
 บททีÉ 4 

ผลการทดลอง 

 

4.1 ค่าระยะจํากัด 

ผลการคาํนวณหาค่าพลงังานรวมของระบบซิงค์ออกไซด์และซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโลหะทีÉระยะ

จาํกดั (Rcutoff) แตกต่างกนัแสดงดงัหวัขอ้ต่อไปนีÊ  

 

4.1.1 ค่าระยะจํากัดของโครงสร้างซิงค์ออกไซด์ 

เมืÉอทาํการคาํนวณหาค่าพลงังานของระบบซิงคอ์อกไซด์ทีÉประกอบดว้ยซิงค ์2 อะตอม และ ออกซิเจน 

2 อะตอม ทีÉค่าระยะจาํกดั 80 90 100 120 180 200 220 240 260 280 และ 300 Ryd ไดผ้ลการคาํนวณ

ดงัตารางทีÉ 4.1 

 

ตารางทีÉ 4.1 แสดงค่าพลงังานของระบบทีÉไม่มีการแทนทีÉโลหะทีÉค่าระยะจาํกดัต่างๆของฟังกช์นั 

                    ศกัยแ์บบเทียม PBE 

 

ค่าระยะจาํกดั (Ryd) ค่าพลงังาน (a.u.) 

200 -145.52133883 

220 -145.52146640 

240 -145.52150591 

260 -145.52151758 

280 -145.52151815 

300 -145.52151992 

 

 

เมืÉอนาํขอ้มลูจากตารางทีÉ 4.1ไปสร้างกราฟระหวา่งค่าระยะจาํกดัและค่าพลงังานของระบบ ไดก้ราฟ

แสดงดงัรูปทีÉ 4.1 

 

ค่าระยะจาํกดั (Ryd) ค่าพลงังาน (a.u.) 

80 -145.409791 

90 -145.49471740 

100 -145.50921757 

120 -145.51385646 

140 -145.51696148 

160 -145.51961459 

180 -145.52092036 
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รูปทีÉ 4.1 แสดงค่าระยะจาํกดัและค่าพลงังานของระบบทีÉไม่มีการเจือโลหะทีÉค่าระยะจาํกดัต่างๆ 

 

จากรูปทีÉ 4.1 แสดงค่าพลงังานของระบบของซิงค์ออกไซด์ เมืÉอคาํนวณด้วยฟังก์ชันศกัยเ์ทียมแบบ 

PBE ทีÉค่าระยะจาํกดัต่างๆโดยค่าพลงังานจะลดตํÉาลงเมืÉอใช้ค่าระยะจาํกดัสูงขึÊน ซึÉงจะมีค่าตํÉาทีÉสุดเมืÉอ

ค่าระยะจาํกดัเข้าใกลร้ะยะอนนัต์ ซึÉ งพบว่าค่าระยะจาํกดัมีค่ามากกวา่ 180 Ryd ขึÊนไป มีค่าพลงังาน

รวมของระบบทีÉใกลเ้คียงกนั คิดเป็นเปอร์เซ็นตค์วามแตกต่างเพียง 0.0004 เปอร์เซ็นต์ ในขณะทีÉช่วง

ค่าระยะจาํกัดมีค่าน้อยกว่า 180 Ryd จะมีค่าพลงังานแตกต่างจากค่าระยะจาํกัดทีÉ 300 Ryd คิดเป็น

เปอร์เซ็นต์ความแตกต่าง 0.0013 เปอร์เซ็นต์ ดงันัÊนในงานวิจยันีÊจึงใช้ค่าระยะจาํกัดทีÉ 180 Ryd ใน

การศึกษาสมบติัต่างๆของซิงค์ 

ออกไซด ์
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4.1.2 ค่าระยะจํากัดของโครงสร้างซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยโคบอลต์ 

เมืÉอทาํการเจือซิงค์ออกไซด์ดว้ยโคบอลต์ และทาํการคาํนวณหาค่าพลงังานของระบบทีÉประกอบดว้ย

ซิงค ์1 อะตอม โคบอลต์ 1 อะตอม และ ออกซิเจน 2 อะตอม ทีÉค่าระยะจาํกดั 60 80 100 120 180 200 

220 240 260 280 และ 300 Ryd ไดผ้ลการคาํนวณดงัตารางทีÉ 4.2 

 

ตารางทีÉ 4.2 แสดงค่าพลงังานของระบบทีÉทาํการเจือซิงค์ออกไซดด์ว้ยโคบอลต ์ทีÉค่าระยะจาํกดัต่างๆ 

                    ของฟังก์ชนัศกัยแ์บบเทียม PBE 

 

ค่าระยะจาํกดั (Ryd) ค่าพลงังาน (a.u.) 

200 -150.94858265 

220 -150.94873566 

240 -150.94878580 

260 -150.94881313 

280 -150.94883417 

300 -150.94884939 

 

 

เมืÉอนาํขอ้มลูจากตารางทีÉ 4.2 ไปสร้างกราฟระหวา่งค่าระยะจาํกดัและค่าพลงังานของระบบ ไดก้ราฟ

แสดงดงัรูปทีÉ4.2 

ค่าระยะจาํกดั (Ryd) ค่าพลงังาน (a.u.) 

 80 -150.84065638 

90 -150.89918461 

100 -150.91605890 

120 -150.93447567 

140 -150.94267002 

160 -150.94638954 

180 -150.94802466 
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รูปทีÉ 4.2 แสดงค่าระยะจาํกดัและค่าพลงังานของระบบเมืÉอทาํการเจือซิงค์ออกไซดด์ว้ยโคบอลต ์

 

จากรูปทีÉ 4.2 แสดงค่าพลงังานของระบบของซิงค์ออกไซดท์ีÉเจือดว้ยโคบอลต์ เมืÉอคาํนวณดว้ยฟังก์ชนั

ศกัยเ์ทียมแบบ PBE ทีÉค่าระยะจาํกดัต่างๆโดยค่าพลงังานจะลดต ํÉาลงเมืÉอใช้ค่าระยะจาํกดัสูงขึÊน ซึÉงจะมี

ค่าตํÉาทีÉสุดเมืÉอค่าระยะจาํกดัเขา้ใกลร้ะยะอนนัต์ ซึÉ งพบว่าค่าระยะจาํกดัมีค่ามากกว่า 180 Ryd ขึÊนไป มี

ค่าพลงังานรวมของระบบทีÉใกล้เคียงกนั คิดเป็นเปอร์เซ็นต์ความแตกต่างเพียง 0.0005 เปอร์เซ็นต์ 

ในขณะทีÉช่วงค่าระยะจาํกดัมีค่าน้อยกวา่ 180 Ryd จะมีค่าพลงังานแตกต่างจากค่าระยะจาํกัดทีÉ 300 

Ryd คิดเป็นเปอร์เซ็นต์ความแตกต่าง 0.0016 เปอร์เซ็นต ์ดงันัÊนในงานวจิยันีÊจึงใช้ค่าระยะจาํกัดทีÉ 180 

Ryd ในการศึกษาสมบติัต่างๆ 
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4.1.3 ค่าระยะจํากัดของโครงสร้างซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยแมงกานีส 

เมืÉอทาํการเจือซิงค์ออกไซด์ดว้ยแมงกานีส และทาํการคาํนวณหาค่าพลงังานของระบบทีÉประกอบดว้ย 

ซิงค ์1 อะตอม แมงกานีส 1 อะตอม และ ออกซิเจน 2 อะตอม ทีÉค่าระยะจาํกดั 60 80 100 120 180 200 

220 240 260 280 และ 300 Ryd ไดผ้ลการคาํนวณดงัตารางทีÉ 4.3 

 

ตารางทีÉ 4.3 แสดงค่าพลงังานของระบบทีÉทาํการเจือซิงค์ออกไซดด์ว้ยแมงกานีสทีÉค่าระยะจาํกดัต่างๆ 

                    ของฟังก์ชนัศกัยแ์บบเทียม PBE 

 

ค่าระยะจาํกดั (Ryd) ค่าพลงังาน (a.u.) 

200 -101.45945639 

220 -101.45957881 

240 -101.45962503 

260 -101.45963703 

280 -101.45963837 

300 -101.45964066 

 

 

เมืÉอนาํขอ้มลูจากตารางทีÉ 4.3 ไปสร้างกราฟระหวา่งค่าระยะจาํกดัและค่าพลงังานของระบบ ไดก้ราฟ

แสดงดงัรูปทีÉ 4.3 

ค่าระยะจาํกดั (Ryd) ค่าพลงังาน (a.u.) 

80 -101.38443132 

90 -101.43895390 

100 -101.44981525 

120 -101.45462412 

140 -101.45658022 

160 -101.45819932 

180 -101.45909280 
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รูปทีÉ 4.3 แสดงค่าระยะจาํกดัและค่าพลงังานของระบบเมืÉอทาํการเจือซิงคอ์อกไซดด์ว้ยแมงกานีสทีÉ 

                ค่าระยะจาํกดัต่างๆ 

 

จากรูปทีÉ 4.3 แสดงค่าพลังงานของระบบของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือดว้ยแมงกานีส เมืÉอคาํนวณดว้ย

ฟังก์ชนัศกัยเ์ทียมแบบ PBE ทีÉค่าระยะจาํกดัต่างๆโดยค่าพลงังานจะลดตํÉาลงเมืÉอใช้ค่าระยะจาํกดัสูงขึÊน 

ซึÉงจะมีค่าตํÉาทีÉสุดเมืÉอค่าระยะจาํกดัเขา้ใกล้ระยะอนันต์ ซึÉ งพบวา่ค่าระยะจาํกัดมีค่ามากกว่า 180 Ryd 

ขึÊนไป มีค่าพลังงานรวมของระบบทีÉใกล้เคียงกัน คิดเป็นเปอร์เซ็นต์ความแตกต่างเพียง 0.0005 

เปอร์เซ็นต์ ในขณะทีÉช่วงค่าระยะจาํกดัมีค่าน้อยกว่า 180 Ryd จะมีค่าพลงังานแตกต่างจากค่าระยะ

จาํกดัทีÉ 300 Ryd คิดเป็นเปอร์เซ็นต์ความแตกต่าง 0.0014 เปอร์เซ็นต ์ดงันัÊนในงานวจิยันีÊจึงใชค่้าระยะ

จาํกดัทีÉ 180 Ryd ในการศึกษาสมบติัต่างๆ 
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4.2 โครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ 

เมืÉอทาํการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซดที์Éมีขนาด supercell เท่ากบั 2x2x2 ซึÉง

ประกอบไปดว้ย ซิงค ์และ ออกซิเจนอย่างละ16 อะตอม สามารถแสดงโครงสร้างทีÉเสถียรดงัรูปทีÉ 4.4 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                    (ก)                                                                (ข) 

รูปทีÉ 4.4 แสดงโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด ์(ก) ภาพฉายดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 

 

จากรูปทีÉ  4.4 พบว่าซิงค์ออกไซด์มีการจดัเรียงโครงสร้างแบบทึบทีÉสุดแบบหกเหลีÉยมประชิด 

