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In this work, the novel II-IV-N2 semiconductors which are related to the well-
known III-N by replacing the group-III with a group-II and a group-IV were 
investigated. First, the lattice parameters of the II-IV-N2 were predicted by a full 
potential linear muffin-tin orbital (FP-LMTO) approach within the generalized 
gradient approximation (GGA). The formation energies of the new materials and their 
competing compounds, such as Zn3N2, Mg3N2, Cd3N2 and Ge3N4 etc. were calculated 
from the constituent elements. The chemical potential diagrams for stability show the 
allowed ranges of the chemical potentials of elements. Next, the band structures of 
Mg-IV-N2 with IV=Si, Ge, Sn were obtained by using the quasiparticle-self-consistent 
GW (QSGW) approach. Similar to the Zn-IV-N2 compounds, MgSiN2 is found to 
have an indirect gap slightly lower than the lowest direct gap, while the other 
materials have direct gaps. The direct gaps, calculated at the GGA lattice constant, 
range from 3.43 eV for MgSnN2 to 5.14 eV for MgGeN2 and 6.28 eV for MgSiN2. 
The symmetry character of the valence-band maximum states and their splittings and 
effective masses were also determined. The conduction-band minima are found to 
have slightly higher Mg s- than Si s-like character in MgSiN2 but in MgGeN2 and 
MgSnN2, the group-IV-s character becomes increasingly dominant. Finally, the 
phonon frequencies, phonon dispersions, Born effective charges, infrared (IR) 
absorption, and Raman spectra of MgSiN2 and MgGeN2 were calculated under the 
framework of a plane wave method implemented in Quantum - Espresso package. The 
Born effective charge calculation reveals that MgSiN2 and MgGeN2 have the same 
ionic nature compared with ZnSiN2 and ZnGeN2 semiconductor. The phonon 
frequencies which are IR and Raman active were firstly predicted.  
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รหสัโครงการ 
ช่ือโครงการ: การศกึษาเชงิคณนาของสารกึง่ตวัน า II-IV-N2 และสมบตัเิชงิแสง 
ช่ือนักวิจยั: ดร. อจัฉรา  ปญัญา  เจรญิจติตชิยั 
ระยะเวลาโครงการ: 2 ปี 

 

ในงานวจิยัน้ีไดท้ าการศกึษาสารกึง่ตวัน า II-IV-N2 ชนิดใหมซ่ึง่สมัพนัธก์บัสาร III-N ที่
เป็นทีรู่จ้กัด ี  โดยการแทนทีธ่าตุหมู ่ III ดว้ยธาตุหมู ่ II  และ IV โดยในขัน้แรกพารามเิตอรแ์ลต
ทติของ II-IV-N2 ไดถู้กท านายโดยวธิ ี full potential linear muffin-tin orbital (FP-LMTO) โดย
อาศยัการประมาณแบบ generalized gradient (GGA) ในส่วนของการค านวณหาพลงังานการ
สรา้งของสาร II-IV-N2 และสารคู่แขง่ ได ้as Zn3N2, Mg3N2, Cd3N2 and Ge3N4 นัน้ ท าใหไ้ดม้า
ซึง่แผนผงัศกัยเ์คมทีีแ่สดงถงึเสถยีรภาพของการเกดิสารในช่วงของศกัยเ์คมขีองธาตุต่างๆ 
จากนัน้โครงสรา้งแถบพลงังานของ Mg-IV-N2 ทีม่ ี IV=Si, Ge, Sn ไดถู้กค านวณโดยใชว้ธิ ี

quasiparticle-self-consistent GW (QSGW) ซึง่ไดผ้ลคลา้ยคลงึกบัสารประกอบ Zn-IV-N2, 

MgSiN2 นัน้ถูกพบว่ามชี่องว่างแถบพลงังานแบบไมต่รงมคี่าน้อยกว่าช่องว่างแถบพลงังานแบบ
ตรงเลก็น้อย ในขณะทีส่ารอื่นมเีพยีงแค่ช่องว่างแถบพลงังานแบบตรง ซึง่ช่องว่างแถบพลงังาน
แบบตรงทีค่ านวณไดจ้ากการใชค้่าคงทีแ่ลตทติ GGA คอื 3.43 eV ส าหรบั MgSnN2, 5.14 eV 

ส าหรบั MgGeN2 และ 6.28 eV ส าหรบั MgSiN2 นอกจากนี้ยงัไดม้กีารค านวณหาสมบตัคิวาม
สมมาตรและการแยกออกจากกนัของสถานะทีแ่ถบวาเลนซส์งูสุดและมวลยงัผลของสารดงักล่าว 
ในส่วนของแถบตวัน าต ่าสุดของ MgSiN2 พบว่ามสีมบตัขิองออบทิอล Mg-s มากกว่าออบทิอล 

Si-s เลก็น้อย แต่ใน MgGeN2 และ MgSnN2 ออลทิอล IV-s มผีลเด่นเพิม่ขึน้ ในขัน้ตอนสุดทา้ย
ไดม้กีารค านวณหาความถีโ่ฟนอน การกระจายตวัของโฟนอน ประจุยงัผลบอรน์ สเป็กตรา IR 
Raman ของ MgSiN2 และ MgGeN2 โดยใชว้ธิ ี plane wave จากซอฟ์ทแวร ์ Quantum - 

Espresso ค่าประจุยงัผลบอรน์เผยใหเ้หน็ว่าความเป็นไออนของ MgSiN2 และ MgGeN2 

สามารถเปรยีบเทยีบไดก้บัความเป็นไออนของ ZnSiN2 และ ZnGeN2 นอกจากนี้ยงัไดท้ านาย
ความถีโ่ฟนอนทีอ่ยูใ่นสภาวะกระตุน้ IR และ Raman  
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