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บทคัดยŠอ  

 

งานวิจัยนี้ไดšศึกษาสมบัติทางโครงสรšางของสารประกอบโซเดียมออกไซดŤ ดšวยวิธีการคำนวณแบบเฟŗรŤสปรินซิเปŗล ไดš

คำนวณคŠาพลังงานรวมท่ีเปŨนฟŦงกŤชันของปริมาตรของสารประกอบโซเดียมออกไซดŤ และนำขšอมูลที่ไดšมาฟŗตกับสมการสถานะ

ของเบิรŤชและเมอรŤนักแฮน เพื่อนำคŠาคงที่ที่ไดšจากสมการมาหาสมบัติทางโครงสรšางผลึก เชŠน คŠาพลังงานต่ำสุดที่ภาวะสมดุล 

(E0) คŠาปริมาตรผลึกท่ีภาวะสมดุล (V0)  คŠาบัลกŤมอดูลัส (B0) และคŠาอนุพันธŤอันดับหนึ่งของคŠาบัลกŤมอดูลัส (B’0) ผลการ

คำนวณใหšคŠาต่ำสุดที่ภาวะสมดุล คือ -44.88 อิเล็กตรอนโวลตŤ คŠาปริมาตรผลึกที่ภาวะสมดุล คือ 175.5 ลูกบาศกŤอังสตรอม  

คŠาบัลกŤมอดูลัส คือ 45.4 กิกะปาสคาส และคŠาอนุพันธŤอันดับหนึ่งของคŠาบัลกŤมอดูลัส คือ 4.3  ผลการคำนวณที่ไดšใหšผล

สอดคลšองเปŨนอยŠางดีกับงานวิจัยกŠอนหนšา บŠงบอกวŠางานคำนวณนีม้ีความนŠาเช่ือถือ 

 

คำสำคัญ: สมบัติทางโครงสรšาง โซเดียมออกไซดŤ การคำนวณแบบเฟŗรŤสปรินซิเปŗล  
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Abstract 

 

In this work, the structural properties of Na2O in cubic structure were investigated by first-principles 

calculations. The total energies as a function of volume of a unit cell of cubic Na2O were calculated and 

fitted data to the Birch - Murnaghan’s equation of state. Then the structural properties such as the 

equilibrium energy (E0), the equilibrium volume (V0), the bulk modulus (B0), and its pressure derivative (B’0) 

were obtained. The obtained parameters are E0 = -44.88 eV, V0 = 175.5 Å3, B0 = 45.4 GPa, and B’0 = 4.3.  

The calculated results are in good agreement with the values from literature, indicating that our calculations 

are reliable. 
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1. บทนำ  
 

สารประกอบโซเดียมออกไซดŤ (Na2O) ไดšรับความสนใจศึกษาจากนักวิจัยจำนวนมากและมีการประยุกตŤใชšงานที่

หลากหลาย อาทิเชŠน นำมาใชšเปŨนแบตเตอรี่ชนิดแข็ง (solid-state batteries) ตัวตรวจจับกŢาซ (gas detector) และเซลลŤ

เชื้อเพลิง (fuel cell) เปŨนตšน มีงานวิจัยหลากหลายที่ศึกษาสมบัติที่นŠาสนใจของสารประกอบ Na2O ทั้งการศึกษาทางทฤษฎี

และทางทดลอง ตัวอยŠางงานที่ผŠานวิจัย ไดšแกŠ. Zintl et al. (1934) ใชšเทคนิควิเคราะหŤการเลี้ยวเบนของรังสีเอ็กซŤ (X-rays 

Diffraction) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสรšางผลึกของสารประกอบ Na2O และไดšรายงานผลของคŠาคงที่แลททิตไวš Wu et al. 