(Hexagonal closed pack : hcp) ภายในโครงสร้างมีซิงค์อะตอม (Zinc  : Zn2+) แทรกอยู่ตรงตําแหน่ง

กึÉงกลางของโพรงทรงเหลีÉยมสีÉหนา้ของออกซิเจน (Oxygen : O2-) โดยมีความยาวพนัธะระหวา่ง Zn-O 

มีค่าเท่ากบั 1.97	Å	ซึÉ งมีค่าใกลเ้คียงกบัการทดลองทีÉได้เคยศึกษามา 1.98 Å [25] และคาํนวณหาค่า

พลงังานช่องวา่งมีค่าเท่ากบั 0.69 eV ซึÉ งค่าทีÉคาํนวณไดไ้ม่ไดใ้กล้เคียงกบัค่าทีÉได้จากการทดลองคือ 

3.44 eV [26] จึงทาํการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์เพิÉมโดยกาํหนดค่า k-point 

เท่ากับ 2 2 2  
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4.3 การศึกษาสมบัติของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโลหะโดยใช้ฟังก์ชันศักย์เทยีม 

      แบบ PBE ซึÉงกําหนดขนาด supercell 2x2x2 

 

4.3.1 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโคบอลต์ในปริมาณทีÉตํÉาโดยไม่กาํหนดค่า 

         k-point 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉตํÉา (CoxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.06 ทาํได้

โดยการคํานวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโคบอลต์ สําหรับการจดัเรียง

อิเลก็ตรอนของโคบอลต์ในระดบัช ัÊนพลงังาน eg และ t2g ในสนามของออกซิเจนรูปทรงเหลีÉยมสีÉหน้า 

พบวา่มีการจดัเรียงเพียงรูปแบบเดียวซึÉงมีค่า multiplicity เท่ากบั 4 โครงสร้างแสดงดงัรูปทีÉ 4.5 

 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.5โครงสร้างของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉต ํÉา x = 0.06 
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ตารางทีÉ 4.4 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซด์เมืÉอเจือดว้ยโคบอลต ์

                    ในปริมาณทีÉต ํÉา 

 

พนัธะ 
ความยาวพนัธะ(Å) 

ก่อน หลงั Δ 
Co10-O21 1.97 2.10 0.13 

Co10-O22 1.97 2.10 0.13 

Co10-O23 1.97 2.10 0.13 

Co10-O26 1.97 2.17 0.20 

Zn13-O26 1.97 1.94 -0.03 

Zn14-O26 1.97 1.94 -0.03 

Zn15-O26 1.97 1.94 -0.03 

Zn5-O17 1.97 1.94 -0.03 

Zn6-O18 1.97 1.94 -0.03 

Zn7-O19 1.97 1.94 -0.03 

 

จากรูปทีÉ 4.5 แสดงโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเ จือดว้ยโคบอลต์ในปริมาณทีÉตํÉา (x = 0.06) ซึÉ ง

ประกอบไปดว้ยซิงค ์15 อะตอม ออกซิเจน 16 อะตอม และ โคบอลต ์1 อะตอม พบวา่การแทนทีÉซิงค์

ดว้ยโคบอลต์ส่งผลให้โครงสร้างมีการเปลีÉยนแปลง โดยทีÉความยาวพนัธะของ Co-O มีค่าเพิÉมขึÊนเมืÉอ

เปรียบเทียบกบัความยาวพนัธะของ Zn-O ในโครงสร้างซิงคอ์อกไซดที์ÉบริสุทธิÍ โดยเฉพาะในแนวแกน 

z ดงัแสดงในตารางทีÉ 4.4 เมืÉอคาํนวณหาค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือโคบอลต์มีค่า

เท่ากบั 0.66 eV เมืÉอเปรียบค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซดก์บัซิงค์ออกไซดท์ีÉเจือดว้ยโคบอลต์ใน

ปริมาณตํÉาแลว้พบวา่ ค่าพลงังานช่องวา่งของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยโคบอลตมี์ค่าลดลง ซึÉงสอดคลอ้ง

กบัผลการทดลองของ Li, P. และคณะ [27]  
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4.3.2 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโคบอลต์ในปริมาณทีÉสูงโดยไม่กาํหนดค่า 

         k-point 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉสูง (CoxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.25 ทาํได้

โดยการคํานวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโคบอลต์ สําหรับการจดัเรียง

อิเลก็ตรอนของโคบอลต์ในระดบัช ัÊนพลงังาน eg และ t2g ในสนามของออกซิเจนรูปทรงเหลีÉยมสีÉหน้า 

พบว่ามีการจดัเรียงเพียงรูปแบบเดียว โดยทีÉมีอิเล็กตรอนเดียว 12 อิเล็กตรอน ซึÉ งมีค่า multiplicity 

เท่ากับ 13 โครงสร้างทัÊงสองแสดงดงัรูปทีÉ 4.6 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.6 โครงสร้างของซิงคอ์อกไซดท์ีÉเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉสูง x = 0.25 
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ตารางทีÉ 4.5 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซด์เมืÉอเจือดว้ยโคบอลต ์

                    ในปริมาณทีÉสูง 

 

พนัธะ 
ความยาวพนัธะ(Å) 

ก่อน หลงั Δ 
Zn1-O17 1.97 1.90 -0.07 

Co2-O18 1.97 2.08 0.11 

Zn3-O19 1.97 1.92 -0.05 

Zn4-O20 1.97 1.90 -0.07 

Co5-O17 1.97 2.06 0.09 

Co5-O18 1.97 2.03 0.06 

Co5-O21 1.97 2.13 0.16 

Co6-O18 1.97 2.04 0.07 

Co6-O22 1.97 2.12 0.15 

Co7-O18 1.97 2.03 0.06 

Co7-O19 1.97 2.07 0.10 

Co7-O20 1.97 2.07 0.10 

Co7-O23 1.97 2.12 0.15 

Zn10-O21 1.97 1.93 -0.04 

Zn10-O22 1.97 1.93 -0.04 

Zn10-O23 1.97 1.93 -0.04 

Zn10-O26 1.97 2.02 0.05 

Zn13-O29 1.97 1.93 -0.04 

Zn14-O30 1.97 1.93 -0.04 

Zn15-O31 1.97 1.93 -0.04 

Zn16-O32 1.97 1.93 -0.04 
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จากรูปทีÉ 4.6 แสดงโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโคบอลต์ในปริมาณทีÉสูง (x = 0.25) ซึÉ ง

ประกอบไปดว้ยซิงค ์12 อะตอม ออกซิเจน 16 อะตอม และ โคบอลต ์4 อะตอม พบวา่การการแทนทีÉ

ซิงค์ด้วยโคบอลต์ส่งผลให้โครงสร้างมีการเปลีÉยนแปลง โดยเฉพาะในแนวแกน z โดยทีÉการ

เปลีÉยนแปลงมีแน้วโน้มเดียวกบัการแทนทีÉด้วยโคบอลต์ 1 ตาํแหน่ง ดงัแสดงในตารางทีÉ 4.5 เมืÉอ

คาํนวณหาค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือโคบอลต์มีค่าเท่ากบั 0.06 eV ตามลาํดบั เมืÉอ

เปรียบเทียบค่าพลงังานช่องว่างของซิงค์ออกไซด์กับซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือดว้ยโคบอลต์ในปริมาณสูง

แลว้พบวา่ ค่าพลงังานช่องวา่งของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉสูงมีค่าลดลงมากกว่าทีÉ

เจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉตํÉา ซึÉ งสอดคลอ้งตามผลการทดลอง [27] แต่อย่างไรก็ตามค่าพลงังาน

ช่องวา่งทีÉไดมี้ค่าไม่สอดคลอ้งกบัวสัดุกึÉงตวันาํไฟฟ้าซึÉงมีค่าประมาณ 2 - 4 eV 

 

4.3.3 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยแมงกานีสในปริมาณทีÉตํÉาโดยไม่   

         กาํหนดค่า  k-point 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูง (MnxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.06 ทาํ

ไดโ้ดยการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยแมงกานีสโดยในงานวิจยันีÊ คิดกา

รสปินอิเล็กตรอนของแมงกานีสสองแบบคือ low spin, multiplicity (M) = 2 และ high spin, 

multiplicity (M) = 6 พบวา่ไดโ้ครงสร้างทัÊงสองมีลกัษณะคลา้ยกนัแสดงดงัรูปทีÉ 4.7 
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รูปทีÉ 4.7 โครงสร้างของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉต ํÉา x = 0.06 
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ตารางทีÉ 4.6 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงคอ์อกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยแมงกานีส 
                    ในปริมาณทีÉต ํÉา 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
low spin high spin 

ก่อน หลงั Δ ก่อน หลงั Δ 
Mn10-O21 1.97 1.84 -0.13 1.97 1.92 -0.06 

Mn10-O22 1.97 1.83 -0.14 1.97 1.92 -0.06 

Mn10-O23 1.97 1.83 -0.16 1.97 1.92 -0.06 

Mn10-O26 1.97 1.83 -0.14 1.97 1.93 -0.04 

Zn13-O26 1.97 2.11 0.14 1.97 2.01 0.03 

Zn14-O26 1.97 2.07 0.10 1.97 2.01 0.03 

Zn15-O26 1.97 2.11 0.14 1.97 2.03 0.05 

Zn5-O21 1.97 2.07 0.10 1.97 2.01 0.04 

Zn6-O22 1.97 2.12 0.15 1.97 2.03 0.06 

Zn7-O23 1.97 2.06 0.09 1.97 2.00 0.03 

 

จากรูปทีÉ 4.7 แสดงโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉต ํÉา (x = 0.06) ซึÉ ง

ประกอบไปดว้ยซิงค ์15 อะตอม ออกซิเจน 16 อะตอม และ แมงกานีส 1 อะตอม พบวา่การการแทนทีÉ

ซิงคด์ว้ยแมงกานีสส่งผลให้โครงสร้างมีการเปลีÉยนแปลง โดยทีÉความยาวพนัธะของ Mn-O มีความยาว

พนัธะทีÉสัÊนกว่าของ Co-O และความยาวพนัธะของ Zn-O ทีÉแทนทีÉดว้ยแมงกานีสมีค่าเพิÉมมากขึÊนเมืÉอ

เทียบกับการเจือดว้ยโคบอลต์โดยเฉพาะในแนวแกน z ดงัแสดงในตารางทีÉ 4.6 เมืÉอคาํนวณหาค่า

พลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือแมงกานีสทัÊงสองแบบคือ low spin และ high spinมีค่าเท่ากบั 

0.94 eV และ  0.74 eV ตามลาํดบั เมืÉอเปรียบค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์กบัซิงค์ออกไซด์ทีÉ

เจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณตํÉาแลว้พบวา่ ค่าพลงังานช่องว่างของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยแมงกานีสมี

ค่าเพิÉมขึÊน ซึÉ งสอดคล้องตามผลการทดลองของ Menon, A.S. และคณะ [28] เมืÉอทําการพิจารณา

