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บทคดัย่อ 

สารกลุ่มการ์เน็ตท่ีมี Y3Al5O12 เป็นส่วนประกอบหลกั มีความส าคญัในเทคโนโลยีด้านแสงสว่างในปัจจุบัน อย่างไรก็ตามพบว่า 
มีปัญหาบางประการท่ีท าให้เทคโนโลยีด้านนีแ้สดงประสิทธิภาพได้ไม่เต็มท่ี เช่น การดกัอิเลก็ตรอนแบบตืน้และดชันีการแสดงสีต ่า (ค่า CRI) 
ปัญหาเหล่านีส้ามารถแก้ไขได้โดยการผสมสาร Y3Al5O12 กับ Y3Ga5O12 ท าให้ได้สาร Y3Al5-xGaxO12 ซึ่งจ าเป็นต้องปรับอัตราส่วนการผสม
อย่างละเอียด (x ใน Y3Al5-xGaxO12) เพ่ือให้ได้สมบตัิท่ีต้องการ การใช้การท านายด้วยทฤษฎีท่ีแม่นย า เช่น ทฤษฎีฟังก์ชนันอลความหนาแน่น 
(DFT) สามารถช่วยประหยดัเวลาและสารตัง้ต้นท่ีใช้ส าหรับการสงัเคราะห์สารการ์เน็ต Y3Al5-xGaxO12 เน่ืองจากค่า x ท่ีเหมาะสมสามารถ
ประมาณได้ในทางทฤษฎี อย่างไรก็ตามสาร Y3Al5O12 มีโครงสร้างขนาดใหญ่ เพ่ือให้ได้ผลการค านวณ DFT ท่ีแม่นย า โดยไม่ใช้เวลาในการ
ค านวณมากเกินไปจ าเป็นต้องมีการศกึษาเชิงระบบ เพ่ือปรับคา่พารามิเตอร์ในการค านวณให้ได้ระดบัความแม่นย าท่ียอมรับได้ ดงันัน้ ในงาน
นีจ้งึได้ปรับหาคา่พารามิเตอร์การค านวณท่ีเหมาะสม โดยการทดสอบการลูเ่ข้าของผลตา่งพลงังานรวม ผลการค านวณคา่คงที่แลตทซิ และผล
การค านวณค่าช่องว่างแถบพลงังาน (band gap) เทียบกับผลการทดลอง ทัง้นีค้่าพารามิเตอร์การค านวณท่ีท าการทดสอบ ได้แก่ ค่าความ
หนาแน่นของจ านวนจุดในปริภมูิสว่นกลบั (k-point mesh) คา่พลงังานระงบั (energy cutoff) และการประมาณ exchange-correlation จาก
ผลการทดสอบการลู่เข้าของพลงังาน ได้ค่าความหนาแน่น k-point ค่าพลงังานระงับส าหรับการกระจายฟังก์ชันคลื่น เม่ือใช้ศกัย์เทียม 
(pseudopotential) ส าหรับอะตอม Y, Al, Ga และ O จาก SSSP library และ PseudoDojo ผลการค านวณคา่คงที่แลตทซิ (lattice constant) 
ค่อนข้างสอดคล้องกบัการทดลองเป็นอย่างดี โดยมีความคลาดเคลื่อนเล็กน้อยระดบั 1% เม่ือค านวณด้วย PBE exchange-correlation การ
ประมาณ exchange-correlation แบบ PBE ให้คา่ช่องว่างแถบพลงังานต ่ากว่าการทดลอง 3 eV และคา่คลาดเคลื่อนระหว่างผลท่ีค านวณได้
กับการทดลองลดเหลือประมาณ 0.6 eV เม่ือค านวณด้วย PBE0 (hybrid functional) ผลท่ีได้ท าให้ทราบค่าพารามิเตอร์การค านวณ DFT ท่ี
เหมาะสมท่ีให้คา่การค านวณท่ีน่าเช่ือถือโดยไม่ใช้เวลาในการค านวณมากเกินไป 
ค าส าคัญ: สารการ์เน็ต Y3Al5O12  ทฤษฎีฟังก์ชนันอลความหนาแน่น  การศกึษาเชิงระบบ  คา่คงที่แลตทซิ  คา่ช่องว่างแถบพลงังาน  
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Abstract 
Y3Al5O12-based garnet compounds are important in today's lighting technology but there are some problems that prevent 

the technology from being fully effective, e.g., shallow electron trapping and low color rendering index (CRI). These problems 
could be treated by mixing Y3Al5O12 with Y3Ga5O12 to obtain Y3Al5-xGaxO12. However, it needs to carefully adjust the mixing ratio 
(x in Y3Al5-xGaxO12) in order to acquire the desired properties. Using accurate theoretical predictions, i.e., density functional theory 
(DFT), can help to save time and precursors used for Y3Al5-xGaxO12 garnet synthesis because the appropriate value of x can be 
theoretically estimated. Since Y3Al5O12 has a large structure, a systematic study is required to obtain accurate DFT results without 
taking too much computation time. In this work, to adjust the calculation parameters to a considerable level of accuracy, the 
appropriate parameters such as k-point mesh density, energy cutoff and exchange-correlation were investigated based on the 
convergence tests of total energy difference. The DFT calculated results of lattice constant, and band gap using various methods 
are compared with the experimental results to identify the most efficient approaches. From the convergence test results, we 
obtained the appropriate k-point density, the cutoff energy for wave function expansion based on pseudopotentials of Y, Al, Ga, 
and O atoms from the SSSP and PseudoDojo libraries. The results of lattice constant prediction were quite consistent with the 
experiment with a slight error of only 1% (calculated with PBE exchange-correlation). The PBE exchange-correlation estimation 
yielded an energy band gap 3 eV lower than that of experiment. However, the discrepancy of band gap between our calculation 
and experiment was reduced to approximately 0.6 eV when the calculation was performed using PBE0 hybrid functional. The 
obtained results suggest that the rational DFT parameters provide reliable calculated results without too much time spent on the 
calculations. 
ค าส าคัญ: Y3Al5O12 garnet, density functional theory, systematic study, lattice constant, band gap 

 
บทน า 

 

สาร Y3Al5O12 เป็นสารการ์เน็ตที่มีโครงสร้าง
ผลึกสมมาตรสูง ใช้ในเชิงพานิชย์ส าหรับการผลิต 
LED ที่ให้แสงสีขาวซึ่งมีความส าคญัต่อเทคโนโลยีใน
ปัจจุบัน ( Haranath, Chander, Sharma, & Singh, 
2006; Chen et al., 2016) เช่น หน้าจอแสดงผลภาพ
แบบดิจิตลัส าหรับอปุกรณ์ตา่ง ๆ ซึ่งเน้นการกินไฟฟา้
น้อยแตใ่ห้ประสทิธิภาพการสอ่งสวา่งสงู อยา่งไรก็ตาม
ค่าความคมชัดของสีหรือค่า color rendering index 
(CRI)  (Ma et al., 2017) ของ  LED สีขาวที่ ใ ช้สาร 
Y3Al5O12 มีค่าต ่า เนื่องจากสีที่เปล่งออกมาจากสาร 
Y3Al5O12 มีสีเหลืองเพียงองค์ประกอบเดียว แม้เมื่อ
ผสมกับแสงสีน า้เงินจะสามารถท าให้เกิดแสงขาวได้ 
แต่ค่า CRI มีค่าต ่าท าให้การแสดงสีบนหน้าจอไมต่รง