(2020) ใชšเทคนิคการเลี้ยวเบนของรังสีเอ็กซŤชนิดกระจายพลังงาน (Energy Dispersive X-rays Diffraction) แบบผง ซึ่งใชš

รังสีเอ็กซŤท่ีมาจากแหลŠงกำเนิดรังสีซินโครตรอน ในการวิเคราะหŤสมบัติทางโครงสรšางผลึกของสารประกอบ Na2O ภายใตšความ

ดันสูง ในสŠวนของงานวิจัยดšานทฤษฎีคำนวณ Dovesi et al. (1991) ใชšทฤษฎีการคำนวณแบบฮารŤทรีและฟอรŤค (Hartree-

Fock’s theory) ในการคำนวณหาคŠาคงท่ีผลึกและคŠาคงท่ียืดหยุŠนของสารประกอบ Na2O พบวŠาคŠาท่ีไดšจากการคำนวณใหšผล

สอดคลšองกับการทดลอง ตŠอมา Moakafi et al. (2008) ไดšใชšทฤษฎีการคำนวณแบบเฟŗรŤสปรินซิเปŗล (First-principles 

calculations) ในการศึกษาผลของความดันที่มีตŠอสมบัติทางไฟฟŜาและทางแสงของสารประกอบ Na2O เปŨนตšน 

ในงานวิจัยนี้จะเปŨนการศึกษาสมบัติทางโครงสรšางของสารประกอบ Na2O ดšวยวิธีการคำนวณแบบเฟŗรŤสปรินซเิปŗล 

ซึ่งเปŨนวิธีทีไ่ดšรับการยอมรับในปŦจจุบันถึงความแมŠนยำและความนŠาเช่ือถือ วิธีการคำนวณแบบเฟŗรŤสปรินซิเปŗลเปŨนการคำนวณ
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ทีอ่าศัยหลักการควอนตัมเชิงฟŗสิกสŤคำนวณ หลักการพื้นฐานในการคำนวณแบบเฟŗรŤสปรินซิเปŗลคือการแกšปŦญหาสมการโชรดิง

เจอรŤ (Schrödinger equation) และอาศัยความรูšทางกลศาสตรŤควอนตัมประกอบกับทฤษฎีฟŦงกŤชันนัลของความหนาแนŠน 

(Density Functional Theory, DFT) ในการแกšปŦญหา ซึ่งผลการคำนวณนี้สามารถนำไปเปรียบเทียบขšอมูลจากการทดลอง

หรือการคำนวณกŠอนหนšาไดš  

 

2. วิธีดำเนินการวิจัย  
 

งานวิจัยนี้เปŨนการศึกษาสมบัติทางโครงสรšางผลึกของสารประกอบ Na2O ดšวยวิธีการคำนวณแบบเฟŗรŤสปรินซิเปŗลซ่ึง

มีพื้นฐานมากจากทฤษฎีฟŦงกŤชันนอลความหนาแนŠนนำเสนอโดย Hohenberg and Kohn (1964) และ Kohn and Sham 

(1965)  ในการศึกษาทางทฤษฎีเพื่อหาสมบัติที่นŠาสนใจของสารประกอบจะเปŨนการหาผลเฉลยของสมการโคหŤน-ชาม ดังแสดง

ในสมการที่ 1  

                                             (1) 
 

การหาผลเฉลยของสมการโคหŤน-ชาม ในงานวิจ ัยนี ้อาศัยโปรแกรมคำนวณ Vienna Ab-initio Simulation 

Package หรือ VASP  โดยเลือกใชšการประมาณคŠาของอันตรกิริยากับอิเล็กตรอนในระบบหลายอนุภาคแบบ Perdew-Burke-

Ernzerhof Generalized Gradient Approximation ( PBE-GGA) ซึ่งนำเสนอโดย  Perdew et al. (1996) ซึ่งคŠาที ่ไดšจาก

การคำนวณจะเปŨนคŠาพลังงานรวมของโครงสรšางผลึกของสารประกอบที่ศึกษานั่นเอง โดยในงานวิจัยนี้ไดšศึกษาสมบัติทาง

