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 ความบกพรองมูลฐานแบบเฉพาะท่ี สารเจือ และความบกพรองแบบซับซอนท่ีรวมความ
บกพรองมูลฐานและสารเจือ มีบทบาทสําคัญอยางยิ่งในสารก่ึงตัวนํา ในวิทยานิพนธนี้ ไดมี
การศึกษาความบกพรองแบบซับซอนหลายแบบในสารก่ึงตัวนําหลายชนิดเชิงทฤษฎีโดยอาศัยการ
คํานวณแบบเฟสตพรินซิเพิลบนพื้นฐานของวิธีฟงชันนัลของความหนาแนน สมบัติหลักของความ
บกพรองท่ีศึกษาไดแก เสถียรภาพทางพลังงาน โครงสรางสถานะพลังงานอิเล็กตรอน และในบาง
กรณีไดศึกษาสมบัติทางพลศาสตรดวย ระบบความบกพรองแบบซับซอนท่ีไดทําการศึกษาไดแก 
(1) ความบกพรองแบบซับซอนระหวางอะตอม Zn แบบเกิน และ อะตอม N แบบแทนท่ี ในผลึก 
ZnO ซ่ึงความบกพรองแบบซับซอนดังกลาว มีสมบัติสอดคลองกับโดเนอรท่ีพบในตัวอยางท่ีผาน
การยิงดวยอิเล็กตรอนพลังงานสูง (2) ความบกพรองชนิดซับซอนระหวางซิลิกอน และ ไนโตรเจน
ในไดลูตไนไทรด (GaAs1-xNx) (การคํานวณพบวาอะตอมของ Si และ N ชอบท่ีจะจับตัวกันในรูป
ชนิดสปลิท-อินเตอรสติเชียล ซ่ึงสอดคลองกับการทดลองท่ีพบวา Si และ N หักลางผลซ่ึงกันและ
กัน) (3) ความบกพรองชนิดซับซอนระหวางคารบอน และ ไนโตรเจน ในผลึก GaAs และ GaP 
(ความถ่ีการส่ันท่ีไดจากการคํานวณของโมเลกุล CN ท่ีแทนท่ีแอนไอออน สอดคลองกับสเปกตรัม
แสงใตแดงท่ีไดจากการทดลอง)  
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 Native point defects, impurities and also their complexes play a crucial role in 

semiconductors. In this thesis, several defect complexes in a number of 

semiconductors were theoretically studied using first-principles methods based on 

density functional theory. The main properties studied include energetic stability, 

electronic structures, and in some cases the dynamic behaviors.  The studied defect 

systems are: (1) the complex between Zn interstitial and N substitution in ZnO which 

is consistent with the donor observed in electron irradiated ZnO samples, (2) the split-

interstitial Si-N complex in dilute nitrides (GaAs1−xNx) (The Si-N in the split-

interstitial form is consistent with the mutual passivation experiments), (3) carbon-

nitrogen complex in GaAs and GaP (The calculated vibration frequencies of 

substitutional CN molecule is consistent with the observed infrared spectroscopy. 
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