
อิทธิพล ฟองแกว้ : การค านวณแบบเฟิร์สพรินซิเพิลของความบกพร่องและรอยต่อบางชนิด 
ในสารกลุ่มเพอรอฟสไกทอ์อกไซด ์(FIRST PRINCIPLES CALCULATIONS OF 
SELECTED   DEFECTS AND INTERFACES OF PEROVSKITE OXIDES) 
 อาจารยท่ี์ปรึกษา : ศาสตราจารย ์ดร.ชูกิจ  ลิมปิจ านงค,์ 279 หนา้. 
 
ในวิทยานิพนธ์น้ีได้ใช้การค านวณแบบเฟิสต์พรินซิเพิลค านวณ โครงสร้งภายในและ         

อตัลกัษณ์ของความบกพร่อง หรือสารเจือและเปรียบเทียบกบัผลการทดลองท่ีมี ในวิทยานิพนธ์น้ี

มุ่งเนน้การค านวณหาอตัลกัษณ์ของสารเจืออยูส่ามส่ิงท่ีมีความสัมพนัธ์กบัโครงสร้างโดยรอบของ

สารเจือเป็นอยา่งมาก นัน่คือ ความถ่ีการสั่น การดูดกลืนรังสีเอกซ์ และพลงังานของรังสีเอกซ์ใน

การกระตุน้อิเล็กตรอนในอะตอมของ  ซ่ึงผลการศึกษาท่ีส าคญัสามารถสรุปไดด้งัต่อไปน้ี (1) ได้

ท าการศึกษาความเสถียร ต าแหน่ง และความถ่ีการสั่นของอะตอมไฮโดรเจน (H) ใน SrTiO3          

เพอรอฟสไกทอ์อกไซด์ ซ่ึงไดเ้สนอสาเหตุของการพบช่วงความถ่ีการสั่น 3500 ต่อเซนติเมตร เกิด

จากการก่อตวัของ H กบัความบกพร่องแบบช่องวา่งของ Sr  (H-VSr)
-  ขณะท่ี 2H-VSr สามารถเกิดข้ึน

ไดด้ว้ยกรณี H มีความเขม้ขน้สูงซ่ึงสามารถอธิบายพีคสัญญาณบริเวนใกล ้3500 ต่อเซนติเมตรได ้

และสอดคลอ้งกบัการทดลองในการสังเกตพบช่วงความถ่ีการสั่น 3500 ต่อเซนติเมตรไดเ้ป็นอยา่ง

ดี นอกจากน้ี ยงัได้เสนอท่ีมาของการสังเกตุพบพีคสัญญาณความถ่ีท่ี 3355 และ 3384 ต่อ

เซนติเมตรซ่ึงเกิดจากการก่อตวัของการก่อตวัของ H กบัความบกพร่องแบบช่องวา่งของ Ti  (2) ได้

น าเสนอวิธีการในการศึกษาและระบุต าแหน่งโครงสร้างภายในของการเจือธาตุโลหะและโลหะ

ทรานสิชนัในเพอรอฟสไกทอ์อกไซด์โดยใชก้ารวิเคราะห์พลงังานงานการก่อตวัร่วมกบัการจ าลอง

สเปกตรัมการดูดกลีนรังสีเอกซ์แบบใกล้ขอบขีดเร่ิมของการดูดกลืน ซ่ึงผลท่ีได้อธิบายและ

สอดคลอ้งกบัการทดลองเป็นอยา่งดี (3) ผลของการผอ่นคลายเชิงโครงสร้าง การเคล่ือนของอะตอม

ภายใน และการเจืออะตอมรวมถึงความบกพร่องบนผวิท่ีส่งผลต่อการเกิดอิเล็กตรอนอิสระใน 2 มิติ 

ในรอยต่อของ LAO/STO ในทิศ (001) ไดถู้กศึกษาโดยการจ าลองหลายรูปแบบ โดยมุ่งเน้น

โมเดลจากความเป็นไปไดข้องกระบวนการหลีกเล่ียงความไม่ต่อเน่ืองเชิงขั้วของโครงสร้าง การเกิด

หรือไม่เกิดอิเล็กตรอนอิสระใน 2 มิติ ในรอยต่อของ และกระบวนการปรับเปล่ียนโครงสร้างเชิง 

อิเล็กโทรนิกส์ ผลของโครงสร้างและความหนาแน่นของอิเล็กตรอนแต่โมเดลไดถู้กวิเคราะห์และ

น าเสนอ (4) ได้ใช้การวิเคราะห์โดยใช้การทดลองวดัการกระตุน้อิเล็กตรอนด้วยเอกซเรย์ ของ

อะตอมเจือและความบกพร่องบนผิวของ LAO ร่วมกบัผลการค านวนพลงังานยึดเหน่ียว และระดบั
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In this thesis, local structure and signatures of defects in different perovskite 

materials and their interfaces have been calculated using first-principles approaches. 

They are compared with available experimental results. The main focus is on three 

types of signatures that are strongly related to the local structures of defects; the 

vibrational frequencies, the x-ray absorption spectra, and x-ray photoelectron 

spectroscopy. Important results can be briefly summarized as following. (1) We have 

studied the stability and local vibration modes of a hydrogen (H) in cubic perovskite 

SrTiO3.  We propose that the cause of the observed 3500 cm−1 band is  a H in a Sr 

vacancy (H-VSr)
−, while the 2H-VSr complexes which can also form in samples with 

high H concentrations have the frequencies consistent with the observed hump in 

agreement with the experimentally observed 3500 cm−1 
band. In addition, we also 

propose that the distinct twin peaks at 3355 and 3384 cm−1 are associated with the 

complex defects between H and VTi. (2) We have been presented method to study and 

identify local structure of transition metal and metal doped in perovskite by combine 

formation energy approach with XANES simulation. Our results show good 

agreement with the measured spectra. (3) Effects of structural relaxation, 
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