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บทคัดยอ  

 

งานวิจัยนี้ไดศึกษาสมบัติทางโครงสรางของสารประกอบโซเดียมออกไซด ดวยวิธีการคำนวณแบบเฟรสปรินซิเปล ได

คำนวณคาพลังงานรวมท่ีเปนฟงกชันของปริมาตรของสารประกอบโซเดียมออกไซด และนำขอมูลที่ไดมาฟตกับสมการสถานะ

ของเบิรชและเมอรนักแฮน เพื่อนำคาคงที่ที่ไดจากสมการมาหาสมบัติทางโครงสรางผลึก เชน คาพลังงานต่ำสุดที่ภาวะสมดุล 

(E0) คาปริมาตรผลึกท่ีภาวะสมดุล (V0)  คาบัลกมอดูลัส (B0) และคาอนุพันธอันดับหนึ่งของคาบัลกมอดูลัส (B’0) ผลการ

คำนวณใหคาต่ำสุดที่ภาวะสมดุล คือ -44.88 อิเล็กตรอนโวลต คาปริมาตรผลึกที่ภาวะสมดุล คือ 175.5 ลูกบาศกอังสตรอม  

คาบัลกมอดูลัส คือ 45.4 กิกะปาสคาส และคาอนุพันธอันดับหนึ่งของคาบัลกมอดูลัส คือ 4.3  ผลการคำนวณที่ไดใหผล

สอดคลองเปนอยางดีกับงานวิจัยกอนหนา บงบอกวางานคำนวณนีม้ีความนาเช่ือถือ 

 

คำสำคัญ: สมบัติทางโครงสราง โซเดียมออกไซด การคำนวณแบบเฟรสปรินซิเปล  
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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. 

 

Keywords: structural properties, Na2O, first-principles calculations  

 

1. บทนำ  
 

สารประกอบโซเดียมออกไซด (Na2O) ไดรับความสนใจศึกษาจากนักวิจัยจำนวนมากและมีการประยุกตใชงานที่

หลากหลาย อาทิเชน นำมาใชเปนแบตเตอรี่ชนิดแข็ง (solid-state batteries) ตัวตรวจจับกาซ (gas detector) และเซลล

เชื้อเพลิง (fuel cell) เปนตน มีงานวิจัยหลากหลายที่ศึกษาสมบัติที่นาสนใจของสารประกอบ Na2O ทั้งการศึกษาทางทฤษฎี

และทางทดลอง ตัวอยางงานที่ผานวิจัย ไดแก. Zintl et al. (1934) ใชเทคนิควิเคราะหการเลี้ยวเบนของรังสีเอ็กซ (X-rays 

Diffraction) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสรางผลึกของสารประกอบ Na2O และไดรายงานผลของคาคงที่แลททิตไว Wu et al. 

(2020) ใชเทคนิคการเลี้ยวเบนของรังสีเอ็กซชนิดกระจายพลังงาน (Energy Dispersive X-rays Diffraction) แบบผง ซึ่งใช

รังสีเอ็กซท่ีมาจากแหลงกำเนิดรังสีซินโครตรอน ในการวิเคราะหสมบัติทางโครงสรางผลึกของสารประกอบ Na2O ภายใตความ

ดันสูง ในสวนของงานวิจัยดานทฤษฎีคำนวณ Dovesi et al. (1991) ใชทฤษฎีการคำนวณแบบฮารทรีและฟอรค (Hartree-

Fock’s theory) ในการคำนวณหาคาคงท่ีผลึกและคาคงท่ียืดหยุนของสารประกอบ Na2O พบวาคาท่ีไดจากการคำนวณใหผล

สอดคลองกับการทดลอง ตอมา Moakafi et al. (2008) ไดใชทฤษฎีการคำนวณแบบเฟรสปรินซิเปล (First-principles 

calculations) ในการศึกษาผลของความดันที่มีตอสมบัติทางไฟฟาและทางแสงของสารประกอบ Na2O เปนตน 

ในงานวิจัยนี้จะเปนการศึกษาสมบัติทางโครงสรางของสารประกอบ Na2O ดวยวิธีการคำนวณแบบเฟรสปรินซเิปล 