โครงสรšางของสารประกอบ Na2O ซึ่งมีโครงสรšางผลึกแบบลูกบาศกŤ ดังแสดงในรูปที่ 1 

 

 
รูปที่ 1 โครงสรšางผลึกแบบลูกบาศกŤของสารประกอบ Na2O ที่ใชšในงานวิจัยนี ้

 

ในงานวิจัยนี้ คŠาพลังงานรวม (E) ของโครงสรšางผลึกแบบลูกบาศกŤของสารประกอบ Na2O จะถูกคำนวณโดย

กำหนดคŠาปริมาตรผลกึของหนŠวยเซลลŤตัง้แตŠ 140 Å3 จนถึง 210 Å3  จากนั้นจะนำชุดขšอมูลพลังงานท่ีเปŨนฟŦงกŤชันของปริมาตร 

หรือ E(V) ที่ไดšไปฟŗตติ้งกับสมการสถานะของเบิรŤชและเมอรŤนักแฮนเพื่อหาสมบติทางโครงสรšางผลึกซึ่งคือคŠาคงที่ที่ปรากฏใน 

สมการสถานะของเบิรŤชและเมอรŤนักแฮนที่นำเสนอโดย Birch (1947) และ Murnaghan (1944) แสดงในสมการที่ 2  

 

               (2)    
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เมื่อ  คือ E พลังงาน V คือ ปริมาตร คŠาคงท่ี E0 คือ พลังงานต่ำสุดที่ภาวะสมดุล คŠาคงท่ี V0 คือ ปริมาตรผลึกท่ีภาวะ

สมดุล คŠาคงท่ี  B0 คือ คŠาบัลกŤมอดูลัสและคŠาคงท่ี B’0 คือ อนุพันธŤอันดับหนึ่งของคŠาบัลกŤมอดูลัส                                   

        

3. ผลการวิจัย 

ผลการคำนวณคŠาพลังงานรวมเปŨนฟŦงกŤชันของปริมาตรของสารประกอบ Na2O ในโครงสรšางผลึกแบบลูกบาศกŤ แสดง

ในรูปที่ 2 โดยจุดสีดำแทนคŠาท่ีไดšจากการคำนวณและเสšนสีแดงเปŨนเสšนท่ีไดšจากการฟŗตติ้งชุดขšอมูลดšวยสมการสถานะของเบิรŤช

และเมอร Ťน ักแฮน ผลการฟŗตต ิ ้งให šค Šาพลังงานรวม E0 = -44.88 eV คŠาปร ิมาตรผลึกที ่ภาวะสมดุล V0 = 175.5 Å3  

คŠาบัลกŤมอดูลัส B0 = 45.4 GPa และคŠาอนุพันธŤอันดับหนึ่งของคŠาบัลกŤมอดูลัส B’0 = 4.3  คŠาปริมาตรท่ีภาวะสมดุล V0 สามารถ

นำไปคำนวณหาคŠาคงท่ีผลึกสารประกอบ Na2O ไดš จากความสัมพันธŤ V = a3 จากการคำนวณทำใหšไดšคŠาคงท่ีผลึก a = 5.598 

Å สมบัติทางโครงสรšางผลึกที่ไดšจากการคำนวณไดšสรุปไวšในตารางที่ 1  

 

 
 

รูปที ่2 กราฟความสัมพันธŤระหวŠางพลังงานกับปริมาตรของสารประกอบ Na2O ในโครงสรšางผลึกแบบลูกบาศกŤ 

 

ตารางที่ 1 สมบัติทางโครงสรšางท่ีไดšจากการคำนวณ และคŠาที่ไดšจากงานวิจัยกŠอนหนšา 

คŠาคงที ่ งานวิจัยนี ้ งานคำนวณอ่ืน งานทดลอง 
คŠาคงท่ีผลึก (Å) 5.598 5.398ก 5.592ข 5.68ค 

