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บททีÉ 3 

วิธีการคาํนวณ 

 

งานวจิยันีÊไดท้าํการจาํลองโครงสร้างและศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซด์ และซิงคอ์อกไซดท์ีÉมีความไม่

สมบูรณ์ของผลึกแบบจุด โดยอาศัยการคาํนวณทางกลศาสตร์ควอนตมัตามระเบียบวิธีDensity-

Functional Theory (DFT) และประมาณค่าฟังก์ชัน exchange correlation ตามแบบ BLYP และ PBE

โดยการคาํนวณทัÊงหมดนีÊใชโ้ปรแกรม Car–Parrinello Molecular Dynamics (CPMD) 

 

3.1 โครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ 

โครงสร้างซิงคอ์อกไซดมี์ออกซิเจนจดัเรียงตวัแบบสมมาตรรูปหกเหลีÉยมประชิด (hexagonal) และมี

ซิงค์แทรกอยู่ในโพรงทรงเหลีÉยมสีÉหน้า (tetahedral hole) เพียงครึÉ งหนึÉงของโพรงทัÊงหมด โดยมี

สมมาตรแบบ P63mc หรือ C6v ในการศึกษาสมบติัต่างๆดว้ยการคาํนวณทางคอมพิวเตอร์เราตอ้งทราบ

โครงสร้างและตาํแหน่งของอะตอมแต่ละตวัในโครงสร้างทีÉเราจะศึกษา เพืÉอกาํหนดใน input file 

สําหรับในงานวจิยันีÊ เราทาํการศึกษาโครงสร้างซิงคอ์อกไซด์แบบ wurtzite ซึÉ งหนึÉ งหน่วยเซลล์ทีÉเล็ก

ทีÉสุดของซิงค์ออกไซด์ประกอบดว้ย ซิงค์2 อะตอม และ ออกซิเจน 2 อะตอม และมีค่าแลตทิซพารา

มิเตอร์ (lattice constant) ของโครงสร้างซิงค์ออกไซด์ดงัต่อไปนีÊ     a = 3.2495 Å, b = 3.2495 Å,  c = 

5.2069 Å,  90 = ߙº, 90 = ߚº, 120 = ߛº เนืÉองจากโครงสร้างของผลึกซิงคอ์อกไซด์มีการจดัเรียงตวัแบบ

มีโครงสร้างทีÉซํÊ ากันไปทุกทิศทาง จึงทําการจาํลองโดยใช้เงืÉอนไขของ periodic boundary หรือการ

จาํลองเซลล์ของผลึกซํÊ ากนัในทุกทิศทางสําหรับในงานวิจยันีÊกาํหนดตาํแหน่งเริÉ มตน้ของซิงค์และ

ออกซิเจนในหนึÉงหน่วยเซลล ์โดยทาํการสร้างกล่องสีÉ เหลีÉยมขนมเปียกปูนทีÉมีความกวา้ง ยาว สูง มีค่า

เท่ากบั 1 หน่วยดงัรูปทีÉ 3.1 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.1 แสดงขนาดกล่องของโครงสร้างซิงคอ์อกไซด ์

ทาํการกาํหนดตาํแหน่งของซิงค ์และ ออกซิเจนในแนวแกน x y และ z ตามลาํดบั โดยระบุตาํแหน่ง

ของซิงค์ และ ออกซิเจนดงันีÊ  

1
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ตาํแหน่งของซิงค ์

                                  x                     y                  z 

                             1.00000         1.00000         0.00000 

                             0.60000         0.30000         0.50000 

ตาํแหน่งของออกซิเจน 

                                   x                     y                  z 

                             0.60000         0.30000        0.85000 

                             1.00000         1.00000        0.35000 

จากการกาํหนดตาํแหน่งข้างต้นทาํใหไ้ดโ้ครงสร้างหนึÉงหน่วยเซลลข์องซิงคอ์อกไซด์แสดงดงัรูปทีÉ 

3.2 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.2 แสดงการจาํลองโครงสร้างของซิงคอ์อกไซด์ 1 หน่วยเซลล์ (ก) ภาพฉายดา้นบน  

                        (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 

 