พลงังานของระบบ low spin และ high spin พบวา่พลงังานของระบบทีÉเจือดว้ยแมงกานีสโดยคิดกา

รสปินอิเลก็ตรอนของแมงกานีสแบบ high spin มีพลงังานของระบบทีÉมากกวา่ low spin สรุปว่าใน

ระบบทีÉเจือดว้ยแมงกานีสปริมาณตํÉาการสปินอิเลก็ตรอนของแมงกานีสแบบ high spin มีความเสถียร

มากกว่า low spin เมืÉอพิจารณาจากพลงังานของระบบ 

 



55 
 

4.3.4 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูงโดยไม่ 

         กาํหนดค่า k-point 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูง (MnxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.25 ทาํ

ไดโ้ดยการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยแมงกานีส โดยในงานวจิยันีÊคิดกา

รสปินอิเล็กตรอนของแมงกานีสสองแบบคือ low spin, multiplicity (M) = 1   และ high spin, 

multiplicity (M) = 21 พบว่าไดโ้ครงสร้างทัÊงสองมีลกัษณะคลา้ยกนัแสดงดงัรูปทีÉ 4.8 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.8 โครงสร้างของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูง x = 0.25 
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ตารางทีÉ 4.7 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซด์เมืÉอเจือดว้ยแมงกานีส 

                    ในปริมาณทีÉสูง 

 

ความยาวพนัธะ

(Å) 
low spin  high spin 

ก่อน หลงั Δ ก่อน หลงั Δ 
Zn1-O17 1.97 2.06 0.09 1.97 2.07 0.10 

Mn2-O18 1.97 1.89 -0.08 1.97 1.88 -0.09 

Zn3-O19 1.97 2.07 0.10 1.97 2.06 0.09 

Zn4-O20 1.97 2.07 0.10 1.97 2.07 0.10 

Mn5-O17 1.97 1.90 -0.07 1.97 1.91 -0.06 

Mn5-O18 1.97 2.03 0.05 1.97 2.02 0.05 

Mn5-O21 1.97 1.92 -0.05 1.97 1.93 -0.04 

Mn6-O18 1.97 1.99 0.02 1.97 1.99 0.02 

Mn6-O22 1.97 1.93 -0.04 1.97 1.95 -0.02 

Mn7-O18 1.97 1.98 0.01 1.97 1.99 0.02 

Mn7-O19 1.97 1.88 -0.09 1.97 1.88 -0.09 

Mn7-O20 1.97 1.90 -0.07 1.97 1.91 -0.06 

Mn7-O23 1.97 2.01 0.04 1.97 2.01 0.04 

Zn10-O21 1.97 2.05 0.08 1.97 2.05 0.08 

Zn10-O22 1.97 2.05 0.08 1.97 2.05 0.08 

Zn10-O23 1.97 2.06 0.09 1.97 2.06 0.09 

Zn10-O26 1.97 1.96 -0.01 1.97 1.96 -0.01 

Zn13-O29 1.97 2.11 0.14 1.97 2.11 0.14 

Zn14-O30 1.97 2.11 0.14 1.97 2.11 0.14 

Zn15-O31 1.97 2.19 0.22 1.97 2.19 0.22 

Zn16-O32 1.97 2.00 0.03 1.97 2.00 0.03 
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จากรูปทีÉ 4.8 แสดงโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูง (x = 0.25) ซึÉ ง

ประกอบไปดว้ยซิงค ์12 อะตอม ออกซิเจน 16 อะตอม และ แมงกานีส 4 อะตอม พบวา่การการแทนทีÉ

ซิงคด์ว้ยแมงกานีสส่งผลให้โครงสร้างมีการเปลีÉยนแปลง โดยทีÉความยาวพนัธะของ Mn-O มีความยาว

พนัธะทีÉสัÊนกว่าของ Co-O และความยาวพนัธะของ Zn-O ทีÉแทนทีÉดว้ยแมงกานีสมีค่าเพิÉมมากขึÊนเมืÉอ

เปรียบเทียบกบัการเจือดว้ยโคบอลต์โดยเฉพาะในแนวแกน z นอกจากนีÊยงัพบวา่โครงสร้างของซิงคอ์

อกไซด์มีการบิดเบีÊยวไปจากเดิมเมืÉอเทียบกบัโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉบริสุทธิÍ และซิงคอ์อกไซด์

ทีÉเจือดว้ยโคบอลต ์ดงัแสดงในตารางทีÉ 4.7 เมืÉอคาํนวณหาค่าพลงังานช่องว่างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือ

แมงกานีสทัÊงสองแบบคือ low spin และ high spin มีค่าเท่ากับ 0.98 eV และ 0.87 eV ตามลาํดบั เมืÉอ

เปรียบเทียบค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซดที์Éเจอืดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูงกับปริมาณทีÉต ํÉา

พบว่า ค่าพลงังานช่องวา่งของซิงคอ์อกไซดที์Éเจอืดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูงมีค่าเพิÉมขึÊน ซึÉงเป็นจริง

ตามผลการทดลอง [28] 
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4.3.5 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยนิกเกลิในปริมาณทีÉตํÉาโดยไม่   

         กาํหนดค่า  k-point 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉต ํÉา (NixZn1-xO) เมืÉอ x = 0.06 ทาํไดโ้ดย

การคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยนิกเกิล สําหรับการจดัเรียงอิเล็กตรอน

ของนิกเกิลในระดบัช ัÊนพลงังาน eg และ t2g ในสนามของออกซิเจนรูปทรงเหลีÉยมสีÉหน้า พบว่ามีการ

จดัเรียงเพียงรูปแบบเดียวซึÉงมีค่า multiplicity เท่ากับ = 3 ไดโ้ครงสร้างแสดงดงัรูปทีÉ 4.9 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.9 โครงสร้างของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉต ํÉา x = 0.06 
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ตารางทีÉ 4.8 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงคอ์อกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยนิกเกิล 
                    ในปริมาณทีÉต ํÉา 

 

พนัธะ 
ความยาวพนัธะ(Å) 

ก่อน หลงั Δ 
Ni10-O21 1.97 2.07 0.09 

Ni10-O22 1.97 2.07 0.09 

Ni10-O23 1.97 2.07 0.09 

Ni10-O26 1.97 2.10 0.13 

Zn13-O26 1.97 1.95 -0.02 

Zn14-O26 1.97 1.96 -0.01 

Zn15-O26 1.97 1.95 -0.02 

Zn5-O21 1.97 1.95 -0.02 

Zn6-O22 1.97 1.95 -0.02 

Zn7-O23 1.97 1.96 -0.01 

 

จากรูปทีÉ 4.9 แสดงโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเ จือด้วยนิกเกิลในปริมาณทีÉต ํÉา (x = 0.06) ซึÉ ง

ประกอบไปดว้ยซิงค ์15 อะตอม ออกซิเจน 16 อะตอม และ นิกเกิล 1 อะตอม พบวา่การการแทนทีÉ

ซิงคด์ว้ยนิกเกิลส่งผลใหโ้ครงสร้างมีการเปลีÉยนแปลง โดยทีÉความยาวพนัธะของ Ni-O มีค่าเพิÉมขึÊนเมืÉอ

เปรียบเทียบกบัความยาวพนัธะของ Zn-O ในโครงสร้างซิงคอ์อกไซดที์ÉบริสุทธิÍ โดยเฉพาะในแนวแกน 

z โดยทีÉความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงมีค่าใกลเ้คียงกบัซิงคอ์อกไซดที์แทนทีÉดว้ยโคบอลต์ ดงัแสดงใน

ตารางทีÉ 4.8 เมืÉอคาํนวณหาค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือนิกเกิลมีค่าเท่ากบั 0.98 eV  
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4.3.5 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยนิกเกลิในปริมาณทีÉสูงโดยไม่   

         กาํหนดค่า  k-point 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยนิกเกิลในปริมาณทีÉสูง (NixZn1-xO) เมืÉอ 0.25 ทาํไดโ้ดย

การคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยนิกเกิล สําหรับการจดัเรียงอิเล็กตรอน

ของนิกเกิลในระดบัช ัÊนพลงังาน eg และ t2g ในสนามของออกซิเจนรูปทรงเหลีÉยมสีÉหน้า พบว่ามีการ

จดัเรียงเพียงรูปแบบเดียวซึÉงมีค่า multiplicity เท่ากับ = 9 พบวา่ไดโ้ครงสร้างแสดงดงัรูปทีÉ 4.10 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.10 โครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉสูง x = 0.25 
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ตารางทีÉ 4.9 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซด์เมืÉอเจือดว้ยนิกเกิล 

                    ในปริมาณทีÉสูง 

 

พนัธะ 
ความยาวพนัธะ(Å) 

ก่อน หลงั Δ 
Zn1-O17 1.97 1.95 -0.02 

Ni2-O18 1.97 2.06 0.09 

Zn3-O19 1.97 1.94 -0.03 

Zn4-O20 1.97 1.96 -0.01 

Ni5-O17 1.97 2.07 0.10 

Ni5-O18 1.97 2.06 0.09 

Ni5-O21 1.97 2.12 0.15 

Ni6-O18 1.97 2.06 0.09 

Ni6-O22 1.97 2.12 0.15 

Ni7-O18 1.97 2.06 0.09 

Ni7-O19 1.97 2.06 0.09 

Ni7-O20 1.97 2.06 0.08 

Ni7-O23 1.97 2.12 0.15 

Zn10-O21 1.97 1.96 -0.01 

Zn10-O22 1.97 1.96 -0.01 

Zn10-O23 1.97 1.95 -0.02 

Zn10-O26 1.97 1.96 -0.01 

Zn13-O29 1.97 1.95 -0.02 

Zn14-O30 1.97 1.96 -0.01 

Zn15-O31 1.97 1.95 -0.02 

Zn16-O32 1.97 1.96 -0.01 
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จากรูปทีÉ 4.10 แสดงโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉสูง (x = 0.25) ซึÉ ง

ประกอบไปดว้ยซิงค ์12 อะตอม ออกซิเจน 16 อะตอม และ นิกเกิล 4 อะตอม พบวา่การการแทนทีÉ

ซิงคด์ว้ยนิกเกิลส่งผลกระทบต่อโครงสร้างโดยเฉพาะในแนวแกน z ซึÉงเป็นแนวโน้มเดียวการแทนทีÉ

ดว้ยนิกเกิล 1 ตาํแหน่ง ดงัแสดงในตารางทีÉ 4.9 เมืÉอคาํนวณหาค่าพลงังานช่องว่างของซิงค์ออกไซด์ทีÉ

เจือนิกเกิล มีค่าเท่ากบั 1.08 eV  

 

4.4 การศึกษาสมบัติของซิงค์ออกไซด์และซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโลหะโดยใช้ 

      ขนาด supercell 2x2x1 และมกีารกําหนดค่า k-point 

เมืÉอทาํการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซดด์ว้ยฟังก์ชนัศกัยเ์ทียมแบบ BLYP และ PBE 

