
บททีÉ 5 

สรุปผลการทดลอง 

 

ผลการจาํลองโครงสร้างของซิงคอ์อกไซด์และซิงคอ์อกไซด์ทีÉมีความไม่สมบูรณ์ของผลึกแบบจุดทีÉได้

จากการคาํนวณตามระเบียบวิธี Density-Functional Theory โดยการประมาณค่าฟังก์ชัน exchange 

correlation แบบ BLYP และ PBE ด้วยโปรแกรม CPMD พบว่าโครงสร้างทีÉจาํลองได้จดัอยู่ในกลุ่ม

สมมาตรแบบ P63mc หรือ C6v โดยมีค่าคงทีÉของเซลล์เท่ากบั a = b = 3.25	Å , c = 5.20 Å โดยมีค่า

ความยาวพนัธะของ Zn-O เท่ากบั 1.99 Å และ 1.98 Å ตามลาํดบั และเมืÉอแทนทีÉดว้ยไอออนของโลหะ

มลทินทาํใหค้วามยาวพนัธะของโลหะมลทินกบัออกซิเจนยืดยาวขึÊนโดยเฉพาะในแนวแกน z โดยทีÉ

ความยาวพนัธะทีÉยืดออกสอดคล้องกับความยาวพนัธะในผลึกออกไซด์ของโลหะมลทิน ซึÉงโลหะ

มลทินบรรจุอยู่โพรงทรงเหลีÉยมแปดหน้า (octahedral) ซึÉ งมีขนาดทีÉใหญ่กว่าโพรงทรงเหลีÉยมสีÉหน้า 

(tetrahedral) จึงทาํใหเ้มืÉอแทนทีÉซิงค์ดว้ยโลหะมลทินในโพรงทรงเหลีÉยมสีÉหน้า จึงเกิดการขยายออก

เพืÉอให้สอดคล้องกับโพรงผลึกเดิม สําหรับสมบตัิทางโครงสร้างของซิงค์ออกไซด์ทีÉมีความไม่

สมบูรณ์ของผลึกแบบช่องว่างมีการเปลีÉยนแปลงของโครงสร้างนอ้ยทีÉสุดเมืÉอเทียบกับโครงสร้างทีÉมี

การแทนทีÉดว้ยโลหะ เมืÉอพิจารณาค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซด์ (energy band gap) พบว่ามี

ค่าประมาณ 3.9 eV ทัÊงจากการคาํนวณซึÉงมีค่าใกลเ้คียงกบัค่าทีÉคาํนวณไดใ้นงานวิจยัก่อนหน้านีÊ  และ

เมืÉอพิจารณาค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออกไซดที์Éมีความไม่สมบูรณ์ของผลึกแบบจุด โดยการแทนทีÉ

ดว้ย โคบอลต ์นิกเกิล และ ช่องวา่ง มีค่าพลงังานช่องว่างทีÉลดลง (EgCo > EgNi > Egvacan) และมีแนวโนม้

ลดลงมากขึÊ นเมืÉอเพิÉมจาํนวนของโลหะแทนทีÉ โดยค่าพลงังานช่องว่างทีÉคาํนวณไดจ้ากงานวิจยันีÊ

สอดคลอ้งกบัผลการทดลองและการคาํนวณดว้ยเทคนิคอืÉน ในขณะทีÉค่าพลงังานช่องวา่งของซิงค์ออก

ไซดที์ÉแทนทีÉดว้ยแมงกานีสมีแนวโนม้ทีÉเพิÉมมากขึÊนและเพิÉมมากขึÊนเมืÉอเพิÉมจาํนวนของโลหะแทนทีÉ 

จากการศึกษาพลวตัเชิงโมเลกุลของซิงค์ออกไซด์ทีÉมีจุดบกพร่องแบบช่องว่าง พบว่าทีÉอุณหภูมิต ํÉากวา่ 

1000 องศาเซลเซียสอนุภาคซิงคแ์ละออกซิเจนเกิดแค่การสัÉนของอนุภาคเท่านัÊน ซึÉงออกซิเจนทีÉใกล้

กบัจดุบกพร่องมีการสัÉนมากทีÉสุด ในขณะทีÉอุณหภูมิมากกวา่ 1000 องศาเซลเซียสขึÊนไปจะเกิดการ

เคลืÉอนยา้ยตาํแหน่งของช่องว่างและมีแนวโนม้ทีÉจะเกิดจุดบกพร่องเพิÉมมากขึÊน 

 