เนืÉองจากข้อจาํก ัดทางคอมพิวเตอร์ทาํให้ในงานวิจยันีÊ ใช้ขนาดของ supercll หลายขนาด โดยใน

การศึกษาสมบติัทางโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์และซิงค์ออกไซด์ทีÉแทนทีÉดว้ยโลหะทีÉไม่มีการ

กาํหนดค่า k-point จะใชข้นาด supercell เท่ากบั 2x2x2 สําหรับระบบทีÉมีการกาํหนดค่า k-point ทาํการ

ลดขนาดของ supercellเหลือเพียง 2x2x1 และการศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลใช้ขนาด supercell เท่ากับ 

3x3x3 

 

 

 

 

(ก) (ข) 

Zn 

O 



33 
 

x+1 

x
y

3.1.1 โครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ 4 หน่วยเซลล์ 

ในงานวจิยันีÊทาํการศึกษาโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์โดยเลือก supercell ซึÉ งประกอบด้วย 4 หน่วย

เซลล์โดยตาํแหน่งของอะตอมแต่ละตวัในโครงสร้างถอดแบบจากซิงค์ออกไซด์ 1 หน่วยเซลล์ดงั

แสดงในรูปทีÉ 3.3 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ3.3 แสดงการสร้างโครงสร้างของซิงค์ออกไซด ์4 หน่วยเซลล ์

โดยเริÉมจากนาํกล่องของซิงคอ์อกไซด์ 1 หน่วยเซลล์มาต่อดงัรูปทีÉ 3.3 โดยทีÉตาํแหน่งของอะตอมใน

กล่องทีÉ 2 ไดจ้ากการนาํตาํแหน่งของอะตอมในแนวแกน y บวกเพิÉม 1 โดยระบุตาํแหน่งของซิงค์ และ

ออกซิเจนดงันีÊ  

ตาํแหน่งของซิงค ์

                                   x                    y                   z 

                             1.00000         2.00000         0.00000 

                             0.60000         1.30000         0.50000 

ตาํแหน่งของออกซิเจน 

                                   x                    y                  z 

                             0.60000         1.30000        0.85000 

                             1.00000         2.00000        0.35000 

สําหรับกล่องทีÉ 3 ไดจ้ากการนาํตาํแหน่งของอะตอมในแนวแกน x บวกเพิÉม 1 โดยระบุตาํแหน่งของ

ซิงค ์และออกซิเจนดงันีÊ  

ตาํแหน่งของซิงค ์

                                   x                     y                   z 

                            2.00000         1.00000         0.00000 

                            1.60000         0.30000         0.50000 

 

 

2 

3 4 

หน่วยเซลล์เริÉมตน้ 
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ตาํแหน่งของออกซิเจน 

                                   x                    y                  z 

                             1.60000         0.30000        0.85000 

                             2.00000         1.00000        0.35000 

และกล่องทีÉ 4 ไดจ้ากการนาํตาํแหน่งของอะตอมในแนวแกน x และ y บวกเพิÉม 1 โดยระบุตาํแหน่ง

ของซิงค์ และออกซิเจนดงันีÊ  

ตาํแหน่งของซิงค ์

                                  x                    y                    z 

                            2.00000         2.00000         0.00000 

                           1.60000         1.30000         0.50000 

ตาํแหน่งของออกซิเจน 

                                  x                    y                    z 

                             1.60000         1.30000        0.85000 

                             2.00000         2.00000        0.35000 

 

3.1.2 โครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ 8 หน่วยเซลล์ 

ในงานวิจยันีÊทาํการศึกษาโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์โดยใช้ซิงค์ออกไซด์ 8 หน่วยเซลล์เป็น 

primitive cell โดยตาํแหน่งของอะตอมแต่ละตวัในโครงสร้างคิดจากซิงคอ์อกไซด์ 4 หน่วยเซลล์โดย

สร้างโครงสร้างของซิงคอ์อกไซด ์4 หน่วยเซลล์อีก 1 ชัÊนในแนวแกน z ไดจ้ากการนาํตาํแหน่งในแกน 

z ของโครงสร้างในหวัขอ้ 3.1.1 ทัÊงหมดบวกเพิÉม 1  

 