กับสีจ ริงของวัตถุ ( Chen, Lin, Yeh, & Liu, 2010; 
Bispo-Jr, Saraiva, Lima, Pires, & Davolos, 2021)  
จึงจ าเป็นต้องมีการพฒันาปรับค่าความยาวคลื่นแสง
ที่ปลดปล่อยออกมา กล่าวคือ แสงลูมิเนสเซนต์  
ซึง่ถกูกระตุ้นด้วย UV LED ในอปุกรณ์ (Sun, Piquette, 
Raukas, & Moustakas, 2016) เพื่อให้ได้องค์ประกอบ
ของสีอื่น ๆ ได้แก่ สีแดง สีเขียว และสีน า้เงิน ซึ่งการ
ปรับค่าความยาวคลื่นแสงวิธีการหนึ่งสามารถท าได้
โดยการผสมสาร Y3Al5O12 กบั Y3Ga5O12 เพื่อปรับลด
คา่ช่องวา่งแถบพลงังาน (band gap) ท าให้แสงที่ได้มี
ค่าความยาวคลื่นมากขึน้ (สีแดงมากขึน้) อีกทัง้ยัง
พบว่าการแทนที่ Al ด้วย Ga ยงัช่วยกลบหลมุดกัจบั
อิ เล็กตรอนแบบตื่นได้อีกด้วย (electron shallow 
trap) (Fasoli et al., 2011) 
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เมื่ อผสมสาร Y3Al5O12 กับสาร Y3Ga5O12  
(ไ ด้ ส า ร  Y3Al5-xGaxO12) ค่ า สัด ส่ ว นก า รผสม  x  
ที่เปลี่ยนไปจะท าให้สารมีสมบตัิเชิงแสงที่เปลี่ยนไป
ด้วย (Ueda, Dorenbos, Bos, Kuroishi, & Tanabe, 
2015) การทดลองผสมสารโดยที่ไม่ทราบคร่าว ๆ ว่า
ค่า x ที่ให้สมบตัิที่ต้องการมีค่าประมาณเท่าไร จะท า
ให้สิน้เปลืองต้นทนุและใช้เวลาในการสงัเคราะห์สาร
สงู เนื่องจากผลกึเชิงเดีย่วของสารกลุม่ Y3Al5-xGaxO12 
ใช้เวลาในการสงัเคราะห์ค่อนข้างนาน กล่าวคือ ใช้
เวลาในกระบวนการ annealing นาน เช่น ที ่1200°C-
1500°C ใช้เวลาในการ annealing ประมาณ  20 
ชั่วโมง (Dai et al., 2020) ซึ่งสิน้เปลือ้งพลงังานมาก 
ดงันัน้การใช้ทฤษฎีที่มีความน่าเช่ือถือ ได้แก่ ทฤษฎี
ฟังก์ชนันอลความหนาแนน่ เพื่อท านายลว่งหน้าวา่คา่ 
x ที่เหมาะสมและให้สมบตัิเชิงแสงที่ต้องการ เช่น สี
ของแสงลูมิ เนสเซนต์ที่ปลดปล่อยออกมา และ
ปริมาณความเข้มแสงซึ่งมีความเก่ียวเนื่องกับความ
หนาแน่นของหลมุดกัจบัอิเล็กตรอนในสารนี ้เป็นต้น 
จะช่วยให้ข้อมูลที่ใช้เป็นแนวทางส าหรับการทดลอง
ได้ ทัง้นีเ้พื่อประหยัดเวลาและลดค่าใช้จ่ายในการ
สงัเคราะห์สาร 

อย่างไรก็ตามพบว่าสารกลุ่ม Y3Al5-xGaxO12 
ซึ่งมีโครงสร้างการ์เน็ต เป็นสารที่มีโครงสร้างขนาด
ใหญ่ มีจ านวนอะตอมต่อเซลล์หน่วยสูง คือ 160 
อะตอม มีผู้ ใ ช้ทฤษฎี DFT ในการศึกษาอยู่ บ้าง  
(Yadav, Uberuaga, Nikl, Jiang, & Stanek, 2015; 
Vrubel et al., 2017) แต่ยังไม่มีรายงานข้อมูลการ
ค านวณเชิงระบบ (systematic calculation) โดยใน
การศึกษา DFT ของสารกลุ่มนีท้ี่ผ่านมาผู้ศึกษาจะ
รายงานคา่พารามิเตอร์ที่ใช้ในการค านวณเลย โดยไม่

แสดงข้อมูลการทดสอบค่าพารามิเตอร์ซึ่งเป็นที่มา
ของความมากน้อยของค่าพารามิเตอร์นัน้ ๆ เพื่อ
ให้ผลการค านวณที่ได้มีความน่าเช่ือถือสงูสดุและไม่
ใช้เวลาในการค านวณนานเกินไป จึงจ าเป็นต้องมี
การศึกษาเชิงระบบ โดยการพิจารณาพารามิเตอร์ 
ในการค านวณที่เหมาะสม ได้แก่ ค่าความหนาแน่น 
ของจ านวนจุดในปริภมูิสว่นกลบั (k-point mesh) ค่า
พลงังานระงับ (energy cutoff) ส าหรับการกระจาย
ฟังก์ชันคลื่นบนฐานของคลื่นระนาบ การประมาณ 
exchange-correlation รวมถึงผลของแรงแวนเดอร์วาลส์ 
และการ เลือกใ ช้  hybrid functional ที่ เ หมาะสม
ส าหรับการทายค่าช่องว่างแถบพลังงาน เป็นต้น 
ดังนัน้  จุดประสงค์ของงานวิจัยนี  ้ คือ การระบุ
ค่าพารามิเตอร์การค านวณ DFT ที่เหมาะสม โดยใช้
วิธีการทดสอบการลู่เข้าของค่าผลต่างพลงังานรวม 
คา่คงที่แลตทิซ และคา่ช่องวา่งแถบพลงังาน 

