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แบบจ าลองเฟสฟิลด์ครสิตัลเป็นแบบจ าลองเชงิอะตอมที่มศีกัยภาพที่จะจ าลองพฤตกิรรมของวสัดุทีซ่บัซ้อน
ได้ ขอ้ดขีองแบบจ าลองเฟสฟิลด์ครสิตลันัน้คอืความสามารถของแบบจ าลองในการอธบิายปรากฎการณ์ที่
เกีย่วข้องกบัผลึกในระดบัอะตอมจนถงึระดบัไมครอน ในขณะทีย่งัสามารถด าเนินการด้วยชว่งเวลาที่
เกีย่วข้องกบัปรากฎการณ์ทีพ่ิจารณา แต่เนื่องจากแบบจ าลองเฟสฟิลด์ครสิตลันัน้ไมไ่ด้มทีีม่าจากทฤษฎี
พื้นฐาน จงึจ าเป็นต้องมกีารหาพารามเิตอรท์ีเ่หมาะสมกอ่นที่จะสามารถน าไปใชใ้นการท านายผลเชงิปรมิาณ
ได้ ซึ่งในกระบวนการหาพารามเิตอร์ทีถู่กต้องนัน้ จ าเป็นต้องท าการค านวณคา่คณุสมบตัขิองวสัดุจาก
แบบจ าลองด้วยวธิกีารทีถู่กต้อง จงึจะสามารถน าผลทีไ่ด้มาเปรยีบเทยีบกบัคา่อา้งองิเพื่อยนืยนัความ
เหมาะสมของคา่พารามเิตอร์ทีใ่ช ้ทัง้นี้งานวจิยันี้เกีย่วข้องกบัการศกึษาวธิกีารหาคา่โมดูลสัของแรงบบีอดั
ของเฟสของแขง็จากแบบจ าลองเฟสฟิลด์ครสิตลั โดยทีผู่้วจิยัได้คน้พบวา่วธิกีารดัง้เดิมทีไ่ด้เคยถูกใช้มานัน้ 
ใหค้า่โมดูลัสของแรงบบีอดัทีไ่มส่อดคล้องกบัคา่มาตรฐาน ดงันัน้ผู้วจิยัจงึได้เสนอวธิกีารทีถู่กต้องในการ
ค านวณคา่โมดูลัสของแรงบบีอดัทีส่อดคล้องกบัคา่มาตรฐาน จากการค านวณในเชงิตัวเลขนัน้ได้แสดงให้
เหน็วา่ วธิกีารดัง้เดมิใหค้า่โมดูลสัของแรงบบีอดัที่แตกต่างจากคา่ที่มาจากวธิกีารทีเ่สนอในงานวจิยันี้อย่าง
มาก ซึ่งแสดงใหเ้หน็วา่วธิกีารดัง้เดมินัน้ไมส่ามารถที่จะน ามาใชใ้นการยนืยนัความเหมาะสมของ
คา่พารามเิตอรใ์นแบบจ าลองเฟสฟิลด์ครสิตลัได้ นอกจากนี้ผู้วจิยัได้สรา้งสมการความสมัพนัธ์ระหวา่งคา่ 
โมดูลสัของแรงบีบอดัจากวธิกีารต่างๆเพื่อทีจ่ะแสดงใหเ้หน็ถงึความแตกต่างของคา่โมดูลสัของแรงบบีอดั
จากวธิกีารต่างๆในเชงิปรมิาณทางอุณหพลศาสตร ์ซึ่งการทีผู่้วจิยัสามารถสรา้งสมการความสมัพนัธไ์ด้นัน้
เป็นการแสดงถงึประโยชน์ของการศกึษาแบบจ าลองเฟสฟิลด์ครสิตลัด้วยหลักการทางอณุหพลศาสตรใ์น
โครงงานวจิยันี้เชน่กนั 
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The phase-field crystal (PFC) method is an atomistic model with promising capability to model 
complex behaviors of materials. The appeal of the PFC method lies in its ability to describe 
crystalline-structure-related phenomena ranging from atomic to micron length scales, while 
operating under time scales that are relevant to the phenomena. Due to its phenomenological 
origin, however, the PFC model needs to be parameterized with known material properties for 
quantitative modeling.  For consistent parameterization, the predicted material properties have to 
be calculated in such a way that consistent comparisons can be made with the reference values. In 
this work, we investigate the procedures to calculate isothermal bulk modulus of a solid phase in 
the PFC literature and find that the procedures to calculate the bulk modulus result in the quantities 
(referred to as the PFC bulk moduli) that are not consistent with the standard definition. Therefore, 
we propose alternative procedures to calculate the bulk modulus that is consistent with the 
standard definition (referred to as the TE bulk modulus). The numerical comparison of the PFC and 
TE bulk moduli shows that the TE and PFC bulk moduli are significantly different.  This indicates 
that the TE and PFC bulk moduli cannot be used interchangeably and one must use the TE bulk 
moduli in order to make consistent comparison with values from experiments and other models. 
Furthermore, we derive the relationships among the TE and PFC bulk moduli to quantify 
differences among different types of bulk moduli in terms of thermodynamic quantities. The fact 
that the PFC and TE bulk moduli can be related in a meaningful way also highlights the application 
of the recently-proposed thermodynamic formulation for the PFC method. 
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