คŠาบัลกŤมอดูลสั (GPa) 45.4 56ก 47.11ข 44.1ค 

คŠาอนุพันธŤอันดับหนึ่งของคŠา

บัลกŤมอดลูัส (ไมŠมีหนŠวย) 

4.3   4.71ข - 

ก งานคำนวณโดย Thompson et at. (2009) 
ข งานคำนวณโดย Moakafi et at. (2008) 
ค งานทดลองโดย Wu et al. (2020) 

 

จากตารางที่ 1 จะเห็นวŠาคŠาสมบัติทางโครงสรšางที่ไดšจากการคำนวณในงานวิจัยนี้ใหšผลสอดคลšองกับงานวิจัยกŠอน

หนšา เมื่อเปรียบเทียบคŠาคงท่ีผลึกที่ไดšจากงานวิจัยนี้กับงานคำนวณอื่น จะเห็นวŠาคŠาคงท่ีผลึกท่ีไดšจากงานวิจัยนี้ใหšคŠาใกลšเคียง
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กับงานคำนวณของ Moakafi et at. (2008) แตŠจะใหšคŠาที่สูงกวŠางานคำนวณของ Thompson et at. (2009) คŠาที่ไดšจากการ

คำนวณใหšผลที่แตกตŠางกันเพราะการเลือกใชšการประมาณคŠาของอันตรกิริยากับอิเล็กตรอนในระบบที่แตกตŠางกัน เมื่อ

เปรียบเทียบคŠาคงที่ผลึกที่ไดšจากงานวิจัยนี้กับงานทดลอง จะเห็นวŠาคŠาที่ไดšมีความใกลšเคียงกัน โดยคŠาความคลาดเคลื่อนจาก

การทดลองมีเพียง 1.44 เปอรŤเซนตŤ ผลที่ไดšจากการคำนวณบŠงบอกวŠาการคำนวณที่ใชšในงานวิจัยนี้มีความแมŠนยำและ

นŠาเชื่อถือ จากตารางจะเห็นวŠาเมื่อคŠาคงท่ีผลึกมีคŠามากจะทำใหšคŠาบัลกŤมอดูลัสมีคŠานšอย โดยคŠาบัลกŤมอดูลัสเปŨนคŠาที่บŠงบอกถึง

ความตšานทานของวัสดุตŠอการเปล่ียนแปลงปริมาตรหรือความตšานทานของวัสดุตŠอการบีบอัด วัสดุที่มีคŠาบัลกŤมอดูลัสมากจะมี

ความสามารถในการตšานทางตŠอแรงบีบอัดไดšมากกวŠาวัสดุที่มีคŠาบัลกŤมอดูลัสนšอย  

 

4. บทสรุป 
 

งานวิจัยนี้เปŨนการศึกษาสมบัติทางโครงสรšางของสารประกอบ Na2O โดยเปŨนการศึกษาทางทฤษฎีคำนวณดšวย

วิธีการคำนวณแบบเฟŗรŤสปรินซิเปŗล ผลการคำนวณที่ไดšจากงานวิจัยนี้ใหšผลสอดคลšองกับงานวิจัยกŠอนหนšาเปŨนอยŠางดี โดยเม่ือ

เปรียบเทียบผลการคำนวณคŠาคงที่ผลึกกับคŠาที่ไดšจากการทดลองพบวŠาคŠาความคลาดเคลื่อนมีคŠานšอยเพียง 1.44 เปอรŤเซนตŤ 

บŠงบอกถึงความแมŠนยำและความนŠาเชื่อถือของการคำนวณในงานวิจัยนี้ ผูšวิจัยหวังวŠางานวิจัยนี้จะเปŨนประโยชนŤตŠอผูšที่สนใจ

และสามารถนำไปประยุกตŤใชšกับการศึกษาสมบัติทางโครงสรšางผลึกของสารประกอบอื่นตŠอไป 
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