดว้ยเทคนิคเอ็กซ์เรยจ์ะสามารถท าให้เกิดความเขา้ใจในสารนั้นๆ     
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ท่ีลึกซ้ึงยิง่ข้ึน ซ่ึงนบัวา่มีความส าคญัอยา่งยิง่ต่อการพฒันาวสัดุท่ีดีข้ึนส าหรับอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ 
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Synchrotron light source is the origin of various highly effective x-ray 

techniques for studying properties of materials. This thesis involves two well-known 

techniques including RXES which is highly appropriate for studying electronic band 

structures of materials and XANES technique which is widely used for probing 

physical properties of materials. However, the experiments alone are generally not 

sufficient to gain a deep understanding of material properties. Therefore, in this thesis 

first principle calculation, which is unbiased and well accepted, is employed to help 

gaining a deeper and more accurate understanding of material properties. Three 

materials were chosen as follows. 1) Graphene, its electronic band structures were 

calculated along with RXES spectra employing first principle calculation as 

implemented in the FP-LMTO code. The calculated spectra were analyzed and 

compared with the experiments. The corehole effects on the spectra shifting were also 

taken into account for more accurate analysis, which has never been done before. Good 

agreements between the calculation and the experiment were obtained. 2) Indium 

Nitride, its electronic band structures were calculated with first principles calculation 

based on QSGW approximation as implemented in FP-LMTO code. The calculated 

band gap was highly  accurate  and agree well  with  previous  experiment.  The RXES  
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spectra were calculated at near grazing and near normal angles of incidence in order to 

probe different parts of the electronic band structures. The calculated spectra were 

compared to the experimental ones and help to explain the electronic band structure of 

this material in more detailed. 3) Bi(Mg0.5Ti0.5)O3, first principles calculation as 

implemented in VASP was employed to find the actual structure of this material and 

XANES spectra for the possible structures were calculated with FEFF code in order to 

find the cation off-centering features in the spectra. The results can be used to determine 

the actual structure of the material for the future experiments. In summary, first 

principles calculation is a very powerful method to be used to study the electronic band 

structure and physical structure of materials. The RXES technique is suitable to study 

electronic band structure, while XANES is good for the study of local structure of 

materials. When first principles calculation is used incorporated with the X-ray 

techniques, a much deeper understanding of materials can be obtained which is crucial 

to the development of better materials for electronic devices.           
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