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บทคดัย่อ 

ไดท้ ำกำรค ำนวณสมบตัทิำงโครงสรำ้งอเิลก็ตรอนและแม่เหลก็ของสำร CeO2 ทีท่ ำกำรเจอืดว้ย

ดว้ยธำตุ  Mn, Fe, Co, และ C (AxCe1-xO2, A=Mn, Fe, Co, C) และมชี่องว่ำงของอ๊อกซเิจน โดย

ใชก้ำรค ำนวณแบบ the first principle และใชก้ำรประมำณแบบ local density approximation 

(LDA) และ LDA+U ซึง่อยู่ในโปรแกรม ABINIT กำรค ำนวณใชซู้โดโพเทนเชยีลแบบ projected 

augmented plane wave (PAW) ซึง่แสดงผลกำรค ำนวณแสดงว่ำ CeO2 บรสิุทธิม์ช่ีองว่ำง

แถบพลงังำนเป็น 2.72 eV และ CeO2 ทีเ่จอืดว้ยธำตุและทีม่ชี่องว่ำงอ๊อกซเิจนแสดงสมบตัทิำง

แมเ่หลก็แบบเฟอรโ์ร และนอกจำกนี้ยงัไดท้ ำกำรค ำนวณโครงสรำ้งแถบพลงังำนของ Si(1-x-

y)GexSny ทีท่ ำกำรปลกูวสัดุรองรบั CeO2 หรอื (Si(1-x-y)GexSny/CeO2) ดว้ยปรบัอตัรำส่วนปรมิำณ

ของสำรองคป์ระกอบในโลหะผสม x และ y ระหว่ำง 0 ถงึ 0.4 โดยใชว้ธิ ี empirical-

pseudopotential ซึง่ผลกำรค ำนวณแสดงควำมเป็นไปไดท้ีโ่ลหะผสมจะเปลีย่นแปลงสมบตัจิำกสำร

กึง่ตวัน ำแบบแถบพลงังำนไมต่รงเป็นสำรกึง่ตวัน ำแบบช่องว่ำงแถบพลงังำนตรง โดยค่ำของ

ช่องว่ำงแถบพลงังำนนัน้มคี่ำปรบัเปลีย่นไดต้ัง้แต่ 0 ถงึ 0.8 eV โดยกำรปรบัเปลีย่นปรมิำณของ 

Si Ge และ  Sn ทีเ่หมำะสม และปรบัค่ำคงทีแ่ลททซิของวสัดุรองรบั CeO2 ใหเ้หมำะสม ดงันัน้

โลหะผสมทีท่ ำกำรปลกูวสัดุรองรบั CeO2 (Si(1-x-y)GexSny/CeO2) จงึมคีวำมเป็นไปไดท้ีจ่ะสำมำรถ

ประยกุตใ์ชใ้นดำ้น optoelectronic อยำ่งเช่น เลเซอร ์เซลลแ์สงอำทติย ์และทำงดำ้น spintronics  
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Abstract 

Electronic structure and magnetic properties for Mn-, Fe-, Co-, and C-doped cerium 

dioxide (AxCe1-xO2, A=Mn, Fe, Co, C) with homogeneously oxygen vacancies have been 

investigated by means of the first principle calculations based on local density 

approximation (LDA) and LDA+U scheme, packaged in the ABINIT code. The calculation 

was performed using self-consistent pseudo-potential plane wave and projected 

augmented plane wave (PAW). The results indicate that CeO2 has energy band-gap about 

2.72 eV and the transition doped and oxygen vacancies seem to be crucial for the 

appearance of a ferromagnetic. Furthermore, the band structure of Si(1-x-y)GexSny grown on 

CeO2 substrate (Si(1-x-y)GexSny/CeO2) with x and y varying in the range 0 to 0.4 was 

calculated by empirical-pseudopotential method. It shows possibility of achieving of direct 

band-gab semiconductor (0 to 0.8 eV) by using appropriate silicon germanium and tin 

composition. Therefore, the (Si(1-x-y)GexSny/CeO2) alloy can be useful for a number of 

optoelectronic applications, such as laser and solar cell, and spintronic applications. 
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