พบวา่ไดโ้ครงสร้างแสดงดงัรูปทีÉทีÉ 4.11 

 

 

 

 

 

 

                           (ก)                                                                       (ข)                                                 

รูปทีÉ 4.11 แสดงโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด ์(ก) ภาพฉายดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นข้าง 
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ตารางทีÉ 4.10 แสดงค่าเซลลพ์ารามเิตอร์ของโครงสร้างซิงคอ์อกไซดแ์ละซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยโลหะ 

                      ดว้ยฟังก์ชนัศกัยเ์ทียมแบบ PBE 

 

 

 

 

ตารางทีÉ 4.11 แสดงค่าเซลลพ์ารามเิตอร์ของโครงสร้างซิงคอ์อกไซดแ์ละซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยโลหะ 

                      ดว้ยฟังก์ชนัศกัยเ์ทียมแบบ BLYP 

 

   

 

 
 
 
 
 
 
 

ระบบทีÉศึกษา 
ค่าเซลลพ์ารามิเตอร์ 

a(Å) b(Å) c(Å) 

ZnO 3.2516 3.2516 5.2097 

ZnO.Co 3.2523 3.2523 5.2109 

ZnO.2Co 3.2533 3.2533 5.2131 

ZnO.Mn (low spin) 3.2518 3.2519 5.2104 

ZnO.Mn (high spin) 3.2522 3.2522 5.2113 

ระบบทีÉศึกษา 
ค่าเซลล์พารามิเตอร์ 

a(Å) b(Å) c(Å) 

ZnO.2Mn (low spin) 3.2531 3.2529 5.212 

ZnO.2Mn (high spin) 3.2528 3.2528 5.2128 

ZnO.Ni 3.2527 3.2527 5.2114 

ZnO.2Ni 3.2527 3.2527 5.2118 

ระบบทีÉศึกษา 
ค่าเซลลพ์ารามิเตอร์ 

a(Å) b(Å) c(Å) 

ZnO 3.2514 3.2514 5.2093 

ZnO.Co 3.2518 3.2517 5.2107 

ZnO.2Co 3.2528 3.2528 5.2121 

ZnO.Mn (low spin) 3.2518 3.2519 5.2104 

ZnO.Mn (high spin) 3.2519 3.2519 5.2107 

ระบบทีÉศึกษา 
ค่าเซลลพ์ารามิเตอร์ 

a(Å) b(Å) c(Å) 

ZnO.2Mn (low spin) 3.2524 3.2524 5.2117 

ZnO.2Mn (high spin) 3.2525 3.2525 5.2124 

ZnO.Ni - - - 

ZnO.2Ni - - - 
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เมืÉอทาํการจาํลองโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์และทาํการคาํนวณทางกลศาสตร์ควอนตมั พบวา่ความ

ยาวพนัธะระหวา่ง Zn-O ทีÉคาํนวณดว้ยฟังก์ชนัศกัยเ์ทียม BLYP มีค่าเท่ากบั 1.99 Å สําหรับความยาว

พนัธะระหวา่ง Zn-O ทีÉคาํนวณดว้ยฟังก์ชนัศกัยเ์ทียม PBE มีค่าเท่ากบั 1.98 Å ซึÉงมีค่าใกลเ้คียงกบัการ

ทดลองทีÉไดเ้คยศึกษามา 1.98 Å	อีกทัÊงยงัใกลเ้คียงกบัโครงสร้างของซิงค์ออกไซดที์Éมีขนาด supercell 

เท่ากับ 2x2x2 นอกจากนีÊ ค่าพารามิเตอร์ของโครงสร้างทีÉคาํนวณไดแ้สดงดงัตารางทีÉ 4.10 และ 4.11 

และเมืÉอคาํนวณหาค่าพลงังานช่องวา่งโดยการคาํนวณตามหลกัการของ Khon-Sham พบว่าค่าพลงังาน

ช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์ทีÉคาํนวณฟังก์ชนัศกัยเ์ทียม BLYP และ PBE มีค่าเท่ากบั 3.95 eV และ 3.90 

eV ตามลาํดบั ซึÉงค่าทีÉคาํนวณไดใ้กล้เคียงกบัค่าทีÉไดจ้ากการทดลองคือ 3.44 eV 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

                     รูปทีÉ4.12 แสดงค่า Density of states และค่าพลงังานช่องวา่งของซิงคอ์อกไซด ์

                                    เส้นทึบค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซดที์Éคาํนวณฟังก์ชนัศกัยเ์ทียม PBE 

                                    เส้นประค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซดที์Éคาํนวณฟังกช์นัศกัยเ์ทียมBLYP 

 

 

 

 

 

 

 

 

PBE 
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เพืÉอง่ายต่อการพิจารณาในหวัขอ้ต่อไปจึงทาํการระบุตวัเลขลงบนไอออนดงัแสดงในรูปทีÉ 4.13 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.13 แสดงการระบุตวัเลขเพืÉอใหง้่ายต่อการพิจารณา 
 

 

4.4.1 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยโคบอลต์ในปริมาณทีÉตํÉา 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉตํÉา (CoxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.125 ทาํได้

โดยการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยโคบอลต์ โดยใช้ฟังก์ชันศักยเ์ทียม

แบบ BLYP และ PBE สําหรับการสปินอิเล็กตรอนของโคบอลต์มีเพียงรูปแบบเดียว โดยทีÉมี

อิเลก็ตรอนเดียว 3 อิเลก็ตรอน ซึÉงมีค่า multiplicity เท่ากบั 4 พบวา่โครงสร้างทีÉคาํนวณไดแ้สดงดงัใน

รูปทีÉ 4.14 

 

 

 

 

 

 

 

                                            

                                           (ก)                                                                    (ข) 

 

รูปทีÉ 4.14 โครงสร้างของซิงคอ์อกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉตํÉา x = 0.125 (ก) ภาพฉาย 

                 ดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นข้าง 
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ตารางทีÉ 4.12 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยโคบอลต ์

                     ในปริมาณทีÉต ํÉาโดยคิดการสปินอเิลก็ตรอนของโคบอลต์ multiplicity (M)  = 4 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
BLYP PBE 

ก่อน หลงั Δ ก่อน หลงั Δ 
Co5-O9 1.99 2.08 0.09 1.98 2.09 0.11 

Co5-O13 1.99 2.12 0.13 1.98 2.13 0.15 

Co5-O10 1.99 2.09 0.10 1.98 2.09 0.11 

Zn1-O9 1.99 1.95 -0.04 1.98 1.95 -0.03 

Zn2-O10 1.99 1.95 -0.04 1.98 1.95 -0.03 

Zn3-O11 1.99 1.99 0.00 1.98 1.99 0.01 

Zn4-O12 1.99 1.95 -0.04 1.98 1.95 -0.03 

Zn6-O10 1.99 1.94 -0.05 1.98 1.94 -0.04 

Zn6-O14 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O11 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O10 1.99 1.94 -0.05 1.98 1.94 -0.04 

Zn7-O12 1.99 1.94 -0.05 1.98 1.94 -0.04 

Zn7-O15 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.98 0.00 

Zn8-O12 1.99 1.94 -0.05 1.98 1.94 -0.04 

Zn8-O16 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 
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รูปทีÉ 4.15 แสดงค่าระหวา่งระดบัพลงังานและค่า density of state ของซิงคอ์อกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลต ์

                ในปริมาณทีÉต ํÉา (x = 0.125) โดยใช้ระเบียบวิธีแบบ BLYP 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
รูปทีÉ 4.16 แสดงค่าระหวา่งระดบัพลงังานและค่า density of state ของซิงคอ์อกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลต์ 

                ในปริมาณทีÉต ํÉา (x = 0.125) โดยใช้ระเบียบวิธีแบบ PBE 

 

2.75 eV 

3.32 eV 



68 
 

จากตารางทีÉ 4.12 พบวา่ เมืÉอทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยโคบอลตแ์ลว้ทาํใหค้วามยาวพนัธะของ Co-O มีค่า

มากกว่าความยาวพนัธะเดิมของ Zn-O ซึÉ งความยาวพนัธะของ Co-O ในแนวแกน z (2.12 Å) มีการ

เปลีÉยนแปลงมากกว่าในแนวระนาบ xy (2.08 Å) ซึÉงสอดคลอ้งกบัค่าเซลล์พารามิเตอร์ของโครงสร้าง

ทีÉคาํนวณไดด้งัตารางทีÉ 4.10 และ 4.11 ซึÉงการเปลีÉยนแปลงนีÊอาจเกิดจากการแทนทีÉซิงค์ด้วยโคบอลต์

ทาํใหอ้อกซิเจนโดยรอบพยายามปรับโครงสร้างจากทรงเหลีÉยมสีÉหน้า (tetrahedral) เป็นทรงเหลีÉยม

แปดหนา้ (octahedral) ซึÉ งเมืÉอพิจารณาโครงสร้างผลึกของโคบอลต์ออกไซดพ์บวา่เป็นโครงสร้างผลกึ

แบบ rocksaltอีกทัÊ งโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์สามารถเปลีÉยนโครงสร้างจาก wurtzite เป็น

โครงสร้างแบบ rocksaltไดห้ากมีความดนัทีÉเหมาะสม [29] เมืÉอคาํนวณหาค่าพลงังานช่องว่างของซิ

งค์ออกไซด์ทีÉเจือโคบอลต์ทัÊงสองฟังก์ชนัเทียมคือ PBE และ BLYP จากรูปทีÉ 4.15 และ 4.16 มีค่า

เท่ากบั  3.32 eV และ 2.75 eV  ตามลาํดบั  
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4.4.2 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยโคบอลต์ในปริมาณทีÉสูง 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉสูง (CoxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.25 ทาํได้

โดยการค ํานวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ทีÉ เ จือด้วยโคบอลต์ สําหรับการสปิน

อิเล็กตรอนของโคบอลต์มีเพียงรูปแบบเดียว โดยทีÉมีอิเล็กตรอนเดียว 6 อิเล็กตรอน ซึÉ งมีค่า 

multiplicity เท่ากบั 7โครงสร้างทัÊงสองแสดงดงัรูปทีÉ 4.17 

 

 

 

 

 

 

 

                                                                 (ก) 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                                 (ข) 

รูปทีÉ 4.17 โครงสร้างของซิงคอ์อกไซดที์Éเจือดว้ยโคบอลตใ์นปริมาณทีÉสูง x = 0.25 (ก) ภาพฉาดา้นบน  

                 (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 
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ตารางทีÉ 4.13 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยโคบอลต ์

                     ในปริมาณทีÉสูง โดยคิดการสปินอิเลก็ตรอนของโคบอลต ์multiplicity (M)  = 7 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
BLYP PBE 