3.2 การหาค่าระยะจํากัด 

เนืÉองจากระบบทีÉเราศึกษาเป็นโครงสร้างผลึกทีÉมีการซํÊ ากนัของหน่วยเซลล์จึงจาํเป็นต้องมีการหาค่า

ระยะจาํกดั (RCutoff) สําหรับการคาํนวณเพืÉอใหไ้ดร้ะบบทีÉและสามารถคาํนวณโดยคอมพิวเตอร์ไดใ้น

ระยะเวลาทีÉเหมาะสม โดยทาํการคาํนวณค่าพลงังานของระบบทีÉค่าระยะจาํกดั (RCutoff) ต่าง ๆ คือ 20,  

40, 60, 80, 100, 120, 140, 160, 180, 200, 220, 240, 260, 280, 300 Ryd. เมืÉอไดค่้าพลงังานของระบบ

ของทุกค่าระยะจาํกดัทีÉกาํหนดไวแ้ลว้    นาํค่าพลงังานของระบบทีÉไดน้ัÊนมาเขียนกราฟความสัมพนัธ์

ระหว่างระยะจาํกดั (แกน x) กบัพลงังานของระบบ (แกน y) โดยค่าระยะจาํกดั (RCutoff) ทีÉดีทีÉสุดคือ

ค่าทีÉทาํใหค่้าพลงังานรวมของระบบทีÉคาํนวณไดน้ัÊนแตกต่างกนันอ้ยทีÉสุด เมืÉอเทียบกบัค่าพลงังานของ

ระบบทีÉคาํนวณโดยไม่มีการจาํกดัค่าของระยะจาํกดั (RCutoff) หรือทีÉระยะอนนัต์ (infinity) 
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3.3 การหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ 

การศึกษาสมบติัทางโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ ทาํไดโ้ดยการปรับโครงสร้างดว้ยวิธีทาง

กลศาสตร์ควอนตมัโดยทาํการคาํนวณฟังก์ชันคลืÉนของระบบ สามารถทาํได้โดยการ optimize 

wavefunction โดยกาํหนดค่า convergence orbital อยู่ทีÉ 5.00x10-6 เพืÉอให้ไดฟั้งก์ชันคลืÉนทีÉเหมาะสม

กบัระบบทีÉทาํการศึกษา หลังจากนัÊนทาํการปรับโครงสร้างโดยการ optimize geometryโดยการ

กาํหนดค่า convergence geometry อยู่ทีÉ 1.00x10-3 ซึÉงมีการคาํนวณฟังก์ชันคลืÉนใหม่ทุกครัÊ งเมืÉอมีการ

เปลีÉยนตาํแหน่งของอะตอม ซึÉงจะไดโ้ครงสร้างของซิงคอ์อกไซดที์Éใช้ในการคาํนวณดงัรูปทีÉ 3.3 โดย

ในระบบตวัอย่างนีÊจะประกอบไปดว้ยซิงค์และออกซิเจนอยา่งละ16 อะตอม  

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.4 แสดงโครงสร้างของซิงคอ์อกไซด ์8 หน่วยเซลล์ (ก) ภาพฉายดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 

 

3.4 การศึกษาสมบัติของซิงค์ออกไซด์ทีÉเกิดความไม่สมบูรณ์ของผลึกแบบจุด 

นาํโครงสร้างของซิงค์ออกไซดจ์ากหวัขอ้ 3.1.2 มาทาํการแทนซิงคอ์ะตอมดว้ยไอออนของโลหะ โดย

แบ่งเป็นสองระบบคือ 

 

 

 

 

 

(ก) (ข) 
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3.4.1 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยโลหะในปริมาณทีÉตํÉาโดยไม่กาํหนดค่า  

          k-point 

สําหรับการเจือโลหะในปริมาณทีÉต ํÉา (CoxZn1-xO, MnxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.06 ซึÉ งในงานวจิยันีÊ คิดกา

รสปินอิเล็กตรอนของโลหะสองแบบคือ low spin และ high spinโดยทีÉทาํการแทนทีÉซิงค์เพียง 1 