 
วิธีการศึกษา 

1. การจ าลองโครงสร้างสาร 
ในการศกึษาเชิงระบบเพื่อระบคุา่พารามิเตอร์

ใ น ก า ร ค า น วณ  DFT ที่ เ ห ม า ะ ส ม จ ะ ขึ ้น กั บ 
ชนิดของสารและโครงสร้างผลึกของสารที่ศึกษา 
เ ป็นหลัก ดังนัน้  ในขัน้แรกจึง ต้องระบุสารและ
โครงสร้างผลกึของสารให้ชดัเจนก่อน สารที่ศึกษาใน
งานวิจัยนี ้คือสาร Y3Al5O12 Y3Ga5O12 และสารผสม 
Y3Al5-xGaxO12 ในการระบุโครงสร้างผลึกของสาร  
ต้องทราบต าแหน่งของอะตอมต่าง ๆ ในโครงผลึก  
ทราบสมมาตรของโครงผลึก และทราบค่าคงที่
แลตทิซซึ่งขึน้อยู่กับชนิดของสารที่ก าลังศึกษาว่า
เสถียรในโครงสร้างผลึกใด ส าหรับสารที่ศึกษา 
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ในงานนี  ้ สัง เคราะ ห์ ไ ด้ ในโค รงส ร้างกา ร์ เ น็ ต  
ซึง่มีลกัษณะโครงสร้าง ดงั (Figure 1) 
 

 
 

Figure 1 Crystal structure of Y3Al5O12 garnet, where 
 the blue-grey, purple, and red spheres 
 represent Y, Al, and O atoms, respectively.   
 

สาร Y3Al5O12 เป็นสารกลุม่ที่เรียกว่า การ์เน็ต 
(garnet) มีโครงสร้างทรงลูกบาศก์ (cubic) และม ี
สมมาตรของโครงผลกึจัดอยู่ใน space group ล าดบัที่ 
230 ( 3Ia d ) (Muñoz-García, Anglada, & Seijo, 
2009) มีต าแหนง่ของธาต ุY, Al และ O ดงั (Table 1) 

โดยต าแหน่งในแนวแกน x, y, และ z อิงกับ
ค่าคงที่แลตทิซ (lattice constant, a) เช่น a=12.008 
Å (Chernyshev et al., 2017) ส าห รับ  Y3Al5O12 ซึ่ ง
แสดงเป็นรูปโครงสร้างได้ดงั (Figure 1) ส าหรับสาร 
Y3Ga5O12 และสารผสม  Y3Al5-xGaxO12 จะมีการ
แทนที่ของอะตอม Ga ในต าแหน่งของ Al เมื่อนิยาม
โครงสร้างผลกึของสารที่ต้องการศึกษาได้ถกูต้องแล้ว
จะได้น าโครงสร้างผลึกที่จ าลองไปใช้ในการค านวณ 
DFT เพื่อหาพารามิเตอร์การค านวณ DFT ที่เหมาะสม 
รวมถึงเพื่อท านายสมบตัิสารตอ่ไป 

Table 1 The atomic positions and crystal symmetry of Y3Al5O12 garnet  

atom 
atom 
label 

symmetry 
multiplicity 

Wyckoff 
label 

fractional 
coordinate (x) 

fractional 
coordinate (y) 

fractional 
coordinate (z) 

Y Y1 24 c 0.12500 0.00000 0.25000 
Al Al1 24 d 0.37500 0.00000 0.25000 
Al Al2 16 a 0.00000 0.00000 0.00000 
O O1 96 h 0.53048 0.55014 0.14900 

 

2. การค านวณสมบัติของสารด้วย DFT 
 

ในการค านวณสมบัติสารด้วย DFT ได้แก่  
หาพลังงานรวมของระบบ (อะตอมที่อยู่รวมกันใน
โครงผลกึ) ค่าคงที่แลตทิซ และค่าช่องว่างแถบพลงังาน 
ต้องแก้สมการโคห์น-ชาม (Kohn-Sham equation) 
โดยสมการนีไ้ด้รับการค้นพบในปี ค.ศ. 1965 (Kohn, 
& Sham, 1965) มีรูปแบบดงัสมการท่ี (1) 

 
(−

∇2

2
+ 𝑣(𝑥) + 𝑣𝐻(𝑥) + 𝑣𝑥𝑐)𝜑𝑖(𝑥) = 𝜀𝑖𝜑𝑖(𝑥)   (1) 

 
หรือเขียนแบบยอ่เป็น 

 
 

(−
∇2

2
+ 𝑣𝑒𝑓𝑓)𝜑𝑖(𝑥) = 𝜀𝑖𝜑𝑖(𝑥)        (2) 
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โ ด ย  ( ) ( )eff H xcv v  = + +x x  ขึ ้น กั บ ร ะ บ บ 
(จ านวนอิเล็กตรอนและต าแหน่งของนิวเคลียส 
ของอะตอมในโครงผลึก ) ผลรวมของค่าไอเกน 

และพจน์อื่น ๆ ในนิยามตามสมการที่ (3) คือ พลงังาน
รวมของระบบ 

 

 ( )
1

( ) ( )
2

occ

i xc H xc

i

E d n d n E  = − − +  r r r r r

 
    (3) 

 
เ มื่ อ  *

1

( ) ( ) ( )
eN

i i

i

n  
=

=r r r  แ ล ะ  [ ]xcE n คื อ

ความหนาแน่นอิเล็กตรอนและพลังงานจากการ
ประมาณอันตรกริยา  exchange และ correlation 
ของอิเลก็ตรอนตามล าดบั (โดยพจน์หลงัขึน้กบัวิธีการ
ประมาณที่ใช้) ผลลพัธ์ส าคญัที่ได้จากการแก้สมการ
โคห์น-ชาม ได้แก่ ระดับชัน้พลงังานของอิเล็กตรอน 
พลงังานรวมของระบบ ความหนาแนน่ของอิเลก็ตรอน 
ฟังก์ชันคลื่น ซึ่งจะมีประโยชน์ในการต่อยอดเพื่อ
วิเคราะห์สมบัติเชิงฟิสิกส์อื่น ๆ เช่น เสถียรภาพเชิง
โครงสร้าง (structural stability) ช่องวา่งแถบพลงังาน 
(band gap) พลังงานการก่อตัวของความบกพร่อง 
(defect formation energy) ความถ่ีโฟนอน เป็นต้น 

 

การแก้สมการโคห์น-ชาม ต้องใช้ระเบียบวิธี
เ ชิ งตัว เลขที่ ซับ ซ้อน และควรเลือกระเบียบวิ ธี 
ที่เหมาะสมกบัระบบที่ก าลงัศึกษา เช่น ในงานวิจยันี ้
ใช้ DFT เพื่อศกึษาระบบที่เป็นโครงผลกึ ซึง่การกระจาย
ฟังก์ชันคลื่นในรูปแบบคลื่นระนาบ (plane wave)  
ถือเ ป็นฐาน (basis) ในการกระจายที่ เหมาะสม
เนื่องจากโครงผลกึจะปรากฏซ า้ ๆ ใน 3 มิติ ในลกัษณะ
ท านองเดียวกันกับคลื่น การกระจายฟังก์ชันคลื่น 
บนฐานของคลื่นระนาบจะท าให้การแก้สมการ 
โคห์น-ชามสอดคล้องกับระบบที่ก าลงัศึกษา การใช้
ฐานคลื่นระนาบมักด าเนินการควบคู่กับการใช้ 

