
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ภาคผนวก ก 
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ภาคผนวกทีÉ ก.1 แสดงตวัอย่างไฟล์ input ในการคาํนวณหาฟังกช์นัคลืÉนของระบบ 

&INFO 

 zinc oxide 

&END 

&CPMD 

  OPTIMIZE WAVEFUNCTION 

  CONVERGENCE ORBITALS 

   5.00e-6 

  PRINT FORCES ON 

  ODIIS NO_RESET=20 

   5 

  LANCZOS DIAGONALIZATION RESET=5 

  MAXSTEP 

  1750 

&END 

&DFT 

  FUNCTIONAL PBE 

&END 

&SYSTEM 

  SYMMETRY 

  4 

  ANGSTROM 

  CELL 

  6.50000 1.00000 0.80106  0.0000 0.0000 -0.50000 

  SCALE   SX=2 SY=2  SZ=1 

  KPOINT MONKHORST-PACK 

  2 2 2 

  CUTOFF 

  160.0 

&END 

&ATOMS 
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*Zn_MT_PBE_SEMI.psp  KLEINMAN-BYLANDER 

   LMAX=D LOC=S 

   8 

           1.00000  1.00000  0.00000 

           0.60000  0.30000  0.50000 

           0.60000  1.30000  0.50000 

           2.00000  1.00000  0.00000 

           1.60000  0.30000  0.50000 

           1.00000  2.00000  0.00000 

           2.00000  2.00000  0.00000 

           1.60000  1.30000  0.50000 

*O_MT_PBE.psp   KLEINMAN-BYLANDER 

   LMAX=P 

   8 

          0.60000  0.30000  0.85000 

          1.00000  1.00000  0.35000 

          1.60000  0.30000  0.85000 

          2.00000  1.00000  0.35000 

          0.60000  1.30000  0.85000 

          1.00000  2.00000  0.35000 

          1.60000  1.30000  0.85000 

          2.00000  2.00000  0.35000 

&END 

&ATOMIC CHARGES 

    2 

   -2 

    2 

&END 

&BASIS 

  PSEUDO AO 3 

  0 1 2 

&END 
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ภาคผนวกทีÉ ก.2 แสดงตวัอย่างไฟล์ output ในการคาํนวณหาฟังกช์นัคลืÉนของระบบ 

PROGRAM CPMD STARTED AT: Wed Feb 15 10:07:33 2012 

 SETCNST| USING: CODATA 2006 UNITS 

 

 
               ******  ******    ****  ****  ******    
              *******  *******   **********  *******   
             ***       **   ***  ** **** **  **   ***  
             **        **   ***  **  **  **  **    **  
             **        *******   **      **  **    **  
             ***       ******    **      **  **   ***  
              *******  **        **      **  *******   
               ******  **        **      **  ******    

 

 

 

 

VERSION 3.15.1 
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THE INPUT FILE IS:                         ZnOdopelowCo4cell.inp 

THIS JOB RUNS ON:                                            c10 

THE CURRENT DIRECTORY IS: 

/home/kookkik/nong/ZnO4cell 
THE TEMPORARY DIRECTORY IS: 
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/home/kookkik/nong/ZnO4cell 

THE PROCESS ID IS:                                         25950 

 

 

****************************************************************************** 

* INFO - INFO - INFO - INFO - INFO - INFO - INFO - INFO - INFO - INFO - INFO * 

****************************************************************************** 

*             zinc oxide                                                                * 

****************************************************************************** 

 

NFI      GEMAX       CNORM           ETOT        DETOT      TCPU 

1  2.394E-01   1.052E-02    -569.599955    0.000E+00     18.32 

. 

. 

. 

ELECTRONIC GRADIENT: 

    MAX. COMPONENT =    4.69589E-06         NORM =    3.32368E-08 

 NUCLEAR GRADIENT: 

    MAX. COMPONENT =    3.23886E-02         NORM =    2.72038E-02 

 

 

 TOTAL INTEGRATED ELECTRONIC DENSITY 

    IN G-SPACE =                                       144.000000 

    IN R-SPACE =                                       144.000000 

 

 (K+E1+L+N+X)           TOTAL ENERGY =         -583.25148119 A.U. 

 (K)                  KINETIC ENERGY =          620.12629220 A.U. 

 (E1=A-S+R)     ELECTROSTATIC ENERGY =         -457.77103603 A.U. 

 (S)                           ESELF =          478.73073648 A.U. 

 (R)                             ESR =            1.47630993 A.U. 

 (L)    LOCAL PSEUDOPOTENTIAL ENERGY =          -37.58375218 A.U. 

 (N)      N-L PSEUDOPOTENTIAL ENERGY =         -611.11569326 A.U. 

 (X)     EXCHANGE-CORRELATION ENERGY =          -96.90729192 A.U. 

          GRADIENT CORRECTION ENERGY =           -2.21613211 A.U. 