ตาํแหน่งดงัรูปทีÉ 3.4 โดยในระบบจะประกอบไปดว้ยซิงค์ 15 อะตอม ออกซิเจน 16 อะตอม และ 

โลหะทีÉเจือ 1 อะตอม 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.5 แสดงตาํแหน่งทีÉจะทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยโลหะเจอืปนโดยทีÉ x = 0.06 

                                 (ก) ภาพฉายดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 

 

การศึกษาสมบติัทางโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์แทนทีÉซิงคด์ว้ยโลหะเจือปน ทาํไดโ้ดยการ

ปรับโครงสร้างดว้ยวธีิทางกลศาสตร์ควอนตมัโดยทาํการคาํนวณฟังก์ชันคลืÉนของระบบ สามารถทาํ

ได้โดยการ optimize wavefunctionโดยกาํหนดค่า convergence orbitals อยู่ทีÉ  5.00x10-6 เพืÉอให้ได้

ฟังก์ชนัคลืÉนทีÉเหมาะสมกบัระบบทีÉทาํการศึกษา หลงัจากนัÊนทาํการปรับโครงสร้างโดยการ optimize 

geometry โดยการกาํหนดค่า convergence geometry อยู่ทีÉ 1.00x10-3ซึÉงมีการคาํนวณฟังก์ชนัคลืÉนใหม่

ทุกครัÊงเมืÉอมีการเปลีÉยนตาํแหน่งของอะตอม 
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3.4.2 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยโลหะเจือปนในปริมาณทีÉสูง 

         โดยไม่กาํหนดค่า k-point  

สําหรับการเจือโลหะในปริมาณทีÉสูง (CoxZn1-xO, MnxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.25 ซึÉงในงานวจิยันีÊ คิดการ 

สปินอิเล็กตรอนสองแบบคือ low spin และ high spinโดยทีÉทาํการแทนทีÉซิงคเ์พียง 4 ตาํแหน่งดงัรูปทีÉ 

3.6 โดยในระบบจะประกอบไปดว้ยซิงค์12 อะตอม ออกซิเจน 16 อะตอม และ โลหะทีÉเจือ 4 อะตอม 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.6 แสดงตาํแหน่งทีÉจะทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยโลหะเจอืปนโดยทีÉ x = 0.25 

            (ก) ภาพฉายดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 

 

การศึกษาสมบติัทางโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์แทนทีÉซิงคด์ว้ยโลหะเจือปน ทาํไดโ้ดยการ

ปรับโครงสร้างดว้ยวธีิทางกลศาสตร์ควอนตมัโดยทาํการคาํนวณฟังก์ชันคลืÉนของระบบ สามารถทาํ

ได้โดยการ optimize wavefunction โดยกาํหนดค่า convergence orbitals อยู่ทีÉ 5.00x10-6 เพืÉอให้ได้

ฟังก์ชนัคลืÉนทีÉเหมาะสมกบัระบบทีÉทาํการศึกษา หลงัจากนัÊนทาํการปรับโครงสร้างโดยการ optimize 

geometryโดยการกาํหนดค่า convergence geometry อยู่ทีÉ 1.00x10-3ซึÉงมีการคาํนวณฟังก์ชันคลืÉนใหม่

ทุกครัÊงเมืÉอมีการเปลีÉยนตาํแหน่งของอะตอม 
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เนืÉองจากความสามารถของคอมพิวเตอร์ทีÉมีอยูไ่ม่สามารถศึกษาสมบติัของซิงคอ์อกไซด์ทีÉแทนทีÉดว้ย

โลหะได้ในระบบทีÉมีกาํหนดค่า k-point ในงานวจิยันีÊจึงทาํการลดขนาดของ supercell เหลือเพียง 

2x2x1 โดยทาํการศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉแทนทีÉด้วยโลหะเหมือนกับในหัวข้อข้างต้น 

นอกจากนีÊยงัเปรียบเทียบสมบติัทีÉไดจ้ากฟังก์ชนัศกัยเ์ทียมทัÊงสองชนิดคือ PBE และ BLYP  

 

3.5 หาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์โดยใช้ขนาด supercellเท่ากับ 2x2x1 

ทาํการจาํลองโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์เหมือนกบัในหวัข้อ 3.2 โดยทีÉไม่คิดแนวแกน z ซึÉ งจะได้

โครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉใชใ้นการคาํนวณดงัรูปทีÉ 3.7 โดยในระบบจะประกอบไปดว้ยซิงค์และ 

ออกซิเจนอยา่งละ 8 อะตอม และมีการกาํหนดค่า k-point เท่ากบั 2 2 2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.7 แสดงโครงสร้างของซิงคอ์อกไซด์ 4 หน่วยเซลล์ (ก) ภาพฉายดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 

 

3.5.1 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยโลหะเจือปนในปริมาณทีÉตํÉา 

         ตามฟังก์ชันศักย์เทยีมทัÊงสองชนิดคือ PBE และ BLYP และ กําหนดค่า k-point 

สําหรับการเจือดว้ยโลหะเจอืปนในปริมาณทีÉต ํÉา (CoxZn1-xO, MnxZn1-xO, NixZn1-xO) เมืÉอ x = 0.125 ซึÉง

ในงานวจิยันีÊคิดการสปินอิเลก็ตรอนสองแบบคือ low spin และ high spinโดยทีÉทาํการแทนทีÉซิงคเ์พียง 

1 ตาํแหน่งดงัรูปทีÉ 3.8 โดยในระบบจะประกอบไปดว้ยซิงค ์7 อะตอม ออกซิเจน 8 อะตอม และโลหะ

ทีÉเจือ 1 อะตอม ซึÉ งมีการกาํหนดค่า k-point เท่ากบั 2 2 2 
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รูปทีÉ 3.8 แสดงตาํแหน่งทีÉจะทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยโลหะเจือปนโดยทีÉ x = 0.125 

 

3.5.1 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยโลหะเจือปนในปริมาณทีÉสูง 

         ตามฟังก์ชันศักย์เทียมทัÊงสองชนิดคือ PBE และ BLYP และ กําหนดค่า k-point 

สําหรับการเจือดว้ยโลหะเจอืปนในปริมาณทีÉสูง(CoxZn1-xO, MnxZn1-xO, NixZn1-xO) เมืÉอ x = 0.25 ซึÉ ง

ในงานวจิยันีÊคิดการสปินอิเลก็ตรอนสองแบบคือ low spin และ high spinโดยทีÉทาํการแทนทีÉซิงคเ์พียง 

4 ตาํแหน่งดงัรูปทีÉ 3.9 โดยในระบบจะประกอบไปดว้ยซิงค ์6 อะตอม ออกซิเจน 8 อะตอม และโลหะ

ทีÉเจือ 2 อะตอม ซึÉ งมีการกาํหนดค่า k-point เท่ากบั 2 2 2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.9 แสดงตาํแหน่งทีÉจะทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยโลหะเจอืปนโดยทีÉ x = 0.25 
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3.6 การศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลของซิงค์ออกไซด์และซิงค์ออกไซด์ทีÉเกิดช่องว่าง 

 

3.6.1 การศึกษาพลวัตเชิงโมเลกลุของซิงค์ออกไซด์ 

ในการศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลของซิงค์ออกไซดง์านวจิยันีÊใชข้นาดของ supercell เท่ากับ 3x3x3 ของ

เซลล์ primitive ทัÊงแกน x แกน y และ แกน z ซึÉ ง 1 supercell ประกอบด้วยซิงค์ 54 อะตอม และ 

ออกซิเจน 54 อะตอม ดงัแสดงในรูปทีÉ 3.10 โดยมีค่าเซลล์พารามิเตอร์ a = b = 9.75 Å และ c = 15.63 

Å 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.10 แสดงโครงสร้างของซิงค์ออกไซดที์Éใชใ้นการศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุล (ก) ภาพดา้นบน  
            (ข) ภาพดา้นขา้ง 
สําหรับการศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลงานวิจยันีÊ ได้เลือกศึกษาระบบทีÉก ําหนดให้ จาํนวนอะตอม 