ศักย์เทียมเนื่องจากการกระจายคลื่นระนาบของ 
 

อิเล็กตรอนชัน้ในท าได้ยาก (ต้องใช้จ านวนฐานที่
กระจายสูงมาก) จึงนิยมประมาณฟังก์ชันคลื่นของ
อะตอมตา่ง ๆ ด้วยศกัย์เทียม ซึง่ฟังก์ชนัคลืน่ของศกัย์
เทียมที่ห่างจากศูนย์กลางอะตอมมากกว่ารัศมีที่
ก าหนดค่าหนึ่ง จะมีฟังก์ชนัคลื่นตรงกับฟังก์ชนัคลื่น
จริงของอะตอม ภายในรัศมีค่านัน้จะท าการประมาณ
ฟังก์ชันคลื่นเพื่อใช้เป็นตวัแทนของอิเล็กตรอนชัน้ใน 
 

ท าให้ฟังก์ชนัคลื่นของอะตอมมีความซบัซ้อนน้อยลง 
ซึ่งมีหลายกลุม่วิจยัที่ท างานด้านการผลิตศกัย์เทียมที่ 
 

ได้มาตรฐานในงานนีจ้ะใช้ศกัย์เทียมจาก Standard 
Solid State Pseudopotentials (SSSP) (Prandini, 
Marrazzo, Castelli, Mounet, & Marzari, 2018) และ 
PseudoDojo (van Setten et al., 2018) ในงานวิจยันี ้
ใช้โปรแกรม Quantum Espresso ในการแก้สมการ 
 
 

โคห์น-ชาม ซึ่งสามารถใช้ร่วมกันกับศักย์เทียมจาก 
SSSP และ PseudoDojo ได้  โปรแกรม Quantum 
Espresso ที่ใช้ในการค านวณ DFT ที่ได้มาตรฐาน 
โดยมีการอ้างอิ งที่ ผ่านมามากกว่า 20,000 ครัง้ 
(Giannozzi et al., 2009) เนื่องจากการค านวณ DFT ม ี
 

ความซบัซ้อนสงูและมีพารามิเตอร์เชิงตวัเลขที่เก่ียวข้อง
ที่ส าคัญหลายพารามิเตอร์ การเลือกพารามิเตอร์ 
การค านวณที่ไมเ่หมาะสมจะท าให้ผลที่ได้ไมน่า่เช่ือถือ 
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หรืออาจใช้เวลาในการค านวณนานเกินไปจึงต้องมี
การทดสอบการลู่เข้าของสมบัติที่สนใจศึกษาเมื่อ
เทียบกบัพารามิเตอร์การค านวณตา่ง ๆ 

 

3. การทดสอบการลู่เข้า (convergence test) 
เมื่อเร่ิมการค านวณ DFT ส าหรับระบบใด ๆ 

เพื่อให้ได้ผลการค านวณที่น่าเช่ือถือโดยที่ไม่ใช้เวลา
ในการค านวณมากเกินไป จ าเป็นต้องมีการทดสอบ
การลู่เข้าของสมบตัิที่สนใจศึกษา ในงานนีไ้ด้ท าการ
ทดสอบการลู่เข้าโดยอิงกับ ค่าผลต่างพลงังานรวม
ของระบบ ค่าคงที่แลตทิซ และค่าช่องวา่งแถบพลงังาน 
โดยหลักการในการทดสอบการลู่เข้าด าเนินการได้
โดยการเพิ่มคา่พารามิเตอร์การค านวณให้ละเอียดขึน้
เร่ือย ๆ ซึ่งโดยปกติแล้วค่าพารามิเตอร์การค านวณที่
ละเอียดจะให้ผลการค านวณที่น่าเช่ือถือกว่าแต่แลก
มาด้วยระยะเวลาในการค านวณที่ยาวนาน ดังนัน้ 
เมื่อค่าพารามิเตอร์ละเอียดมากถึงระดบัหนึ่ง โดยที่
ผลการค านวณที่ได้ค่อนข้างคงที่แล้วหรือไม่เปลี่ยน
อย่างมีนยัส าคญั ถือว่าค่าพารามิเตอร์ดงักลา่วลูเ่ข้าแล้ว 
ทัง้นีเ้มื่อได้ค่าพารามิเตอร์ในการค านวณ DFT เบือ้งต้น
มาแล้ว เช่น k-point และพลงังานระงับที่เหมาะสม 
ในการค านวณสมบตัิบางประการ เช่น คา่คงที่แลตทิซ 
และค่าช่องว่างแถบพลังงาน จ าเป็นต้องใช้วิ ธีการ
ค านวณที่ละเอียดขึน้ซึ่งค านึงถึงผลเชิงกายภาพที่ยงั
ไม่ได้คิด เช่น แรงแวนเดอร์วาลส์ (van de Waals 
correction) หรือวิธีการท่ีช่วยแก้ข้อบกพร่องของ DFT 
ดัง้เดิม เช่น hybrid functional เป็นต้น 

 

ผลการศึกษาและอภปิรายผล 
เนื่องจากในการค านวณ DFT ไม่ใช่การค านวณ

แบบเที่ยงตรง (exact solution) แต่มีค่าพารามิเตอร์
เชิงตวัเลขหลายคา่ เช่น คา่พลงังานระงบั (energy cutoff) 
และความหนาแน่นของ k-point การประมาณพจน์ 
exchange-correlation ที่เหมาะสม การรวมผลของ
แรงแวนเดอร์วาลส์ และผลการค านวณแบบ hybrid 
functional และอื่น ๆ ซึ่งค่าพารามิเตอร์ในการค านวณ
เหล่านีต้้องเลือกให้เหมาะกับระบบที่ก าลังศึกษา  
และเหมาะกบักบัสมบตัิที่ต้องการท านาย 

 

1. ผลทดสอบการลู่เข้าของค่าผลต่างพลังงานรวม 
การทดสอบการลูเ่ข้าของผลต่างพลงังานรวม

มักเป็นจุดเ ร่ิมต้นของการทดสอบการลู่เ ข้าของ
พารามิเตอร์การค านวณ DFT เสมอเนื่องจากผลลพัธ์
ที่ได้จากการค านวณ DFT โดยตรง ที่ส าคญัอยา่งหนึง่ 
คือ พลังงานรวมของระบบ ซึ่งแม้พลังงานรวมจะ 
ไมม่ีนยัส าคญัโดยตรงเนื่องจากการค านวณ DFT ทีใ่ช้
การกระจายคลื่นระนาบเป็นฐานไม่มีจุดอ้างอิง 
ของพลังงานที่ตายตัว  (arbitrary reference)  แต่
ผลต่างพลงังานซึ่งเกิดจากการน าพลงังานรวมของ
ระบบที่เทียบเคียงกันได้ (เช่นมีสูตรเคมีเดียวกัน มี
จ านวนอะตอมในโครงสร้างเท่ากัน ใช้ศักย์เทียม
เดียวกนั เป็นต้น) มาเทียบกนัสามารถให้นยัส าคญัได้  
ในการทดสอบการลู่เข้าของผลต่างพลังงานรวม 
ได้ผลดงั (Figure 2) 
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Figure 2 Convergence test based on total energy difference of k-point mesh (a) and cutoff energy 
 for wave function expansion (b). For (a), the number defined in x-axis, such as 2 indicates 
 that the k-point used is 2 x 2 x 2. For (b), the SSSP-Eff, Dojo-Std, Dojo-Str label the 
 pseudopotentials used which are the efficiency set of SSSP library, the standard set of 
 PseudoDojo, and the stringent set of PseudoDojo, respectively. 
 