ก่อน หลงั Δ ก่อน หลงั Δ 
Co5-O9 1.99 2.09 0.10 1.98 2.09 0.11 

Co5-O13 1.99 2.14 0.15 1.98 2.13 0.15 

Co5-O10 1.99 2.05 0.06 1.98 2.05 0.07 

Co2-O10 1.99 2.15 0.16 1.98 2.13 0.15 

Zn1-O9 1.99 1.94 -0.05 1.98 1.93 -0.05 

Zn3-O11 1.99 1.96 -0.03 1.98 1.96 -0.02 

Zn4-O12 1.99 1.94 -0.05 1.98 1.94 -0.04 

Zn6-O10 1.99 1.92 -0.07 1.98 1.92 -0.06 

Zn6-O14 1.99 1.94 -0.05 1.98 1.93 -0.05 

Zn7-O10 1.99 1.91 -0.08 1.98 1.91 -0.07 

Zn7-O12 1.99 1.96 -0.03 1.98 1.96 -0.02 

Zn7-O15 1.99 1.93 -0.06 1.98 1.93 -0.05 

Zn7-O11 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 

Zn8-O12 1.99 1.93 -0.06 1.98 1.94 -0.04 

Zn8-O16 1.99 1.95 -0.03 1.98 1.95 -0.03 
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จากตารางทีÉ 4.13 พบวา่ เมืÉอทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยโคบอลตแ์ลว้ทาํใหค้วามยาวพนัธะของ Co-O มีค่า

มากกว่าความยาวพนัธะเดิมของ Zn-O ซึÉ งความยาวพนัธะของ Co-O ในแนวแกน z (2.14Å) มีการ

เปลีÉยนแปลงมากกว่าในแนวระนาบ xy (2.06 Å) ซึÉงสอดคลอ้งกบัค่าเซลล์พารามิเตอร์ของโครงสร้าง

ทีÉคาํนวณไดด้งัตารางทีÉ 4.10 และ ตารางทีÉ 4.11 โดยทีÉค่าเซลล์พารามิเตอร์ของโครงสร้างทีÉทาํการ

แทนทีÉซิงคด์ว้ยโคบอลตส์องตาํแหน่งมีการเปลีÉยนแปลงมากกวา่การแทนทีÉหนึÉงตาํแหน่งซึÉงสอดคลอ้ง

กบัการทดลองทีÉมีอยู่จริงโดยทีÉการเปลีÉยนแปลงนีÊอาจเกิดจากเหตุผลเดียวกับในหวัข้อ 4.5.1 เมืÉอ

คาํนวณหาค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือโคบอลต์ทัÊงสองฟังก์ชันเทียมคือ BLYP และ 

PBE มีค่าเท่ากบั  0.89 eV  และ 0.66 eV ตามลาํดบั เมืÉอเปรียบค่าพลงังานช่องวา่งของซิงคอ์อกไซด์กบั

ซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยโคบอลตแ์ลว้พบวา่ ค่าพลงังานช่องวา่งของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือด้วยโคบอลต์มี

ค่าลดลง ซึÉ งเป็นจริงตามผลการทดลองทีÉมีอยู่จริง ถึงแม้ว่าค่าทีÉไดจ้ะไม่ได้ใกล้เคียงกับค่าทดลอง 

นอกจากนีÊค่าพลงังานช่องวา่งทีÉไดย้งัมีค่าต ํÉามากเมืÉอเปรียบเทียบกบัค่าจากการทดลองสําหรับสารกึÉ ง

ตวันาํซึÉงมีค่าพลงังานช่องว่างอยูใ่นช่วง 2-4 eV  แต่ก็ยงัสามารถดูแนวโนม้ในหวัขอ้ 4.3  
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4.4.3 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยแมงกานีสในปริมาณทีÉตํÉา 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยแมงกานีสในปริมาณทีÉตํÉา (MnxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.125 

ทาํไดโ้ดยการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยแมงกานีส 1 อะตอมทีÉตาํแหน่ง

ของ ZnโดยในงานวจิยันีÊ คิดการสปินของอิเลก็ตรอนสองแบบคือ low spin, multiplicity (M) = 2 และ 

high spin, multiplicity (M) = 6 โครงสร้างทีÉเสถียรของทัÊงสองระบบมีลกัษณะคลา้ยกนัดงัแสดงดงัรูป

ทีÉ 4.18 

 

 

 

 

 

 

 

                                                                      (ก) 

 

 

 

 

 

 

 

 

                                                                       (ข) 

รูปทีÉ 4.18 โครงสร้างของซิงคอ์อกไซดที์Éเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉตํÉา x = 0.125 (ก) ภาพฉาย 

                 ดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นข้าง 
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ตารางทีÉ 4.14 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยแมงกานีส 

                      ในปริมาณทีÉต ํÉา โดยคิดการสปินอิเลก็ตรอนของแมงกานีสแบบ low spin,  

                       multiplicity (M)  = 2 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
BLYP PBE 

ก่อน หลงั Δ ก่อน หลงั Δ 
Mn5-O9 1.99 1.98 -0.01 1.98 2.02 0.04 

Mn5-O13 1.99 1.94 0.05 1.98 2.02 0.04 

Mn5-O10 1.99 1.96 -0.03 1.98 2.03 0.05 

Zn1-O9 1.99 2.00 0.01 1.98 2.01 0.03 

Zn2-O10 1.99 1.99 0.00 1.98 1.99 0.01 

Zn4-O12 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 

Zn6-O10 1.99 1.98 -0.01 1.98 2.00 0.02 

Zn7-O11 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.99 0.01 

Zn7-O10 1.99 2.00 0.01 1.98 1.98 0.00 

Zn7-O12 1.99 2.01 0.02 1.98 2.04 0.06 

Zn7-O15 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 

Zn8-O12 1.99 1.93 -0.06 1.98 2.01 0.03 

Zn8-O16 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 
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ตารางทีÉ 4.15 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยแมงกานีส 

                      ในปริมาณทีÉต ํÉา โดยคิดการสปินอิเลก็ตรอนของแมงกานีสแบบ high spin,  

                       multiplicity (M)  = 6 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
BLYP PBE 

ก่อน หลงั Δ ก่อน หลงั Δ 
Mn5-O9 1.99 2.06 0.07 1.98 2.04 0.06 

Mn5-O13 1.99 2.05 0.06 1.98 2.05 0.07 

Mn5-O10 1.99 2.05 0.06 1.98 2.03 0.05 

Zn1-O9 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.97 -0.01 

Zn2-O10 1.99 1.96 -0.03 1.98 1.96 -0.02 

Zn4-O12 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.97 -0.01 

Zn6-O10 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O11 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O10 1.99 1.96 -0.03 1.98 1.96 -0.02 

Zn7-O12 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O15 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.97 -0.01 

Zn8-O12 1.99 1.96 -0.03 1.98 1.97 -0.01 

Zn8-O16 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.97 -0.01 
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จากตารางทีÉ 4.14 และ 4.15 พบว่า เมืÉอทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยแมงกานีสแลว้ทาํให้ความยาวพนัธะของ  
Mn-O มีค่ามากกว่าความยาวพนัธะเดิมของ Zn-O ซึÉ งความยาวพนัธะของ Mn-O ในแนวแกน z 

(2.05Å) มีการเปลีÉยนแปลงมากกว่าในแนวระนาบ xy (2.04 Å) ซึÉ งสอดคล้องกบัค่าพารามิเตอร์ของ

โครงสร้างทีÉคาํนวณไดด้งัตารางทีÉ 4.10 และ ตารางทีÉ 4.11 โดยทีÉค่าเซลล์พารามิเตอร์ของโครงสร้างทีÉ

ทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยแมงกานีสมีค่าทีÉเปลีÉยนแปลงมากกว่าเมืÉอเทียบกบัโคบอลต์ เนืÉองจากการแทนทีÉ

ซิงคด์ว้ยแมงกานีสทาํใหเ้กิดการบิดเบีÊยวของโครงสร้างเป็นผลมาจากขนาดอะตอมของแมงกานีสมี

ขนาดทีÉใหญ่กว่าของซิงค์ในขณะทีÉโคบอลต์ทีÉมีขนาดทีÉใกลเ้คียงกบัซิงค์โดยทีÉการเปลีÉยนแปลงนีÊอาจ

เกิดจากโครงสร้างผลึกของแมงกานีสออกไซด์แตกต่างจากซิงค์ออกไซด์ ซึÉ งเป็นเหตุผลเดียวกบัใน

หวัขอ้ 4.5.1 เมืÉอคาํนวณหาค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยแมงกานีสทัÊงสองฟังก์ชนั

ศกัยเ์ทียมแบบ BLYP และ PBE มีค่าเท่ากบั 1.09 eV (low spin),1.07 eV (high spin) และ 1.03 eV 

(low spin), 1.05 eV (high spin) ตามลาํดบัซึÉ งค่าพลงังานช่องว่างทีÉไดมี้ค่าน้อยกว่าซิงค์ออกไซด์

บริสุทธิÍ  และไม่สอดคลอ้งกบัผลการคาํนวณของระบบซิงค์ออกไซดที์ÉแทนทีÉดว้ยแมงกานีสทีÉไม่ไดท้าํ

การกาํหนดค่า k-point นอกจากนีÊค่าพลงังานช่องวา่งทีÉไดย้งัมีค่าต ํÉามากเมืÉอเปรียบเทียบกบัค่าจากการ

ทดลองสําหรับสารกึÉงตวันาํซึÉงมีค่าพลงังานช่องวา่งอยู่ในช่วง 2-4 eV  ทัÊงนีÊอาจเกิดจากฟังก์ชนัศักย์

เทียมของแมงกานีสทีÉใชค้าํนวณไม่สามารถอธิบายพฤติกรรมของฟังก์ชนัคลืÉนของแมงกานีสในระบบ

นีÊไดโ้ดยมีงานวจิยัทีÉคลา้ยกนัไดท้าํการศึกษาสมบติัของแมงกานีสออกไซดซึ์É งมีการกาํหนดค่า k-point 

พบว่าค่าพลงังานช่องวา่งมีค่าตํÉากว่าระบบทีÉเป็นสารกึÉงตวันาํเมืÉอทาํการพิจารณาพลงังานรวมของซิ

งค์ออกไซด์ทีÉแทนทีÉดว้ยแมงกานีสโดยคิดการสปินของอิเล็กตรอนแบบ high spin และ low spin 

พบว่าระบบโดยคิดการสปินอิเลก็ตรอนของแมงกานีสแบบ high spin มีพลงังานของระบบตํÉากวา่ low 

spin ทัÊงการคาํนวณทีÉใชฟั้งก์ชนัศกัย์เทียมแบบ BLYP และ PBE สรุปว่าในระบบทีÉเจือด้วยแมงกานีส

ปริมาณตํÉาการสปินอิเล็กตรอนของแมงกานีสแบบ high spin มีความเสถียรมากกวา่ low spin ทัÊง 

BLYP และ PBE  
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4.4.4การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูง 

การศึกษาสมบติัของซิงคอ์อกไซดที์Éเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูง (MnxZn1-xO) เมืÉอ x = 0.25 ทาํ

ไดโ้ดยการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยแมงกานีสโดยในงานวิจยันีÊคิด 

การสปินของอเิลก็ตรอนสองแบบคอื low spin, multiplicity (M) = 1   และ high spin, multiplicity (M) 

