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บทคดัย่อ : 

โครงการวจิยัน้ีไดศ้กึษาการจดัเรยีงโครงสรา้งระดบัอะตอมและพลงังานการเกดิปฏกิริยิา

ของสารประกอบเฟอร์โรอิเล็กตริกของตะกัว่ที่มีโครงสร้างเพอร์รอฟสไกต์  ได้แก่ 

xPbZr0.44Ti0.56O3-(1-x)PbZn0.33Nb0.67O3 (x = 0.1, 0.2 และ 0.3) หรอื PZT-PZN, 0.07BaTiO3-

0.93PbZn0.33Nb0.67O3 หรอื 0.07BT-0.93PZN และ AuNPs 0.07BaTiO3-

0.93PbZn0.33Nb0.67O3 หรอื AuNPs 0.07BT-0.93PZN ดว้ยการคาํนวนทฤษฎเีดนซติีฟั้งกช์นั

นอล (DFT) และการวเิคราะหส์เปกตรมัการดดูกลนืรงัสเีอก็ซ ์(XAS) ทัง้สเปกตรมัการดดูกลนื

รงัสเีอก็ซบ์รเิวณใกลข้อบพลงังานการดูดกลนื (XANES) และสเปกตรมัการดูดกลนืรงัสเีอก็ซ์

บรเิวณเหนือขอบพลงังานการดดูกลนื (EXAFS) 

ในการศึกษาพฤติกรรมการเปลี่ยนเฟสจากไพโรคลอร์เป็นเพอร์รอฟสไกต์ของ

สารประกอบ PZT - PZN เมื่อมกีารเปลีย่นแปลงองคป์ระกอบทางเคมแีละอุณหภูมกิารเผา   

แคลไซน์ จากการคํานวณทฤษฎเีดนซติี้ฟังกช์นันอลของแบบจําลองโครงสรา้งเมื่อ Zn เขา้ไป

แทนทีต่ําแหน่ง B-site ในโครงสรา้งไพโรคลอรแ์ละโครงสรา้งเพอรร์อฟสไกตข์อง PZT - PZN 

และนําไปคํานวณสเปกตรมัการดูดกลนืรงัสเีอก็ซ์รอบอะตอม Zn K-edge จากนัน้ทําการ

เปรยีบเทยีบสเปกตรมัการดดูกลนืรงัสเีอก็ซร์อบอะตอม Zn K-edge ทีไ่ดจ้ากการคาํนวณและ

การทดลอง พบว่าอะตอม Zn ในโครงสรา้งไพโรคลอรข์อง PZN เปลี่ยนเป็นโครงสรา้ง       

 

 



เพอรร์อฟสไกตเ์มื่อปรมิาณ PZT เพิม่ขึน้ และอะตอม Zn เขา้ไปแทนทีโ่ครงสรา้งเพอรร์อฟส

ไกตข์อง PZT เมื่ออุณหภูมกิารเผาแคลไซน์เพิม่ขึน้ นอกจากน้ียงัพบว่าสารประกอบ 0.1PZT - 

0.9PZN ทีอุ่ณหภมูใินการเผาแคลไซน์ 850 °C ทาํใหเ้กดิโครงสรา้งเฟอรร์อฟสไกต ์ได ้100% 

 ในการศึกษาการจดัเรียงโครงสร้างระดบัอะตอมและพลังงานการเกิดปฏิกิริยาของ

สารประกอบ 0.07BT - 0.93PZN ซึง่มโีครงสรา้งเพอรร์อฟสไกต ์จากการคาํนวณทฤษฎเีดนซติี้

ฟังกช์นันอลของแบบจาํลองโครงสรา้งเมื่อ Ba และ Ti เขา้ไปแทนทีใ่นโครงสรา้งเพอรร์อฟสไกต์

ของ PZN และนําไปคาํนวณสเปกตรมัการดดูกลนืรงัสเีอก็ซร์อบอะตอม Zn K-edge จากนัน้ทาํ

การเปรยีบเทยีบสเปกตรมัการดดูกลนืรงัสเีอก็ซร์อบอะตอม Zn K-edge ทีไ่ดจ้ากการคํานวณ

และการทดลอง พบว่าในโครงสรา้งของ PZN ซึง่มโีครงสรา้งเพอรร์อฟสไกต ์Ba
2+

 เขา้ไปแทนที ่

Pb
2+

 ในตําแหน่ง A-site สว่น Zn
2+

 อยูใ่นตําแหน่ง B-site ในขณะทีโ่ครงสรา้งใกลเ้คยีง Ti
4+

 เขา้

ไปแทนที ่Nb
5+

 ในตําแหน่ง B-site สว่น Pb
2+

 อยูใ่นตําแหน่ง A-site การแทนที ่BT ในโครงสรา้ง

ของ PZN ทาํใหค้วามยาวพนัธะระหว่าง Zn
2+

 กบั Pb
2+

 ของ 0.07BT - 0.93PZN มคี่ามากกว่า

โครงสรา้งเพอรร์อฟสไกตข์อง PZN ดงันัน้การแทนทีด่ว้ยอะตอมทีไ่มม่พีนัธะโดดเดีย่ว Ba
2+