ผลจาก (Figure 2a) แสดงการทดสอบการลู่
เข้าของผลตา่งพลงังานรวมของระบบของสาร Y3Al5O12 
เทียบกับค่าพลังงานรวมเมื่อค านวณด้วย k-point 
อย่างละเอียด คือ 12×12×12 (ใช้ผลที่12×12×12 
เป็นอ้างอิง) พบว่าที่ค่าความหนาแน่นของ k-point 
เท่ากับ  2 x 2 x 2 พลังงานรวมมีค่าไม่แปรเปลี่ยน 
ไปจากการค านวณที่ความหนาแน่นของ k-point 
เท่ากับ 12×12×12 เนื่องจากค่าผลต่างพลงังานคงที่ 
ไม่เปลี่ยนแปลง ดังนัน้เพื่อลดระยะเวลาในการ
ค านวณจึงใช้ความหนาแน่นของ k-point เท่ากับ 2× 
2×2 เป็นค่าที่เหมาะสม ผลจาก (Figure 2b) ซึ่งเป็น
ผลการค านวณของสาร Y3Al2Ga3O12 แสดงการ
ทดลองการลู่เข้าของผลต่างพลังงานรวม จากการ
แปลค่าพลงังานระงบั ซึ่งพบว่าขึน้อยู่กบัศกัย์เทียมที่
ใช้ ส าหรับศักย์เทียมจาก SSSP ชุดศักย์เทียมเพื่อ
ประสิทธิภาพการค านวณ ค่าพลงังานระงบัที่ 70 Ry 

พบว่าเป็นค่าที่ลูเ่ข้า ซึ่งค่านีเ้ป็นผลมาจากศกัย์เทียม
ของ Ga ซึ่งมีสดัส่วนของวาเลนซ์อิเล็กตรอนที่ใช้ใน
การสร้างศกัย์เทียมสงู (13 อิเลก็ตรอนจากทัง้หมด 31 
อิเล็กตรอน) ในท านองเดียวกันส าหรับศักย์เทียม 
ที่มาจาก PseudoDojo ชดุศกัย์เทียมมาตรฐานต้องใช้
ค่าพลงังานระงบัที่ 80 Ry ซึ่งสงูกว่าค่าพลงังานระงบั
ของศักย์เทียมจาก SSSP อยู่ 10 Ry เนื่องจากศักย์
เทียมจาก PseudoDojo เป็นแบบ norm conserving 
ซึ่งต้องใช้ค่าพลงังานระงบัสงูกว่าแบบ ultrasoft หรือ 
PAW ของ SSSP ศัก ย์ เทียมที่ เ ป็นชุดศัก ย์ เทียม 
แบบละเอียดจาก PseudoDojo ต้องใช้ค่าพลงังาน
ระงับสูงถึง 110 Ry เนื่องจากใช้วาเลนซ์อิเล็กตรอน 
ในการสร้างศกัย์เทียมของ Ga สงูถึง 21 อิเล็กตรอน  
ซึ่งจ านวนวาเลนซ์อิเล็กตรอนที่เพิ่มขึน้ช่วยเพิ่มความ
แม่นย าในการค านวณสมบัติต่าง ๆ ของวัสดุ ได้แก่  
ค่าช่องว่างแถบพลงังาน เป็นต้น เมื่อได้พารามิเตอร์
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ในการค านวณ DFT ที่เหมาะสมจากการทดสอบการ
ลู่เ ข้าของผลต่างพลังงานรวมแล้ว จึงจะท าการ
ทดสอบการลูเ่ข้าของคา่คงที่แลตทิซตอ่ไป  
2. การค านวณ DFT ของค่าคงที่แลตทิซ 

ในการค านวณคา่คงที่แลตทิซ (โดยใช้ k-point 
เทา่กบั 2 x 2 x 2 คา่พลงังานระงบัเทา่กบั 70 Ry และ
ใช้ศักย์เทียมจาก SSSP) เนื่องจากค่าคงที่แลตทิซ
สามารถวัดได้จากการทดลอง จึงนิยมเทียบผลการ
ค านวณกบัผลการทดลอง เพื่อระบวุา่รายละเอียดการ
ค านวณ DFT ใดเหมาะสม ผลการค านวณค่าคงที่
แลตทิซของสารผสม Y3Al5-xGaxO12 (YAGG) เทียบ
กับค่าทีวัดได้จากการทดลอง Y3Al5O12 (Stevenson 
et al., 2011), Y3Al3Ga2O12 (Yousif et al., 2014), 
Y3Al2Ga3O12 (Ueda, Tanabe, & Nakanishi, 2011) 

และสาร Y3Ga5O12 (Yousif et al., 2014) ค่อน ข้าง
สอดคล้องกันเป็นอย่างดี โดยมีความคลาดเคลื่อน
เล็ก น้อยระดับ  1% ทั ง้นี ก้ า รค านวณด้วย PBE 
exchange-correlation จะให้ระดบัความแม่นย าของ
การท านายค่าคงที่แลตทิซคลาดเคลื่อนไม่เกิน 5%  
ซึ่งอยู่ในระดับที่สามารถยอมรับได้ การที่ผลความ
คลาดเคลื่อนมีค่าน้อยแสดงถึงความน่าเ ช่ือถือ 
ของพารามิเตอร์ และองค์ประกอบต่าง ๆ ที่ใช้ในการ
ค านวณ ได้แก่ ศักย์เทียม ค่าพลงังานระงับ และค่า
ความหนาแน่นของ k-point ที่ใช้ เป็นต้น ข้อมูลที่ได้
จาก (Figure 3a) ยังสามารถสรุปได้ว่า ส าหรับสาร 
YAGG พบวา่ผลของการเจือสาร Ga เข้าแทนที่ Al ท า
ให้ค่าคงที่แลตทิซ a เพิ่มขึน้แบบเชิงเส้น ดังรูปทัง้นี ้
เนื่องจากคา่รัศมีไอออนของ Ga3+ ที่ใหญ่กวา่ Al3+  

 

 
 
Figure 3 The DFT results of lattice constant using PBE compared with the experimental results (a) 
 and using LDA, GGA, and PBE with van der Waals corrections based on various 
 approaches as well as considering the effect of disorder arrangement of Al and Ga on 
 16a and 24d sites, compared with the experimental results (b).   
 