= 11 พบว่าไดโ้ครงสร้างทัÊงสองมลีกัษณะคลา้ยกนัแสดงดงัรูปทีÉ 4.19 
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รูปทีÉ 4.19 โครงสร้างของซิงคอ์อกไซดที์Éเจือดว้ยแมงกานีสในปริมาณทีÉสูง x = 0.25 (ก) ภาพฉาย 

                ดา้นบน (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 
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ตารางทีÉ 4.16 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยแมงกานีส 

                      ในปริมาณทีÉสูง โดยคิดการสปินอเิล็กตรอนของแมงกานีสแบบ low spin,  

                       multiplicity (M)  = 1 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
BLYP PBE 

ก่อน หลงั Δ ก่อน หลงั Δ 
Mn5-O9 1.99 2.15 0.16 1.98 2.14 0.16 

Mn5-O13 1.99 2.05 0.06 1.98 2.05 0.07 

Mn5-O10 1.99 1.99 0.00 1.98 1.99 0.01 

Mn2-O10 1.99 2.04 0.05 1.98 2.04 0.04 

Zn1-O9 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 

Zn3-O11 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 

Zn4-O12 1.99 1.99 0.00 1.98 1.99 -0.01 

Zn6-O10 1.99 1.99 0.00 1.98 1.99 -0.01 

Zn6-O14 1.99 1.97 -0.02 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O10 1.99 1.96 -0.03 1.98 1.96 -0.02 

Zn7-O12 1.99 1.95 -0.04 1.98 1.95 0.03 

Zn7-O15 1.99 1.95 -0.04 1.98 1.95 -0.03 

Zn7-O11 1.99 1.95 -0.04 1.98 1.95 -0.03 

Zn8-O12 1.99 2.00 0.01 1.98 1.99 0.01 

Zn8-O16 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.99 0.01 
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ตารางทีÉ 4.17 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยแมงกานีส 

                      ในปริมาณทีÉสูง โดยคิดการสปินอเิล็กตรอนของแมงกานีสแบบ high spin,  

                       multiplicity (M)  = 11 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
BLYP PBE 

ก่อน หลงั Δ ก่อน หลงั Δ 
Mn5-O9 1.99 2.08 0.10 1.98 2.09 0.11 

Mn5-O13 1.99 2.12 0.13 1.98 2.12 0.14 

Mn5-O10 1.99 2.00 0.02 1.98 2.00 0.02 

Mn2-O10 1.99 2.08 0.09 1.98 2.08 0.09 

Zn1-O9 1.99 1.93 -0.06 1.98 1.93 -0.05 

Zn3-O11 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 

Zn4-O12 1.99 1.93 -0.06 1.98 1.93 -0.05 

Zn6-O10 1.99 1.89 -0.09 1.98 1.89 -0.09 

Zn6-O14 1.99 1.92 -0.07 1.98 1.92 -0.06 

Zn7-O10 1.99 1.89 -0.09 1.98 1.89 -0.09 

Zn7-O12 1.99 1.94 -0.04 1.98 1.94 -0.04 

Zn7-O15 1.99 1.93 -0.06 1.98 1.93 -0.05 

Zn7-O11 1.99 1.98 0.00 1.98 1.98 0.00 

Zn8-O12 1.99 1.98 -0.01 1.98 1.98 0.00 
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จากตารางทีÉ 4.16 และ 4.17พบว่า เมืÉอทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยแมงกานีสแลว้ทาํให้ความยาวพนัธะของ  
Mn-O มีค่ามากกวา่ความยาวพนัธะเดิมของ Zn-O ซึÉ งสอดคล้องกับการแทนทีÉด้วยแมงกานีสใน

ปริมาณตํÉา (x = 0.125) โดยความยาวพนัธะของ Mn-O ในแนวแกน z (2.13 Å) มีการเปลีÉยนแปลง

มากกว่าเมืÉอเปรียบเทียบกบัในแนวระนาบ xy (2.05 Å) ซึÉ งสอดคล้องกบัค่าเซลล์พารามิเตอร์ของ

โครงสร้างทีÉคาํนวณไดด้งัตารางทีÉ 4.10 และ ตารางทีÉ 4.11 โดยทีÉค่าเซลล์พารามิเตอร์ของโครงสร้างทีÉ

ทาํการแทนทีÉซิงคด์ว้ยแมงกานีสสองตาํแหน่งมีการเปลีÉยนแปลงมากกว่าการแทนทีÉหนึÉ งตาํแหน่งซึÉ ง

สอดคลอ้งกบัผลการทดลอง เนืÉองจากการแทนทีÉซิงคด์ว้ยแมงกานีสถึงสองอะตอมทาํให้เกิดการบิด

เบีÊยวของโครงสร้างมากขึÊน เมืÉอคาํนวณหาค่าพลงังานช่องว่างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือแมงกานีสทัÊง

สองฟังก์ชนัเทียมคือ BLYP และ PBE มีค่าเท่ากบั 1.17 eV (low spin), 1.24 eV (high spin) และ1.25 

eV (low spin),1.27 eV (high spin) ตามลาํดบั พบว่าค่าพลังงานช่องว่างทีÉไดสู้งกว่าระบบทีÉเติม

แมงกานีส 1 อะตอม (x = 0.125) แสดงให้เห็นว่าการเจือแมงกานีสในผลึกซิงค์ออกไซด์ในปริมาณ

มากขึÊนมีแนวโนม้ทาํใหค้่าพลงังานช่องวา่งมีค่าสูงขึÊน แต่อย่างไรก็ตาม ค่าพลงังานช่องวา่งทีÉคาํนวณ

ไดไ้ม่อยู่ในช่วงของสารกึÉงตวันาํไฟฟ้า เนืÉองจากผลึกของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยแมงกานีสเป็นสาร

กึÉงนาํไฟฟ้าควรมีค่าช่องวา่งพลงังานอยู่ทีÉ 2-4 eV อาจเกิดจากเหตุผลเดียวในหวัขอ้ 4.5.3 นอกจากนีÊยงั

พบว่าค่าพลังงานช่องว่างทีÉได้เป็นแนวโน้มเดียวกับการเจือด้วยแมงกานีสในระบบทีÉไม่มีการ

กาํหนดค่า k-point เมืÉอทาํการพิจารณาพลงังานรวมของระบบทัÊงสองระบบ พบว่าระบบทีÉเจือดว้ย

แมงกานีสโดยคิดการสปินอิเลก็ตรอนของแมงกานีสแบบ high spin มีพลงังานของระบบตํÉากว่า low 

spin ทัÊงการคาํนวณทีÉใชฟั้งก์ชนัศกัย์เทียมแบบ BLYP และ PBE สรุปว่าในระบบทีÉเจือด้วยแมงกานีส

ปริมาณตํÉาการสปินอิเล็กตรอนของแมงกานีสแบบ high spin มีความเสถียรมากกวา่ low spin ทัÊง 

BLYP และ PBE  
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4.5.5 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจอืด้วยนิกเกลิในปริมาณทีÉตํÉา 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซดที์Éเจือด้วยนิกเกิลในปริมาณทีÉต ํÉา (NixZn1-xO) เมืÉอ x = 0.125 ทาํได้

โดยการคาํนวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยนิกเกิล โดยใชฟั้งก์ชนัศกัยเ์ทียมแบบ 

PBE สําหรับการจดัเรียงอิเล็กตรอนของนิกเกิลในระดบัชัÊนพลงังาน eg และ t2g ในสนามของออกซิเจน

รูปทรงเหลีÉยมสีÉหน้า พบว่ามีการจดัเรียงเพียงรูปแบบเดียวซึÉ งมีค่า multiplicity เท่ากับ = 3 พบว่า

โครงสร้างทีÉคาํนวณมีโครงสร้างแสดงดงัในรูปทีÉ 4.20 

 

 
 

 

 

 

 

                                                                           (ก) 

 
 

 

 

 

 

 

                                                                            (ข) 

รูปทีÉ 4.20 โครงสร้างของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉต ํÉา x = 0.125 (ก) ภาพฉายดา้นบน 

                 (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 
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ตารางทีÉ 4.18 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉ 

                     ต ํÉาโดยคิดการสปินอเิลก็ตรอนมีค่า multiplicity (M) = 3 โดยใชฟั้งกช์นัศกัยเ์ทียมแบบ 

                     PBE 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
High spin 

ก่อน หลงั Δ 
Ni 5-O9 1.98 2.08 0.10 

Ni 5-O13 1.98 2.12 0.14 

Ni 5-O10 1.98 2.08 0.10 

Ni5-O12 1.98 2.08 0.10 

Zn1-O9 1.98 1.96 -0.03 

Zn2-O10 1.98 1.96 -0.02 

Zn3-O11 1.98 1.97 -0.01 

Zn4-O12 1.98 1.95 -0.03 

Zn6-O10 1.98 1.96 -0.02 

Zn6-O14 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O11 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O10 1.98 1.94 -0.04 

Zn7-O12 1.98 1.96 -0.02 

Zn7-O15 1.98 1.97 -0.01 

Zn8-O12 1.98 1.95 -0.03 

Zn8-O16 1.98 1.97 -0.01 
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จากตารางทีÉ 4.18 พบว่า เมืÉอทาํการแทนทีÉซิงค์ด้วยนิกเกิลแล้วทาํให้ความยาวพนัธะของ Ni-O มีค่า

มากกว่าความยาวพนัธะเดิมของ Zn-O ซึÉ งความยาวพนัธะของ Ni-O ในแนวแกน z (2.13Å) มีการ

เปลีÉยนแปลงมากกวา่ในแนวระนาบ xy (2.09Å) ซึÉ งสอดคลอ้งกบัค่าเซลล์พารามิเตอร์ของโครงสร้างทีÉ

คาํนวณไดด้งัตารางทีÉ 4.10 โดยทีÉค่าเซลลพ์ารามิเตอร์ของโครงสร้างทีÉทาํการแทนทีÉซิงค์ด้วยนิกเกิลมี

ค่าทีÉเปลีÉยนแปลงโดยทีÉการเปลีÉยนแปลงนีÊอาจเกิดจากเหตุผลเดียวกับในหวัขอ้ 4.5.1 เนืÉองจากเมืÉอ

พิจารณาโครงสร้างผลึกของนิกเกิลออกไซดพ์บวา่เป็นโครงสร้างผลึกแบบ rocksalt เมืÉอคาํนวณหาค่า

พลงังานช่องว่างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือนิกเกิลมีค่าเท่ากับ 3.01 eV (low spin), 2.95 eV (high spin) 

ตามลาํดบั จึงสรุปไดว่้าเมืÉอเจือนิกเกิลส่งผลให้ค่าพลงังานช่องมีค่าลดลงซึÉ งสอดคลอ้งกับผลการ

ทดลอง [30]  

 

4.5.6การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือด้วยนิกเกลิในปริมาณทีÉสูง 

การศึกษาสมบติัของซิงค์ออกไซดที์Éเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉสูง (NixZn1-xO) เมืÉอ x = 0.250 ทาํได้