ปริมาตร และ อุณหภูมิของระบบคงทีÉ ซึÉ งเรียกว่า canonical ensemble โดยขัÊนตอนแรกทําการ 

optimization โครงสร้างของซิงค์ออกไซดเ์พืÉอใหไ้ดโ้ครงสร้างทีÉเสถียรทีÉอุณหภูมิ 0 องศาเคลวนิ แลว้

จึงนาํไปทาํการ equilibration ของโครงสร้างทีÉอุณหภูมิต่างๆ (27 ๐C, 800 ๐C)โดยให้พลงังานจลน์ทีÉ

เหมาะสมกบัระบบ ณ อุณหภูมินัÊนๆ โดยกาํหนดค่า EMASS = 800 และ timestep = 4 ซึÉงการทาํ 

equilibration จะทาํการสเกลอุณหภูมิและปล่อยให้โครงสร้างปรับตวั ถา้อุณหภูมิของระบบเกินช่วงทีÉ

กาํหนดไว ้ระบบจะทาํการสเกลอุณหภูมิมาทีÉอุณหภูมิเริÉ มตน้ ทาํการสเกลจนกระทัÉงจาํนวนครัÊ งใน

สเกลน้อย จึงหยุดทําการปรับโครงสร้างและนําโครงสร้างไปทําการ equilibration ต่อใน nose 

thermostat จนได้โครงสร้างทีÉเหมาะสม แล้วนาํไปศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลทีÉอุณหภูมิต่างๆ โดยใช้ 

nose thermostat ควบคุมอุณหภูมิ 

 

 

(ก) (ข) 
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3.6.2 การศึกษาพลวัตเชิงโมเลกลุของซิงค์ออกไซด์ทีÉเกดิช่องว่าง 

ในการศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลของซิงค์ออกไซด์ทีÉเกิดช่องว่าง งานวิจยันีÊ ใช้ขนาดของ supercell 

เท่ากบั 3x3x3 ของเซลล์ primitive ทัÊงแกน x แกน y และ แกน z ซึÉง 1 supercell ประกอบด้วยซิงค์ 54

อะตอม  ออกซิเจน 53อะตอม ดงัแสดงในรูปทีÉ 3.11 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 3.11 แสดงโครงสร้างของซิงคอ์อกไซดที์Éเกิดช่องวา่งทีÉใชใ้นการศึกษาพลวตัเชิง 

                              โมเลกลุ (ก) ภาพดา้นบน (ข) ภาพดา้นขา้ง 

 

สําหรับการศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลงานวิจยันีÊ ได้เลือกศึกษาระบบทีÉก ําหนดให้ จาํนวนอะตอม 

ปริมาตร และ อุณหภูมิของระบบคงทีÉ ซึÉ งเรียกว่า canonical ensemble โดยขัÊนตอนแรกทําการ 

optimization โครงสร้างของซิงค์ออกไซดเ์พืÉอใหไ้ดโ้ครงสร้างทีÉเสถียรทีÉอุณหภูมิ 0 องศาเคลวนิ แลว้

จึงนาํไปทาํการ equilibration ของโครงสร้างทีÉอุณหภูมิต่างๆ (27 ๐C, 800 ๐C, 1000 ๐C  และ 1200 ๐C)

โดยให้พลงังานจลน์ทีÉเหมาะสมกบัระบบ ณ อุณหภูมินัÊนๆ โดยกาํหนดค่า EMASS = 800 และ 

timestep = 4 ซึÉ งการทาํ equilibration จะทาํการสเกลอุณหภูมิและปล่อยให้โครงสร้างปรับตวั ถ้า

อุณหภูมิของระบบเกินช่วงทีÉกําหนดไว ้ระบบจะทาํการสเกลอุณหภูมิมาทีÉอุณหภูมิเริÉมตน้ ทาํการ

สเกลจนกระทัÉงจาํนวนครัÊ งในสเกลน้อย จึงหยุดทาํการปรับโครงสร้างและนาํโครงสร้างไปทาํการ 

equilibration ต่อใน nose thermostat จนไดโ้ครงสร้างทีÉเหมาะสม แลว้นาํไปศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลทีÉ

อุณหภูมิต่างๆ โดยใช ้nose thermostat ควบคุมอุณหภูมิ 

 
 

(ก) (ข) 