ผลที่ได้จาก (Figure 3b) แสดงให้เห็นวา่สามารถ
เพิ่มความแม่นย าในการท านายค่าคงที่แลตทิซของ

สาร YAGG ได้โดยการรวมผลของแรงแวนเดอร์วาลส์ 
ซึ่งมีหลายแนวทางที่ผนวกผลของแรงแวนเดอร์วาลส์
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เข้ามาในการค านวณ DFT แนวทางที่ได้รับความนิยม
เป็นการคิดผลของแรงแวนเดอร์วาลส์โดยผนวกเข้า
กบัการประมาณแบบ PBE โดยมีแนวทางในการจ าลอง
แรงแวนเดอร์วาลส์ที่แตกต่างกันไปโดยพยายามเพิ่ม
ความถูกต้องขึน้เร่ือย ๆ ตามล าดับการพัฒนา เช่น 
Grimme's DFT-D2 (หรือ vdW-D2 ใน (Figure 3b) 
(Grimme, 2006) และ TS-vdW ที่พฒันาโดย Tkatchenko 
และ  Scheffler (Tkatchenko, & Scheffler, 2009) 
พบว่าการค านวณ DFT แบบ PBE โดยคิดผลของ 
แรงแวนเดอร์วาลส์ตามแนวทาง DFT-D2 (vdW-D2) 
และ TS-vdW ให้ผลการค านวณค่าคงที่แลตทิซที่
แม่นย ามากกว่าการค านวณด้วย PBE ธรรมดา ทัง้นี ้
เป็นที่ทราบกันดีว่าการค านวณแบบ PBE และ LDA 
ให้ค่าคงที่แลตทิซมากกว่าและน้อยกว่าค่าการทดลอง
ตามล าดบั การคิดผลของแรงแวนเดอร์วาลส์จะให้คา่
การค านวณที่น้อยกว่า PBE แต่มากกว่า LDA จึงท า
ให้ผลการค านวณถกูต้องมากยิ่งขึน้ แม้ระบบจะไมใ่ช่
โครงสร้างแบบชัน้ ๆ เช่น โครงสร้างแบบ bilayer แต่
การคิดแรงแวนเดอร์วาลส์พบว่ามีช่วยในการท านาย
ค่าคงที่แลตทิซให้แม่นย าขึน้ได้ (Klinkla, Sakulsupich, 
Pakornchote, Pinsook, & Bovornratanaraks, 2018) 

ผลที่ ไ ด้จาก (Figure 3b)  แสดงให้เห็นว่า 
หาก Al และ Ga เข้าครอบครองต าแหน่ง ต าแหน่ง 
24d และ 16a ในโครงผลึก  แบบสุ่มจะท าให้ได้  
แนวโน้มค่าคงที่แลตทิซ  YAGG เ ป็นเ ชิง เ ส้นกับ
ปริมาณ Ga ที่เปลี่ยนแปลง จากผลการทดลองในปี 
1999 (Nakatsuka, Yoshiasa, & Yamanaka, 1999) 
วดัคา่คงที่แลตทิซได้โดยมีแนวโน้มเป็นเส้นตรง ดงันัน้ 
ในการทดลองดังกล่าวคาดว่า อะตอม Al และ Ga  
เข้าครอบครองต าแหน่ง ต าแหน่ง 24d และ 16a ใน

โครงผลึกแบบสุ่ม อย่างไรก็ตามผลในทดลองในปี 
2019 (Hua et al., 2019) ให้แนวโน้มค่าคงที่แลตทิซ
ไมเ่ป็นเชิงเส้น โดยสาร Y3Al2Ga3O12 มีคา่คงที่แลตทซิ
สูงกว่าแนวโน้มเส้นตรง จึงน่าสนใจว่าการจัดเรียง
อะตอม Al และ Ga ในโครงผลกึ อะตอม Al และ Ga 
อาจมีความชอบท่ีจะยึดครองต าแหน่ง 24d และ 16a 
อย่างใดอย่างหนึ่งเป็นพิเศษ (ไม่ได้กระจายแบบสุม่) 
ซึ่งท าให้ได้ผลสอดคล้องกับการทดลอง การท านาย
ค่าคงที่แลตทิซที่ถกูต้องจ าเป็นส าหรับการค านวณคา่
ช่องว่างแถบพลังงาน เนื่องจากค่าคงที่แลตทิซที่
ต่างกนัจะให้คา่ช่องว่างแถบพลงังานที่ต่างกบั เมื่อได้
คา่ช่องวา่งแถบพลงังานท่ีนา่เช่ือถือแล้วจึงจะสามารถ
ค านวณคา่ช่องวา่งแถบพลงังานได้ตอ่ไป 
 

3. การค านวณ DFT ของค่าช่องว่างแถบพลังงาน 
การค านวณคา่ช่องวา่งแถบพลงังานด้วย DFT 

ให้ถูกต้องมีความซบัซ้อนสงู เนื่องจาก DFT นัน้มอง
ภาพอิ เล็กตรอนอยู่ภายใต้อันตรกิ ริยาคูลอมบ์ 
จากอิเล็กตรอนอื่น ในแบบที่อิเล็กตรอนที่ก าลงัสนใจ 
(single electron) มองอิเล็กตรอนรอบข้างในรูปแบบ
ความหนาแน่นอิเล็กตรอน (electron density) ซึ่ง
ความหนาแน่นอิเล็กตรอนดงักล่าวนบัรวมสว่นที่เกิด
จากตวัมนัเองด้วย นัน่คือ มีตวัอิเล็กตรอนเองอยู่ใน
ความหนาแน่นเลก็ตรอนรวมเสมอ ซึ่งเป็นผลจากการ
สร้างความหนาแน่นอิเล็กตรอนในสมการโคห์น-ชาม 
ทัง้ที่ความหนาแน่นเล็กตรอนควรมาจากเฉพาะ
อิเล็กตรอนรอบข้างเท่านัน้ ดังนัน้อิเล็กตรอนจึงเกิด
อันตรกิ ริยากับตัว เอง  (electron self-interaction)  
ในการค านวณหาค่าช่องวา่งแถบพลงังาน นิยามจาก
ผลต่างระหว่างค่าระดับพลังงานต ่ าสุดของชัน้
อิเล็กตรอนอิสระ (CBM) และระดับพลังงานสูงสุด
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ของชัน้วาเลนซ์อิเล็กตรอน (VBM) ในชัน้ CB ไม่มี
อิ เล็กตรอนอยู่จึ งไม่มี ปัญหาจาก electron self-
interaction แต่ในชัน้วาเลนซ์อิ เล็กตรอน (VB) มี
อิ เ ล็ กต รอนอยู่ หนาแน่น  ก า รที่ มี ส่ วนของตัว
อิ เล็กตรอนที่ก าลังสนใจเองเกินมาอยู่ในความ
หนาแน่นอิเล็กตรอนรอบข้าง ท าให้อิเล็กตรอนกับ
ภาพของตวัเองในความหนาแน่นอิเล็กตรอนจะผลกั
กันเสมอ ซึ่งเป็นอันตรกิริยาที่ไม่ควรเกิดขึน้ ผลที่
ตามมาท าให้ระดบัพลงังานของชัน้ VBM สงูขึน้แบบท่ี
ไม่ควรจะเป็น (ประจุชนิดเดียวกันวางใกล้กัน 
พลังงานไฟฟ้าที่ได้เป็นบวก) ท าให้ VBM เข้าใกล้ 
CBM มากขึน้ การค านวณช่องว่างแถบพลงังานด้วย 
DFT ที่ใช้exchange-correlation พืน้ฐาน เช่น LDA 
(local density approximation) หรือ GGA (generalized 
gradient approximation) จึงได้คา่ช่องวา่งแถบพลงังาน
ต ่ากวา่การทดลองเสมอซึง่อาจต ่ากวา่เกิน 50% 