โดยการค ํานวณหาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ทีÉเ จือด้วยนิกเกิล สําหรับการจดัเรียง

อิเลก็ตรอนของนิกเกิลในระดบัช ัÊนพลงังาน eg และ t2g ในสนามของออกซิเจนรูปทรงเหลีÉยมสีÉหน้า 

พบว่ามีการจดัเรียงเพียงรูปแบบเดียว โดยทีÉมีอิเล็กตรอนเดียว 4 อิเล็กตรอน ซึÉ งมีค่า multiplicity 

เท่ากับ 5 โดยใชฟั้งก์ชนัศกัยเ์ทียมแบบ PBE พบวา่โครงสร้างทีÉคาํนวณมีโครงสร้างแสดงดงัในรูปทีÉ 

4.21 

 

 

 

 

 

 

 

                                     (ก)                                                                   (ข) 

รูปทีÉ 4.21โครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉสูง x = 0.250 (ก) ภาพฉายดา้นบน 

                (ข) ภาพฉายดา้นขา้ง 
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ตารางทีÉ 4.19 แสดงความยาวพนัธะทีÉเปลีÉยนแปลงไปของซิงค์ออกไซดเ์มืÉอเจือดว้ยนิกเกิลในปริมาณทีÉ 

                     สูงโดยคิดการสปินอเิลก็ตรอนมีค่า multiplicity (M) = 5 โดยใชฟั้งกช์นัศกัยเ์ทียมแบบ  

                     PBE 

 

ความยาวพนัธะ(Å) 
High spin 

ก่อน หลงั Δ 
Ni5-O9 1.98 2.18 0.20 

Ni5-O13 1.98 2.16 0.18 

Ni5-O10 1.98 2.13 0.15 

Ni2-O10 1.98 2.15 0.17 

Zn1-O9 1.98 1.93 -0.05 

Zn3-O11 1.98 2.03 0.05 

Zn4-O12 1.98 2.01 0.03 

Zn6-O10 1.98 2.03 0.03 

Zn6-O14 1.98 1.97 -0.01 

Zn7-O10 1.98 2.01 0.03 

Zn7-O12 1.98 2.02 0.04 

Zn7-O15 1.98 1.99 0.01 

Zn7-O11 1.98 1.97 -0.01 

Zn8-O12 1.98 2.01 0.03 

Zn8-O16 1.98 2.03 0.05 
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จากตารางทีÉ 4.19 พบว่า เมืÉอทาํการแทนทีÉซิงค์ด้วยนิกเกิลแลว้ทาํให้ความยาวพนัธะของ Ni-O มีค่า

มากกว่าความยาวพนัธะเดิมของ Zn-O ซึÉ งความยาวพนัธะของ Ni-O ในแนวแกน z (2.16Å) มีการ

เปลีÉยนแปลงมากกวา่เมืÉอเทียบกบัในแนวระนาบ xy (2.14Å) โดยทีÉความยาวพนัธะของ Ni-O มีค่าทีÉ

ใกลเ้คียงกบัระบบทีÉทาํการเจือด้วยโคบอลต์ ซึÉ งสอดคลอ้งกับค่าเซลล์พารามิเตอร์ของโครงสร้างทีÉ

คาํนวณไดด้งัตารางทีÉ 4.10 โดยทีÉค่าเซลลพ์ารามิเตอร์ของโครงสร้างทีÉทาํการแทนทีÉซิงค์ด้วยนิกเกิลมี

ค่าทีÉเปลีÉยนแปลงโดยทีÉการเปลีÉยนแปลงนีÊอาจเกิดจากเหตุผลเดียวกับในหวัขอ้ 4.5.1 เนืÉองจากเมืÉอ

พิจารณาโครงสร้างผลึกของนิกเกิลออกไซดพ์บวา่เป็นโครงสร้างผลึกแบบ rocksalt เมืÉอคาํนวณหาค่า

พลงังานช่องว่างของซิงค์ออกไซด์ทีÉเจือนิกเกิลมีค่าเท่ากับ 2.90 eV  สามารถสรุปไดว้่าค่าพลงังาน

ช่องวา่งมีค่าลดลงเมืÉอเพิÉมปริมาณการเจือของนิกเกิล [30]  

 

4.5.7 การศึกษาสมบตัิของซิงค์ออกไซด์ทีÉเกิดช่องว่างของออกซิเจน 

ผลจากการจาํลองโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซด์ทีÉเกิดช่องว่างออกซิเจน ด้วยระเบียบวิธี 

Density-Functional Theory โดยการประมาณค่าฟังก์ชันแลกเปลีÉยนและสหสัมพนัธ์ตามแบบของ 

BLYP และ PBEพบว่าโครงสร้างทีÉจาํลองไดมี้โครงสร้างดงัแสดงในรูปทีÉ 4.22 

 

 

 

 

 

 

                                               (ก)                                                                          (ข) 

รูปทีÉ4.22 แสดงโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงคอ์อกไซดที์Éเกิดช่องวา่งออกซิเจน (ก) ภาพฉายดา้นบน (ข) 

               ภาพฉายดา้นขา้ง 

 

เมืÉอพิจารณาโครงสร้างทีÉเสถียรของซิงค์ออกไซดด์ว้ยโปรแกรม VMD พบว่าความยาวพนัธะของ Zn-

O มีการเปลีÉยนแปลงไปจากเดิมเลก็นอ้ย ซึÉงการประมาณค่าทัÊงสองฟังก์ชนัใหผ้ลของความยาวพนัธะ

ทีÉเหมือนกนัคือ 2.00 Å	โดยการเปลีÉยนแปลงเพียงเลก็น้อยนีÊไม่มีผลต่อโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์

มากนกัเมืÉอเทียบกับซิงคอ์อกไซด์ทีÉเจือดว้ยโลหะ เมืÉอนาํโครงสร้างทีÉเสถียรไปทาํการคาํนวณหาค่า

O 

Zn 

ช่องว่าง 
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พลงังานช่องว่างดว้ยวิธีของ Kohn-Sham พบว่ามีค่าเท่ากบั 2.88 eV (BLYP) และ 2.91 eV (PBE) จึง

สามารถสรุปไดว้่าโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์เมืÉอเกิดช่องว่างของออกซิเจนส่งผลให้ค่าพลงังาน

ช่องวา่งมีค่าลดลงซึÉงสอดคลอ้งกบัผลการทดลอง [31] นอกจากนีÊการเกิดช่องวา่งของออกซิเจนยงัเป็น

ทีÉน่าสนใจในแง่ความเสถียรภาพทีÉอุณหภูมิต่างๆ เนืÉองจากในการคาํนวณนีÊ เป็นการคาํนวณทีÉอุณหภูมิ 

0 องศาเคลวลิ จึงทาํใหท้างผูว้จิยัมีแนวคิดทีÉศึกษาพฤติกรรมของช่องวา่งของออกซิเจนทีÉอุณหภูมิต่าง  ๆ
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4.6 การศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลของผลึกซิงค์ออกไซด์และผลึกซิงค์ออกไซด์ทีÉเกิด               

      ช่องว่าง 

เพืÉอลดปัญหาดา้น finite size effect ในการศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลของจึงใชข้นาดของซิงคอ์อกไซด์ทีÉ

มีขนาด supercell เท่ากับ 3x3x3 ซึÉง 1 supercell ประกอบดว้ยซิงค์ และ ออกซิเจนอย่างละ54 อะตอม 

โดยมีค่าคงทีÉของหน่วยเซลล์a = b = 9.75Å และ c = 15.63 Å และทาํการจาํลองโครงสร้างของผลึกซิ

งคอ์อกไซดที์Éบกพร่องแบบมีช่องวา่ง (vacancy) โดยดึงออกซิเจนออกจากโครงสร้าง  1 ตาํแหน่งทาํ

ให้ supercellประกอบด้วยซิงค์ 54 อะตอม และ ออกซิเจน 53 อะตอมสําหรับการศึกษาพลวตัเชิง

โมเลกุลในงานวิจยันีÊ ให้ จาํนวนอะตอม ปริมาตร และ อุณหภูมิของระบบคงทีÉ  หรือระบบแบบ 

canonical ensemble (NVT) 

 

4.6.1 การศึกษาโครงสร้างทีÉเหมาะสมทีÉอุณหภูมิต่างๆ 

เพืÉอศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลของผลึกซิงค์ออกไซดแ์ละซิงค์ออกไซดที์Éมีขอ้บกพร่องแบบช่องว่าง จึง

ทาํการหาระบบทีÉมีพลงังานจลน์ทีÉสอดคลอ้งกับอุณหภูมิทีÉตอ้งการศึกษา โดยทาํการ equilibration 

ด้วยการสเกลอุณหภูมิเป็นเวลา 9 ps และ equilibration ต่อในอ่างควบคุมอุณหภูมิตามวิธี nose 

thermostat การ equilibration  โดยการสเกลอุณหภูมิทําได้โดยการใส่พล ังงานจลน์เ ริÉ มต้นให้

สอดคล้องกบัอุณหภูมิทีÉตอ้งการกับโครงสร้างทีÉ เสถียรของระบบทีÉ 0 องศาเคลวินและปล่อยให้

อนุภาคของซิงค์และออกซิเจนเคลืÉอนทีÉไปตามแรงทีÉมากระทาํ ณ ช่วงเวลาหนึÉงๆโดยทีÉระบบจะทาํการ

สเกลพลงังานจลน์เป็นช่วงๆ เมืÉอระบบมีพลงังานจลน์หรืออุณหภูมิสูงหรือตํÉากว่าทีÉกาํหนด รูปทีÉ 4.23 

และ 4.24 แสดงตวัอย่างค่าพลงังานจลน์และอุณหภูมิขณะทาํการ equilibration ทีÉอุณหภูมิ 800 องศา

เซลเซียส ตาํแหน่งทีÉมีการเปลีÉยนแปลงค่าพลงังานจลน์หรืออุณหภูมิอยา่งรวดเร็วแสดงถึงตาํแหน่งทีÉ

เกิดการสเกลอุณหภูมิ ซึÉ งตอนแรกจาํนวนครัÊงในการสเกลอุณหภูมิมีการสเกลทีÉถีÉและเมืÉอผ่านไป 8 ps 

ความถีÉในการสเกลจะลดลงและพลงังานจลน์แกว่งอยูใ่นช่วง 0.125 a.u. จึงหยุดทาํการปรับโครงสร้าง

และนําไป equilibration ต่อใน nose thermostat เป็นระยะเวลา 4 ps จึงนําโครงสร้างทีÉไดไ้ปศึกษา

พลวตัเชิงโมเลกุลทีÉอุณหภูมิต่างๆ โดยใช้ nose thermostat เพืÉอควบคุมอุณหภูมิทีÉกาํหนดแทนการ

สเกลอุณหภูมิ 
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รูปทีÉ 4.23 แสดงค่าพลงังานจลนแ์ละช่วงเวลาทีÉคาํนวณของระบบทีÉมีช่องว่างทีÉอุณหภูมิ 800 องศา 

