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บทคดัย่อ

งานวิจัยนี้ไดoศึกษาคุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกสrและเทอรrโมอิเล็กตริกของสารสตรอนเทียมไท

ทาเนตของโครงสรoางสตรอนเทียมไททาเนตบริสุทธิ์ โครงสรoางที่เจือดoวยไนโตรเจนและโครงสรoาง

ที่มีชnองวnางในตําแหนnงของออกซิเจน ใชoโปรแกรม VASP ซึ่งเป}นโปรแกรมที่อาศัยพื้นฐานทฤษฎี
ฟ{งกrชันนัลความหนาแนnนในการคํานวณคุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกสr โดยเพิ่มการพิจารณาคnาฮับ

บารrดพารามิเตอรrเพื่อแกoไขขoอบกพรnองของการคํานวณอันตรกิริยาคูลอมปmของอิเล็กตรอนใน d
ออรrบิทัล สnวนคุณสมบัติทางเทอรrโมอิเล็กตริกคํานวณโดยใชoโปรแกรม BoltzTrap จากผลการ
คํานวณคุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกสrโดยใชo GGA+U (U=8.7 eV) พบวnาคnาชnองวnางพลังงานของ

สตรอนเทียมไททาเนตบริสุทธิ์มีคnาเป}น 3.11 eV ซึ่งมีคnานoอยกวnาผลจากการทดลอง อันเนื่องมา

จากขoอจํากัดของ DFT สnวนโครงสรoางที่เจือดoวยไนโตรเจนมีสถานะเกิดขึ้นเหนือแถบวาเลนซr เป}น
ผลใหoชnองวnางพลังงานแคบลง 0.38 eV และโครงสรoางที่มีชnองวnางในตําแหนnงของออกซิเจนทําใหo
เกิดความบกพรnองของโครงสรoางสnงผลใหoเกิดสถานะขึ้นดoานลnางแถบการนํา นอกจากนั้นการเจือ
ไนโตรเจนและชnองวnางในตําแหนnงของออกซิเจนยังทําใหoเพิ่มประสิทธิภาพทางเทอรrโมอิเล็กทริก
คnา ZT ที่สูงขึ้น และเพิ่มขึ้นตามอุณหภูมิ การเจือธาตุในกลุnมแรเอิรrธ (La และ Dy) ลงในสตรอน

เทียมไททาเนตเป}นการเพิ่มสภาพนําไฟฟjาและการเจือไนโตรเจนเป}นการลดชnองวnาแถบพลังงาน
จาก 3.17 เป}น 2.72 eV ซึ่งจากผลที่ไดoนี้ทําใหoสามารถประยุกตrใชoสตรอนเทียมไททาเนตไดoใน
หลายรูปแบบ
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ABSTRACT

In this work, 3 models of strontium titanate, including pure STO, N-doped STO and
O-vacancy STO models, were investigated to study electronic and thermoelectric properties.
Vienna Ab initio simulation package (VASP) which based on density functional theory was
used to calculate electronic structure of strontium titanate with addition of Hubbard parameter
(U) to treat the strong on-site Coulomb interaction in d-electron and thermoelectric properties
were also investigated with BoltzTrap program. The results indicate that pure SrTiO3 has
energy band gap of 3.11 eV for GGA+U (U=8.7 eV) calculation which is underestimated
compared with experimental value due to limitation of DFT. For N-doped model, there are
states induced above valence band resulting in band gap narrowing about 0.38 eV. Removing
of Oxygen atom makes strontium titanate structure defect which lead to formation of a band
below the conduction band. Thermoelectric results show that doping strontium titanate with
Nitrogen and Oxygen vacancy can improve thermoelectrical efficient of strontium titanate
because of larger ZT which increase with temperature. The rare earth elements doping on the
STO could promote electrical conductivity per relaxation time of the STO and, the N-doped
STO could obviously decrease band gap width of the STO from 3.17 to 2.72 eV. From this
point, it is interesting that La and Dy doping on the STO would have an ability to improve
electrical conductivity of the STO and being narrower of the Eg after N doping is an optional
way to improve optical properties of the STO. These advantages could lead the STO to be
more utilized in widely various field and higher efficiency applications for more benefits.