เพื่อท าให้การค านวณ DFT ท านายคา่ช่องวา่ง
แถบพลงังานได้ถกูต้องมากยิ่งขึน้ จึงได้มีการปรับปรุง
ส่วนของการประมาณ exchange-correlation โดย
ความหมายทั่วไปของพจน์ exchange คือการที่
อิเล็กตรอนที่มีสปินตรงกันข้ามกนัจะหลีกเลี่ยงซึ่งกัน
และกนั (ไมม่าอยูใ่กล้ ๆ กนั เช่น ในออบิทอลเดียวกนั 
ตามหลกัการกีดกันของเพาลี) และพจน์ correlation 
หมายถึง การที่อิเล็กตรอนจะหลีกเลี่ยงซึ่งกันและกัน
ไม่เข้าใกล้กนัมากเกินไปเนื่องจากแรงผลกัจากอนัตร
กิริยาคลูอมบ์ การที่การค านวณ DFT พืน้ฐานมีความ
ผิดพลาดจาก electron self-interaction ซึ่งภาพของ
อิเล็กตรอนที่อยู่ในความหนาแน่นอิเล็กตรอนกับตวั
อิเล็กตรอนเองต้องมีสปินเดียวกนัอยู่แล้ว และหากมี
สว่นหนึ่งเข้าใกล้กนัมาก ๆ (สปินเดียวกนัอยู่ด้วยกนั) 

ก็ไม่เป็นไปตามหลักการกีดกันของเพาลี เพื่อแก้
ข้อผิดพลาดสว่นนีน้ิยมใช้การผสม exact exchange 
(พจน์ exchange ที่ถกูต้อง) ซึ่งสามารถนิยามได้จาก
กา รประมาณแบบฮา ร์ท รี -ฟ็ อค  (Hartree-Fox 
approximation) มาผสมกบัพจน์ exchange จากการ
ประมาณแบบ LDA หรือ GGA ( เ รียกว่า  hybrid 
functional) เนื่องจากไม่สามารถทราบได้ว่าความ
รุนแรงของอันตรกิริยาคูลอมบ์เนื่องจาก electron 
self-interaction มีมากน้อยเพียงใดส าหรับแต่ละสาร 
(LDA และ GGA ก็ไม่ได้ผิดพลาด 100% ยังมีส่วนที่
ถูกต้องอยู่) ดงันัน้เพื่อชดเชยความผิดพลาดในส่วน
ของพจน์ exchange จึงอาจจะต้องปรับสดัส่วนการ
ผสม exact exchange ที่ค านวณได้จากการประมาณ
แบบฮาร์ทรี-ฟ็อค ให้เหมาะสมกับสารที่ก าลงัสนใจ 
แต่โดยทั่วไปสดัส่วนการผสมนีจ้ะถูกแปลค่าเพื่อให้ 
ผลการท านายใกล้เคียงกับผลการทดลองของ 
สารสว่นใหญ่ เช่น 25% ส าหรับ hybrid functional ที่
พัฒนาโดย Heyd Scuseria และ Ernzerhof (HSE) 
และ PBE0 เป็นต้น 

ในงานนีไ้ด้ค านวณค่าช่องว่างแถบพลงังาน
ด้วย PBE (DFT ปกติ) และทดสอบการค านวณด้วย 
hybrid functional แบบต่าง  ๆ  เนื่ อ งจาก  hybrid 
functional เป็นวิธีที่มีประสิทธิภาพในการเพิ่มความ
แม่นย าในการค านวณคา่ช่องวา่งแถบพลงังาน แต่ยงั
ไมม่ีการรายงานวา่ hybrid functional แบบใดที่ใช้ผล
การค านวณค่าช่องว่างแถบพลงังานของสาร YAGG 
แม่นย าที่สดุ โดย hybrid functional ที่ทดสอบ ได้แก่ 
PBE0, GauPBE และ HSE ซึง่ได้รับความนิยมในการ
ค านวณค่าช่องว่างแถบพลังงานของสารกึ่งตัวน า 
ตา่ง ๆ ผลที่ได้แสดงได้ดงั (Figure 4a) 
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Figure 4 The DFT results of band gap of Y3Al5-xGaxO12 garnet using PBE and hybrid functional with 
 PBE0, GauPBE, and HSE approaches compared with the experimental results (a), the 
 PBE0 results improved by increasing the number of valence electrons of Al and Ga 
 pseudopotential used in the band gap calculation. 
 

จากผลของการค านวณที่ได้ใน (Figure 4a) 
พบว่าการใช้ hybrid functional  แบบ PBE0 ซึ่งผสม 
exact exchange 25% ช่วยยกระดับให้ค่าช่องว่าง
แถบพลงังาน ที่ค านวณได้จากวิธี PBE แบบปกติให้
ถูกต้องใกล้เคียงกับผลการทดลอง (Ueda, Dorenbos, 
Bos, Kuroishi, & Tanabe, 2015) มากขึน้อย่างมีนยัส าคญั 
คือจากความคลาดเคลื่อนในการค านวณ band gap 
จากระดบั 3 eV เหลือประมาณ 0.6 eV (ในกรณีของ 
Y3Al3Ga2O12) ผลการค านวณเมื่อเปรียบเทียบผลจาก
ทฤษฎีด้วยกนัสอดคล้องกนัเป็นอย่างดี ได้แก่ ผลการ
ค านวณด้วย PBE จาก Ref. (Xu, & Ching, 1999) 
(จุดห้าเหลี่ยมสีฟ้าใน (Figure 4a)  ใกล้เคียงกับ
สี่เหลี่ยมสีเหลือง) เมื่อเปรียบเทียบผลการค านวณใน
กลุม่ของ hybrid functional ด้วยกนั พบว่า PBE0 ให้
ค่าการค านวณที่แม่นย ามากที่สุด โดยสงัเกตุว่าค่า
ช่ อ งว่ า งแถบพลัง ง านที่ ค านวณด้วย  PBE0 มี
ความคลาดเคลื่อนกับผลการทดลองมากขึน้เมื่อ
ปริมาณ Ga เพิ่มขึน้  จึงสงสัยว่าความผิดพลาด