                 เซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.24 แสดงค่าอณุหภูมิและช่วงเวลาทีÉคาํนวณของระบบทีÉมีช่องว่างทีÉอุณหภูมิ 800 องศา 

                 เซลเซียส 
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4.6.2 การศึกษาพฤติกรรมของอนุภาคทีÉอณุหภูมิต่างๆ 

เมืÉอทาํการศึกษาพฤติกรรมของซิงคแ์ละออกซิเจนทีÉอุณหภูมิห้องและ 800 องศาเซลเซียส พบวา่ตลอด

การจาํลองอนุภาคซิงคแ์ละออกซิเจนมีการสัÉนอยู่รอบตาํแหน่งเดิม ภายในโครงสร้างแบบทรงเหลีÉยมสีÉ

หนา้โดยการสัÉนของซิงค์และออกซิเจนส่งผลใหโ้อกาสทีÉจะพบอนุภาคออกซืเจนรอบๆอนุภาคซิงค์มี

ค่าเปลีÉยนแปลงดงัแสดงในรูปทีÉ 4.25  

 
รูปทีÉ 4.25 แสดงค่าฟังก์ชนัการกระจายของเรเดียลและระยะห่างระหวา่งซิงค์กบัออกซิเจนทีÉใกลเ้คียง  

              เส้นทึบ (     ) เป็นฟังก์ชนัการกระจายเรเดียลของซิงคก์บัออกซิเจนทีÉอุณหภูมิห้อง  

              เส้นประ (---) เป็นฟังก์ชนัการกระจายเรเดียลของซิงคก์บัออกซิเจนทีÉ 800 องศาเซลเซียส 

 

ฟังก์ชนัการกระจายของเรเดียล (radial distribution function) แสดงถึงความน่าจะเป็นทีÉจะพบอนุภาค

ทีÉใกล้เคียงในแต่ละระยะทาง r จากอนุภาคทีÉพิจารณา โดยรูปทีÉ 4.25 แสดงความน่าจะเป็นทีÉจะพบ

อนุภาคออกซิเจนเมืÉอพิจารณาจากอนุภาคซิงค์อนุภาคออกซิเจนทีÉใกล้ทีÉสุดทีÉลอ้มรอบอนุภาคซิงค์ทีÉ

ระยะห่างเฉลีÉยประมาณ 2.00 Å ซึÉ งสอดคลอ้งกับความยาวพนัธะของซิงค์และออกซิเจน (Zn-O) ทีÉ

อุณหภูมิ 0 องศาเคลวินจากรูปทีÉ 4.25 ทีÉอุณหภูมิ 800 องศาเซลเซียสพีคของการกระจายมีความกวา้ง

มากขึÊน แสดงใหเ้ห็นถึงความไม่แน่นอนในการระบุตาํแหน่งของอนุภาคออกซิเจนใกลเ้คียงในลาํดบั

ชัÊนถดัออกไปเนืÉองจากทีÉอุณหภูมิสูงขึÊนทาํใหอ้นุภาคมีพลงังานจลน์มากขึÊนส่งผลให้อนุภาคสามารถ

เคลืÉอนทีÉได้มากขึÊน สําหรับการศึกษาพฤติกรรมของอนุภาคซิงคแ์ละออกซิเจนในโครงสร้างผลึกของ

27 ๐C 

800 ๐C 
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ซิงค์ออกไซด์ทีÉมีจุดบกพร่องแบบช่องว่าง (vacancy) ทีÉอุณหภูมิ 27 และ 800 1000 และ 1200 องศา

เซลเซียส พบวา่ทีÉอุณหภูมิ 27 และ 800 องศาเซลเซียสการเคลืÉอนทีÉของซิงคแ์ละออกซิเจนตลอดการ

จาํลองไม่หลุดออกจากโครงสร้างแบบทรงเหลีÉยมสีÉหนา้เกิดแค่การสัÉนของอนุภาคเท่านัÊน โดยทีÉการ

สัÉนของซิงคมี์ระยะขจดัทีÉน้อยกว่าออกซิเจน และทัÊงสองอนุภาคจะมีการสัÉนมากทีÉอุณหภูมิ 800 องศา

เซลเซียสโดยทีÉตาํแหน่งของช่องวา่งทีÉเกิดขึÊนไม่มีการเปลีÉยนตาํแหน่งไปจากเดิมเมืÉอพิจารณาการสัÉน

ของออกซิเจนทีÉใกลก้บัตาํแหน่งของช่องว่างเปรียบเทียบกบัออกซิเจนตาํแหน่งอืÉนและออกซิเจนใน

ระบบซิงค์ออกไซด์ทีÉมีผลึกสมบูรณ์ทีÉอุณหภูมิ 800 องศาเซลเซียส สามารถแสดงตาํแหน่งในการ

เคลืÉอนทีÉบนระนาบ xy ดงัรูปทีÉ 4.26 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.26 แสดงตาํแหน่งในการเคลืÉอนทีÉในระนาบ xy ของ (ก) ออกซิเจนในในระบบซิงคอ์อกไซด์ 

              ทีÉมีผลึกสมบูรณ์ (ข) ออกซิเจนตาํแหน่งอืÉน (ค) ออกซิเจนทีÉใกลก้บัตาํแหน่งของช่องว่าง 

              ทีÉอุณหภูมิ 800 องศาเซลเซียส 

 

จากรูปทีÉ 4.26 พบวา่การสัÉนของออกซิเจนทีÉใกล้กับตาํแหน่งของช่องว่างมีค่าระยะขจดัของการสัÉน

เท่ากับ 1.2 Å ซึÉงมากกวา่ออกซิเจนตาํแหน่งอืÉน (1.0 Å) ในโครงสร้าง จึงเป็นทีÉน่าสนใจว่าทีÉอุณหภูมิ

สูงขึÊน (มากกว่า 800 องศาเซลเซียส) พฤติกรรมของออกซิเจนทีÉใกล้กับตาํแหน่งของช่องว่างมี

แนวโนม้เปลีÉยนไปหรือไม่และตาํแหน่งของช่องวา่งมีการเคลืÉอนยา้ยทีÉอุณหภูมิเท่าไร โดยงานวิจยันีÊ

1.0 Å 1.0 Å 

1.2 Å 

(ก) (ข) 

(ค) 
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ไดท้าํการศึกษาเพิÉมเติมทีÉอุณหภูมิ 1000 และ 1200 องศาเซลเซียส พบว่ามีการเปลีÉยนแปลงตําแหน่ง

ของช่องว่างเมืÉออุณหภูมิสูงขึÊนดงัแสดงในรูปทีÉ 4.27 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ 4.27 แสดงตาํแหน่งของช่องว่างทีÉเกิดการเปลีÉยนตาํแหน่งไปจากเดิมทีÉอณุหภูมิ 1000 ๐C 

 

จากรูปทีÉ 4.26 แสดงถึงการเปลีÉยนตาํแหน่งของช่องว่างทีÉอุณหภูมิ 1000 องศาเซลเซียส โดยพบวา่ทีÉ

เวลานอ้ยกวา่ 6.4 ps ไอออนของออกซิเจน (O1) เกิดเพียงแค่การสัÉนรอบๆไอออนของซิงคเ์ท่านัÊน แต่

เมืÉอเวลามากกว่า 6.4 ps ออกซิเจน (O1) เกิดการหลุดออกจากตาํแหน่งเดิมไปแทนทีÉตาํแหน่งทีÉเกิด

ช่องว่าง ส่งผลให้เกิดการเปลีÉยนแปลงตาํแหน่งของช่องว่างขึÊนหรือมีการเคลืÉอนทีÉของตาํแหน่ง

ช่องวา่ง โดยทีÉตลอดการจาํลองเป็นเวลา 19.4 ps ทีÉอุณหภูมิ 1000 องศาเซลเซียส พบว่ามีการเคลืÉอนทีÉ

ของช่องว่างเพียง 1 ครัÊ งสําหรับทีÉอุณหภูมิ 1200 องศาเซลเซียส พบว่าตาํแหน่งของช่องว่างทีÉเกิดขึÊน

การเปลีÉยนตาํแหน่งไปจากเดิมและมีการเกิดช่องวา่งเพิÉมขึÊนดงัแสดงในรูปทีÉ 4.27 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ช่องว่าง 

ออกซิเจน 

ซิงค ์

1 

1 
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รูปทีÉ 4.28 แสดงตาํแหน่งของช่องวา่งทีÉเกิดการเปลีÉยนตาํแหน่งไปจากเดิมทีÉอุณหภูมิ 1200 ๐C 

 

ช่องว่าง 

ออกซิเจน 

ซิงค ์

1 

2 
3 

4 

1 
2 

3 
4 

1 
2 

3 

V2 1 
2 3 

4 

(ก) 

1 

2 3 

4 

(ข) 

(ค) (ง) 

(จ) 

I 

II III 

I 

II III 

  I 

II III 

  I 

  II   III 

  I 

  II III 

V1 

V1 

V1 V1 
V2 

V1 V2 
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จากรูปทีÉ 4.28 แสดงถึงการเปลีÉยนตาํแหน่งของช่องว่างทีÉอุณหภูมิ 1200 องศาเซลเซียสพบวา่ใน

ช่วงแรกของการคาํนวณไอออนของซิงค์และออกซิเจนเกิดเพียงแค่การสัÉนเท่านัÊน เมืÉอเวลาผ่านไป

มากกว่า 5 ps ออกซิเจน (O2) เคลืÉอนทีÉมาแทนตาํแหน่งของช่องว่างส่งผลให้เกิดช่องวา่ง V1 ทีÉ

ตาํแหน่งเดิมของออกซิเจน O2 และเมืÉอเวลาผ่านไป 0.6 ps ออกซิเจน (O1) เคลืÉอนทีÉเขา้ใกล้ ZnI มาก

ขึÊนจนสลายพนัธะกบั ZnIII ดงัรูปทีÉ 4.28-ค ส่งผลใหเ้กิดช่องวา่งเพิÉมขึÊนทีÉตาํแหน่ง V2 และ ออกซิเจน 

O1 เคลืÉอนทีÉออกจากตาํแหน่งของโครงสร้างแบบทรงเหลีÉยมสีÉหน้า มาอยู่ระหว่างกลางเกิดเป็นข้อง

บกพร่องแบบแทรกสอด(interstitial) ในเวลาต่อมาออกซิเจน O3 เคลืÉอนทีÉมาแทนทีÉช่องว่าง V2 ทาํให้

ช่องวา่ง V2 เปลีÉยนตาํแหน่งมาทีÉตาํแหน่งเดิมของออกซิเจน O3 และเมืÉอเวลา 15.1 ps ออกซิเจน O4 

เคลืÉอนทีÉมาแทนทีÉช่องวา่ง V2 ทาํใหช่้องวา่ง V2 เปลีÉยนตาํแหน่งมาทีÉตาํแหน่งเดิมของออกซิเจน O4 

ดงันัÊนตลอดการจาํลองเป็นเวลา 19.4 ps เกิดการเคลืÉอนย้ายของช่องวา่งมากกว่า 3 ครัÊ ง และเกิด

ช่องวา่งใหม่ในโครงสร้าง 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