ซึ่งเปนวิธีทีไ่ดรับการยอมรับในปจจุบันถึงความแมนยำและความนาเช่ือถือ วิธีการคำนวณแบบเฟรสปรินซิเปลเปนการคำนวณ
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ทีอ่าศัยหลักการควอนตัมเชิงฟสิกสคำนวณ หลักการพื้นฐานในการคำนวณแบบเฟรสปรินซิเปลคือการแกปญหาสมการโชรดิง

เจอร (Schrödinger equation) และอาศัยความรูทางกลศาสตรควอนตัมประกอบกับทฤษฎีฟงกชันนัลของความหนาแนน 

(Density Functional Theory, DFT) ในการแกปญหา ซึ่งผลการคำนวณนี้สามารถนำไปเปรียบเทียบขอมูลจากการทดลอง

หรือการคำนวณกอนหนาได  

 

2. วิธีดำเนินการวิจัย  
 

งานวิจัยนี้เปนการศึกษาสมบัติทางโครงสรางผลึกของสารประกอบ Na2O ดวยวิธีการคำนวณแบบเฟรสปรินซิเปลซ่ึง

มีพื้นฐานมากจากทฤษฎีฟงกชันนอลความหนาแนนนำเสนอโดย Hohenberg and Kohn (1964) และ Kohn and Sham 

(1965)  ในการศึกษาทางทฤษฎีเพื่อหาสมบัติที่นาสนใจของสารประกอบจะเปนการหาผลเฉลยของสมการโคหน-ชาม ดังแสดง

ในสมการที่ 1  

                                             (1) 
 

การหาผลเฉลยของสมการโคหน-ชาม ในงานวิจ ัยนี ้อาศัยโปรแกรมคำนวณ Vienna Ab-initio Simulation 

Package หรือ VASP  โดยเลือกใชการประมาณคาของอันตรกิริยากับอิเล็กตรอนในระบบหลายอนุภาคแบบ Perdew-Burke-

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

การคำนวณจะเปนคาพลังงานรวมของโครงสรางผลึกของสารประกอบที่ศึกษานั่นเอง โดยในงานวิจัยนี้ไดศึกษาสมบัติทาง

โครงสรางของสารประกอบ Na2O ซึ่งมีโครงสรางผลึกแบบลูกบาศก ดังแสดงในรูปที่ 1 

 

 
รูปที่ 1 โครงสรางผลึกแบบลูกบาศกของสารประกอบ Na2O ที่ใชในงานวิจัยนี ้

 

ในงานวิจัยนี้ คาพลังงานรวม (E) ของโครงสรางผลึกแบบลูกบาศกของสารประกอบ Na2O จะถูกคำนวณโดย

กำหนดคาปริมาตรผลกึของหนวยเซลลตัง้แต 140 Å3 จนถึง 210 Å3  จากนั้นจะนำชุดขอมูลพลังงานท่ีเปนฟงกชันของปริมาตร 

หรือ E(V) ที่ไดไปฟตติ้งกับสมการสถานะของเบิรชและเมอรนักแฮนเพื่อหาสมบติทางโครงสรางผลึกซึ่งคือคาคงที่ที่ปรากฏใน 

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

 

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

สมดุล คาคงท่ี  B0 คือ คาบัลกมอดูลัสและคาคงท่ี B’0 คือ อนุพันธอันดับหนึ่งของคาบัลกมอดูลัส                                   

        

3. ผลการวิจัย 

ผลการคำนวณคาพลังงานรวมเปนฟงกชันของปริมาตรของสารประกอบ Na2O ในโครงสรางผลึกแบบลูกบาศก แสดง

ในรูปที่ 2 โดยจุดสีดำแทนคาท่ีไดจากการคำนวณและเสนสีแดงเปนเสนท่ีไดจากการฟตติ้งชุดขอมูลดวยสมการสถานะของเบิรช

และเมอรนักแฮน ผลการฟตติ ้งใหคาพลังงานรวม E0 = -44.88 eV คาปริมาตรผลึกที ่ภาวะสมดุล V0 = 175.5 Å3  

คาบัลกมอดูลัส B0 = 45.4 GPa และคาอนุพันธอันดับหนึ่งของคาบัลกมอดูลัส B’0 = 4.3  คาปริมาตรท่ีภาวะสมดุล V0 สามารถ

