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บทคัดย่อ 

 ความสมัพนัธ์ระหวา่งเสถียรภาพทางอณุหพลศาสตร์กบัสมบตัิความเป็นตวัน ายิ่งยวดของวสัดเุป็น
ประเดน็ท่ีนา่สนใจส าหรับสาขาฟิสิกส์ธรณีฟิสิกส์และเคมีมาอย่างยาวนาน ตัง้แตมี่การค้นพบโครงสร้างท่ีมี
ความซับซ้อนสูงกว่าปกติเช่นโครงสร้างแบบโฮส เกส ในธาตุโลหะภายใต้ความดนัสูงท าให้มีค าถามว่า
กระบวนการใดท่ีท าให้โครงสร้างของธาตโุลหะมีความซบัซ้อนสงูและมีสภาพเหมือนมีการแยกตวัออกเป็น
อะตอมท่ีมีโครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์สองรูปแบบได้ ซึ่งหลายครัง้รวมไปถึงการเปล่ียนแปลงสมบตัิทาง
กายภาพสมบตัิทางเคมีและโดยเฉพาะอย่างยิ่งสมบตัิทางไฟฟ้าเช่นโครงสร้างแถบพลงังาน ดงันัน้งานวิจยั
ในสาขาฟิสิกส์สภาวะรุนแรงท่ีเก่ียวข้องกับวัสดุพลังงานจึงมุ่งเน้นประเด็นไปท่ีการปรับปรุงโครงสร้าง
แถบพลงังานของวสัดเุหลา่นีโ้ดยใช้กระบวนการความดนัสงู ไมเ่พียงแตโ่ครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์เท่านัน้
สมบตัิเชิงกลก็เป็นประเด็นท่ีได้รับการศึกษาอย่างกว้างขวาง โดยเฉพาะอย่างยิ่งการพฒันาสมบตัิความ
แข็งยิ่งยวดในวสัดหุลากหลายประเภทเพ่ือมาทดแทนเพชรในอตุสาหกรรม  
      งานวิจัยนีไ้ด้ท าการศึกษาเชิงทฤษฎีกับเซลล์สุริยะแบบเพอรอฟสไกต์ และสารกึ่งตวัน าในกลุ่ม
เทอเนอรีย์ พร้อมทัง้วสัดพุลงังานอ่ืนๆโดยพรุ่งนีไ้ปท่ีวิศวกรรมโครงสร้างแถบพลงังานภายใต้สภาวะรุนแรง
ซึง่ในมมุของการศกึษาเชิงทฤษฎีไมเ่พียงแตจ่ าเป็นจะต้องเลือกใช้ฟังก์ชนัแนล ท่ีเหมาะสมเทา่นัน้แตจ่ะต้อง
มีการศึกษาอย่างเป็นระบบซึ่งโครงการวิจัยนีไ้ด้พัฒนาขึน้รวมถึงการศึกษาการเปล่ียนแปลงสมบัติเชิง
โครงสร้างในวสัดเุหลา่นีด้้วย 

 
ค าหลกั: การเลีย้วเบนของรังสีเอกซ์ การเปล่ียนแปลงโครงสร้าง ไดมอนด์แอนวิลเซลล์  
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Abstract 
 The relation between thermodynamically stable and superconductivity preparation is 
one of the fundamental questions in physics, geophysics and chemistry. Since the discovery of 
the novel structure, this has remained as one of the main questions regarding the very foundation 
of elemental metals. Needless to say this has also bearings on extreme conditions physics, where 
again the relation between structure and performance is of direct interest. Ternary compound 
semiconductors as well as Perovskite solar cell materials are energy materials which their energy 
bang gap vary drastically under extreme conditions. Not only their electrical properties that 
highly sensitive to pressure but also their crystal structure as well as their mechanical properties. 
In this research, theoretical investigation of Perovskite solar cell and ternary compound 
semiconductors as well as other emergy materials have been carried out. Band gap engineering 
mechanism exploit extreme conditions will also be proposed. The suitable functional for 
different type of materials have also been systematically studied. Structural phase transitions 
and their stability under various pressure have also been reported. 
 

Keywords: X-ray diffraction, Structural phase transition, Diamond anvil cell, Density 
Functional Theory, High Pressure 
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