 ใน

ตําแหน่งของ Pb
2+

 และการแทนทีอ่ะตอมทีม่รีศัมไีอออนน้อย Ti
4+ 

ในตําแหน่งของ Zn
2+ 

และ 

Nb
5+

 ทําใหค้วามยาวพนัธะระหว่าง Pb
2+

 กบั Zn
2+

 เพิม่มากขึน้ ส่งผลทําใหส้ามารถลด     

อนัตรกริยิาระหว่างพนัธะโดดเดี่ยวของ Pb
2+

 กบั Zn
2+

 พลงังานการเกดิปฎกิริยิาของ

สารประกอบ 0.07BT - 0.93PZN ทีม่โีครงสรา้งเพอรร์อฟสไกตจ์งึมคีา่ลดลง 

 ในการศกึษาการจดัเรยีงโครงสรา้งระดบัอะตอมและสมบตัทิางไฟฟ้าของสารประกอบ 

AuNPs 0.07BT - 0.93PZN ซึง่มโีครงสรา้งเพอรร์อฟสไกต ์จากการเปรยีบเทยีบสเปกตรมัการ

ดดูกลนืรงัสเีอก็ซร์อบอะตอม Au M5-edge ของสารมาตรฐาน Au และสารประกอบ AuNPs 

0.93PZN - 0.07BT พบว่า AuNPs ไมไ่ดเ้ขา้ไปแทนทีใ่นโครงสรา้งของ 0.07BT - 0.93PZN ทาํ

ใหค้่าคงทีไ่ดอเิลก็ตรกิของสารประกอบสงูขึน้และค่าการสญูเสยีไดอเิลก็ตรกิตํ่าลง เน่ืองจากการ

เชื่อมโยงกนัของเฟสของสารประกอบและเฟสของโลหะ 

จากการศกึษาโครงสรา้งระดบัอะตอมของสารประกอบซึ่งมผีลต่อสมบตัทิางไฟฟ้าของ

วสัดุ สามารถใชเ้ป็นแนวทางในการปรบัปรงุกระบวนการสงัเคราะหส์ารประกอบเลดซงิไนโอเบต

ใหม้สีมบตัเิป็นไปตามทีต่อ้งการไดใ้นทีส่ดุ 
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Abstract: 

In this research project, local structural configuration and formation energy of 

ferroelectric lead-based compounds in perovskite phase i.e. xPbZr0.44Ti0.56O3-            

(1-x)PbZn0.33Nb0.67O3 (x = 0.1, 0.2 and 0.3) or PZT-PZN, 0.07BaTiO3-

0.93PbZn0.33Nb0.67O3 or 0.07BT-0.93PZN and AuNPs 0.07BaTiO3-0.93PbZn0.33Nb0.67O3 

or AuNPs 0.07BT-0.93PZN were investigated using density functional theory (DFT) 

calculation and x-ray absorption spectroscopy (XAS) analysis both the x-ray absorption 

near-edge structure (XANES) and the extended x-ray absorption fine structure (EXAFS). 

In the study of pyrochlore phase to perovskite phase formation behavior of PZT 

- PZN compounds in various chemical compositions and calcination temperatures, the 

structural models of Zn substitution on B-site in PZT - PZN both pyrochlore phase and 

perovskite phase were calculated using density functional theory, and used to simulated 

Zn K-edge XANES spectra. The comparison between simulated and measured Zn      

K-edge XANES spectra shows Zn atom in PZN pyrochlore phase was formed to 

perovskite phase with increasing PZT compositions, while Zn atom was substituted in 

PZT perovskite phase with increasing calcination temperatures. The result indicates 

 

 



0.1PZT - 0.9PZN compound at calcination temperature 850°C is optimized condition of 

100% yield of perovskite phase. 

In the study of structural configuration and formation energy of perovskite 

0.07BT - 0.93PZN compound, the structural models of Ba and Ti substitution in PZN 

perovskite phase were calculated using density functional theory, and used to simulated 

Zn K-edge XANES spectra. The comparison between simulated and measured Zn      

K-edge XANES spectra shows Ba2+
 was replaceing Pb

2+
 in A-site with Zn

2+
 in B-site of 

Pb(Zn1/3Nb2/3)O3, while in the neighboring structure, Ti
4+

 was replacing Nb
5+

 in B-site 

with Pb
2+

 in A-site. With the substitution of BT in PZN structure, the bond length 

between Zn
2+ 

and Pb
2+

 of 0.07BT - 0.93PZN was longer than that of the typical 

perovskite phase of PZN. Therefore, The substitution of spherical shape Ba
2+

 cation in 

Pb
2+

 cation on A-site and the substitution of smaller ionic radius Ti
4+

 cation in  Zn
2+

 

cation on B-site can be increased the bond length between Pb
2+

 and Zn
2+

, the steric 

hindrance of Pb
2+

 lone pair and the mutual interaction between Pb
2+

 lone pair and Zn
2+

 

cation. The formation energy of 0.07BT - 0.93PZN with perovskite was then decreased. 

In the study of structural configuration and electrical properties of perovskite 

AuNPs 0.07BT - 0.93PZN compounds, the comparison of Au M5-edge XANES spectra 

between Au standand and AuNPs 0.07BT - 0.93PZN compounds shows AuNPs are not 

substituted into 0.07BT - 0.93PZN structure. The dielectric constants and dielectric loss 

of AuNPs 0.07BT - 0.93PZN compounds higher and lower than that of 0.07BT - 

0.93PZN compounds without AuNPs, respectively, which can be described by assuming 

the connectivity series between the ceramics and the metal phases. 

The fundamental understanding of local structure configuration and electrical 

properties relationship can be used alongside with appropriate synthesis techniques as 

a guideline to prepare perovskite lead zinc niobate ceramics with exceptional electrical 

properties. 

 

Keywords: Local structure, Lead zine niobate, X-ray absorption spectroscopy, Density 

functional theory 
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