 

 **************************************************************** 
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ภาคผนวก ข 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



104 
 

ภาคผนวกทีÉ ข.1 แสดงการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซด ์ณ อณุหภูมิ 27 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.1 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซด ์ณ อุณหภูมิ  

               27 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.2 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซด ์ณ อุณหภูมิ  

               27 องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.2 แสดงการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซด ์ณ อณุหภูมิ 800 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.3 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซด ์ณ อุณหภูมิ 800  

               องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.4 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซด ์ณ อุณหภูมิ  800  

               องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.3 แสดงการทาํ nose-thermostat ของซิงคอ์อกไซด์ ณ อุณหภูมิ 27 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.5 แสดงค่าระยะเวลากบัพลงังานจลน์ในการทาํ nose-thermostat ของซิงค์ออกไซด์ทีÉมีช่องว่าง  

               ณ อณุหภูมิ 27องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.6 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ nose-thermostat ของซิงคอ์อกไซดท์ีÉมีช่องวา่ง ณ  

              อุณหภูมิ 27องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.4 แสดงการทาํ nose-thermostat ของซิงคอ์อกไซด์ ณ อุณหภูมิ 800 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.7 แสดงค่าระยะเวลากบัพลงังานจลน์ในการทาํ nose-thermostat ของซิงค์ออกไซด ์ณ อุณหภูมิ  

              800 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.8 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ nose-thermostat ของซิงคอ์อกไซด ์ณ อุณหภูมิ 800 

               องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.5 แสดงการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซดท์ีÉมีช่องว่าง ณ อุณหภูมิ 27 องศา 

                           เซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.9 แสดงค่าระยะเวลากบัพลงังานจลน์ในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซดที์Éมีช่องวา่ง ณ 

               อุณหภูมิ  27 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.10 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซดท์ีÉมีช่องว่าง ณ 

                 อุณหภูมิ 27 องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.6 แสดงการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซดท์ีÉมีช่องว่าง ณ อุณหภูมิ 1000 องศา 

                           เซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.11 แสดงค่าระยะเวลากบัพลงังานจลน์ในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซด์ทีÉมีช่องว่าง ณ  

                 อุณหภูมิ 1000 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.12 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซดท์ีÉมีช่องว่าง ณ  

                 อุณหภูมิ 1000 องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.7 แสดงการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซดท์ีÉมีช่องว่าง ณ อุณหภูมิ 1200 องศา 

                           เซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.13 แสดงค่าระยะเวลากบัพลงังานจลน์ในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซด์ทีÉมีช่องว่าง ณ  

                 อุณหภูมิ 1200องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.14 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ equilibration ของซิงค์ออกไซดท์ีÉมีช่องว่าง ณ  

                 อุณหภูมิ 1200 องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.8 แสดงการทาํ nose-thermostat ของซิงคอ์อกไซด์ทีÉมช่ีองวา่ง ณ อุณหภูมิ 27 องศา 

                           เซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.15 แสดงค่าระยะเวลากบัพลงังานจลน์ในการทาํ nose thermostat ของซิงคอ์อกไซดท์ีÉมีช่องวา่ง 

                 ณ อุณหภูมิ 27 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.16 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ nose thermostat ของซิงคอ์อกไซดที์Éมีช่องวา่ง ณ  

                 อุณหภูมิ 27 องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.8 แสดงการทาํ nose-thermostat ของซิงคอ์อกไซด์ทีÉมช่ีองวา่ง ณ อุณหภูมิ 800 องศา 

                           เซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.17 แสดงค่าระยะเวลากบัพลงังานจลน์ในการทาํ nose thermostat ของซิงคอ์อกไซดท์ีÉมีช่องวา่ง 

                ณ อณุหภูมิ 800 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.18 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ nose thermostat ของซิงคอ์อกไซดที์Éมีช่องวา่ง ณ  

                 อุณหภูมิ 800 องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.9 แสดงการทาํ nose-thermostat ของซิงคอ์อกไซด์ทีÉมช่ีองวา่ง ณ อุณหภูมิ 1000 องศา 

                           เซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.19 แสดงค่าระยะเวลากบัค่าพลงังานจลน์ในการทาํ nose thermostat ของซิงค์ออกไซดที์Éมี 

                 ช่องวา่ง ณ อุณหภูม ิ1000 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.20 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ nose thermostat ของซิงคอ์อกไซดที์Éมีช่องวา่ง ณ  

                 อุณหภูมิ 1000องศาเซลเซียส 
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ภาคผนวกทีÉ ข.9 แสดงการทาํ nose-thermostat ของซิงคอ์อกไซด์ทีÉมช่ีองวา่ง ณ อุณหภูมิ 1200 องศา 

                           เซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.21 แสดงค่าระยะเวลากบัพลงังานจลน์ในการทาํ nose thermostat ของซิงคอ์อกไซดท์ีÉมีช่องวา่ง  

                 ณ อุณหภูม ิ1200 องศาเซลเซียส 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปทีÉ ข.22 แสดงค่าระยะเวลากบัอุณหภูมิในการทาํ nose thermostat ของซิงคอ์อกไซดที์Éมีช่องวา่ง ณ  

                 อุณหภูมิ 1200 องศาเซลเซียส 
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