นำไปคำนวณหาคาคงท่ีผลึกสารประกอบ Na2O ได จากความสัมพันธ V = a3 จากการคำนวณทำใหไดคาคงท่ีผลึก a = 5.598 

Å สมบัติทางโครงสรางผลึกที่ไดจากการคำนวณไดสรุปไวในตารางที่ 1  

 

 
 

รูปที ่2 กราฟความสัมพันธระหวางพลังงานกับปริมาตรของสารประกอบ Na2O ในโครงสรางผลึกแบบลูกบาศก 

 

ตารางที่ 1 สมบัติทางโครงสรางท่ีไดจากการคำนวณ และคาที่ไดจากงานวิจัยกอนหนา 

คาคงที ่ งานวิจัยนี ้ งานคำนวณอ่ืน งานทดลอง 
คาคงท่ีผลึก (Å) 5.598 5.398ก 5.592ข 5.68ค 

คาบัลกมอดูลสั (GPa) 45.4 56ก 47.11ข 44.1ค 

คาอนุพันธอันดับหนึ่งของคา

บัลกมอดลูัส (ไมมีหนวย) 

4.3   4.71ข - 

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

 

จากตารางที่ 1 จะเห็นวาคาสมบัติทางโครงสรางที่ไดจากการคำนวณในงานวิจัยนี้ใหผลสอดคลองกับงานวิจัยกอน

หนา เมื่อเปรียบเทียบคาคงท่ีผลึกที่ไดจากงานวิจัยนี้กับงานคำนวณอื่น จะเห็นวาคาคงท่ีผลึกท่ีไดจากงานวิจัยนี้ใหคาใกลเคียง
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กับงานคำนวณของ Moakafi et at. (2008) แตจะใหคาที่สูงกวางานคำนวณของ Thompson et at. (2009) คาที่ไดจากการ

คำนวณใหผลที่แตกตางกันเพราะการเลือกใชการประมาณคาของอันตรกิริยากับอิเล็กตรอนในระบบที่แตกตางกัน เมื่อ

เปรียบเทียบคาคงที่ผลึกที่ไดจากงานวิจัยนี้กับงานทดลอง จะเห็นวาคาที่ไดมีความใกลเคียงกัน โดยคาความคลาดเคลื่อนจาก

การทดลองมีเพียง 1.44 เปอรเซนต ผลที่ไดจากการคำนวณบงบอกวาการคำนวณที่ใชในงานวิจัยนี้มีความแมนยำและ

นาเชื่อถือ จากตารางจะเห็นวาเมื่อคาคงท่ีผลึกมีคามากจะทำใหคาบัลกมอดูลัสมีคานอย โดยคาบัลกมอดูลัสเปนคาที่บงบอกถึง

ความตานทานของวัสดุตอการเปล่ียนแปลงปริมาตรหรือความตานทานของวัสดุตอการบีบอัด วัสดุที่มีคาบัลกมอดูลัสมากจะมี

ความสามารถในการตานทางตอแรงบีบอัดไดมากกวาวัสดุที่มีคาบัลกมอดูลัสนอย  

 

4. บทสรุป 
 

งานวิจัยนี้เปนการศึกษาสมบัติทางโครงสรางของสารประกอบ Na2O โดยเปนการศึกษาทางทฤษฎีคำนวณดวย

วิธีการคำนวณแบบเฟรสปรินซิเปล ผลการคำนวณที่ไดจากงานวิจัยนี้ใหผลสอดคลองกับงานวิจัยกอนหนาเปนอยางดี โดยเม่ือ

เปรียบเทียบผลการคำนวณคาคงที่ผลึกกับคาที่ไดจากการทดลองพบวาคาความคลาดเคลื่อนมีคานอยเพียง 1.44 เปอรเซนต 

บงบอกถึงความแมนยำและความนาเชื่อถือของการคำนวณในงานวิจัยนี้ ผูวิจัยหวังวางานวิจัยนี้จะเปนประโยชนตอผูที่สนใจ

และสามารถนำไปประยุกตใชกับการศึกษาสมบัติทางโครงสรางผลึกของสารประกอบอื่นตอไป 
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