ดังกล่าวเป็นผลมากจากศักย์เทียมของ Ga หรือไม่  
จึงได้ทดสอบศักย์เทียมของ Ga โดยเพิ่มคุณภาพ 
ของศักย์เทียม จากการใช้ศักย์เทียม PseudoDojo  
ชดุศกัย์เทียมมาตรฐาน มาใช้ศกัย์เทียม PseudoDojo 
ชุดศักย์เทียมแบบละเอียด ซึ่งต่างกันตรงศกัย์เทียม
ของ Ga ที่มีวาเลนซ์อิเล็กตรอนเพิ่มขึน้จาก 13 ตัว 
เป็น 21 ตวั และต้องปรับคา่พลงังานระงบัจาก 80 Ry 
เป็น 110 Ry ดงัที่ได้ทดสอบมาแล้วก่อนหน้า ดงันัน้จงึ
ได้ทดสอบเพิ่มจ านวนวาเลนซ์อิเล็กตรอนซึ่งส าหรับ
ศกัย์เทียมที่ได้มาตรฐานศกัย์เทียมที่มีจ านวนวาเลนซ์
อิเล็กตรอนมากกว่าจะให้ผลการค านวณที่น่าเช่ือถือ
มากกว่า และยิ่งสามารถใช้ทุกอิเล็กตรอนในการ
ค านวณ (all electron calculation) ผลลัพ ธ์จะยิ่ ง
น่าเช่ือถือ ผลที่ได้ใน (Figure 4b) ท าให้ทราบว่าการ
ใช้ศักย์เทียมของ Ga ที่มี 21 อิเล็กตรอนช่วยให้ผล
การค านวณช่องว่างแถบพลังงานใกล้เคียงกับการ
ทดลองมากยิ่งขึน้อย่างมีนัยส าคัญ (กราฟสีน า้เงิน
เทียมกบัสแีดง) กลา่วคือ ใกล้เคียงผลการทดลองมาก
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ขึน้อีกประมาณ 0.3 eV ส าหรับสาร Y3Ga5O12 แต ่
การเพิ่มจ านวนอิเล็กตรอนของ Al จาก 3 เป็น 11 
อิเล็กตรอน (Al 11 อิเล็กตรอนได้จาก (Hamann, 
2013) พบว่าไม่มีผลต่อการค านวณค่าช่องว่าง
แถบพลงังาน ซึ่งชีใ้ห้เห็นว่าอิเล็กตรอนในชัน้ 2s และ 
2p ของ Al สามารถประมาณให้เป็นคอร์อิเล็กตรอน
ในศักย์เทียมได้โดยไม่มีผลต่อการค านวณช่องว่าง
แถบพลงังาน ในขณะที่การน าอิเล็กตรอนในชัน้ 3s 
และ 3p ของ Ga ไปเป็นคอร์อิเล็กตรอนในศกัย์เทียม
มีผลท าให้ความแม่นย าในการค านวณค่าช่องว่าง
แถบพลงังานลดลงไปประมาณ 0.3 eV ในกรณีของ
สาร Y3Ga5O12 ซึ่งความคลาดเคลื่อนระดับ 0.3 eV 
น าไปสูก่ารท านายค่าสีของสเปคตรัมการปลดปล่อย
แสงที่ผิดเพีย้นได้ จึงสรุปได้วา่ 

  
สรุป 

การศึกษาเชิงระบบของการค านวณด้วย DFT 
ของสาร YAGG พบว่าค่า k-point เท่ากับ 2×2×2 
เพียงพอส าหรับการค านวณ DFT เนื่องจากให้ผลตา่ง
พลงังานรวมที่คงที่ ค่าพลงังานระงบัของการกระจาย
ฟัง ก์ชันคลื่ น เท่ ากับ  70 Ry 80 Ry และ  110 Ry 
เพียงพอส าหรับการค านวณ DFT โดยใช้ศักย์เทียม
จาก SSSP ชุดศกัย์เทียมประสิทธิภาพ PseudoDojo 
ชุดศัก ย์ เทียมแบบมาตรฐาน และ  PseudoDojo  
ชุดศกัย์เทียมแบบละเอียด ตามล าดบั การประมาณ 
exchange-correlation แบบ PBE แม่นย าเพียงพอ
ส าหรับการค านวณเชิงโครงสร้าง กลา่วคือได้ ค่าคงที่
แลตทิซของสารกลุ่ม Y3Al5-xGaxO12 คลาดเคลื่อน 
ไม่ถึง 1% อย่างไรก็สามารถท านายคา่คงที่แลตทิซให้ 
 

ใกล้เคียงกบัค่าการทดลองมากขึน้ได้โดยการรวมผล
ของแรงแวนเดอร์วาลส์ตามแนวทางของ Grimme’s 
D2 และ vdW-TS มาช่วยในการค านวณ ในการ
ค านวณค่าช่องว่างระดับพลังงานพบว่า แม้ใช้การ
ค านวณแบบ hybrid functional ซึ่งช่วยลดผล self-
interaction ของอิเล็กตรอน แต่ความคลาดเคลื่อน 
ยังอยู่ที่ระดับ 0.7-1.0 eV ซึ่งมีนัยส าคัญท าให้การ
ท านายสีของแสงลูมิเนสเซนส์คลาดเคลื่อนได้มาก 
การปรับศกัย์เทียมของ Ga จากใช้วาเลนซ์อิเลก็ตรอน 
13 ตวัมาเป็น 21 ตวั พบว่าช่วยเพิ่มความแม่นย าใน
การค านวณช่องว่างแถบพลงังาน โดยเฉพาะในกรณี
ของ Y3Ga5O12 ซึง่คา่ความคลาดเคลือ่นลดลง 0.3 eV 
อย่างไรก็ตามผลการค านวณคา่ช่องวา่งแถบพลงังาน
ยงัไม่แม่นย ามากพอ จึงต้องปรับการค านวณด้วยวิธี 
ที่ละเอียดขึน้ เช่น การค านวณแบบ GW ซึ่ง เป็น
แนวทางที่น่าสนใจศึกษาในอนาคต อย่างไรก็ตามผล
การศกึษาเชิงระบบท่ีได้คาดวา่จะเป็นข้อมลูพืน้ฐานที่
เป็นประโยชน์ทัง้กบันกัทฤษฎีและนกัทดลอง ผู้สนใจ
ค านวณ DFT ของสารนีต้อ่ไป 
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