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 วัตถุที่มีโครงสรางไรระเบียบ ซ่ึงปราศจากสมบัติการมีโครงสรางแบบเปนคาบนั้น ยากที่จะ
ถูกศึกษาดวยวิธีมาตรฐาน เชน การเลี้ยวเบนรังสีเอกซ หรือ กลองจุลทรรศนอิเล็กตรอนกําลัง
แยกแยะสูง ในการศึกษาครั้งนี้จึงไดเสนอวิธีการสเปกโทรสโกปการดูดกลืนรังสีเอกซเปนทางเลือก
หนึ่ง เพื่อใชศึกษาโครงสรางระดับอะตอมของระบบไรระเบียบ โดยสองระบบที่ถูกเลือกศึกษา คือ 
โครงสรางไฮเดรชันของ Ca2+ และโครงสรางฟลมบางของซิงคออกซีไนไตรด โดยไดใชวิธีการ
ดูดกลืนรังสีเอกซทั้งในชวง XANE และ EXAFS ในการศึกษาครั้งนี้ โดยแบบจําลองโครงสรางไฮ
เดรชันของ Ca2+ ที่เลือกใชไดจากวิธี QM/MM ซ่ึงคํานวณโดย รศ. ดร. อนันต ทองระอา และฟลม
บางของสารซิงคออกซีไนไตรดไดถูกเตรียมโดยกลุมวิจัยของ รศ. ดร. จิติ หนูแกว ซ่ึงผลการวัดได
ถูกวิเคราะหใหไดมาซึ่งตัวแปรโครงสรางที่สําคัญ 
 สําหรับการศึกษาโครงสรางของน้ําลอมรอบไอออนแคลเซียมนั้น EXAFS ใหระยะพันธะ
Ca-O เฉลี่ย 2.431± 0.011 Å เลขโคออรดิเนชัน 6.56 ± 0.316 และ คาสัมประสิทธิเดอบาย-วอลเลอร 
0.009 Å2 โดยคาที่ไดสําหรับตัวแปรเหลานี้มีความสอดคลองกันเปนอยางดีกับตัวแปรที่ไดจาก RDF 
ของแบบจําลองทางทฤษฎีตาม QM/MM คือ 2.445 Å, 6.8 และ 0.0096 Å2 ตามลําดับ นอกจากนี้ 
สเปกตรัม XANES ที่ไดจากการวัด ยังเขากันไดดีกับสเปกตรัม XANES ที่ไดจากการคํานวณจาก
แบบจําลอง QM/MM ซ่ึงผลการวิเคราะหที่ไดสามารถสนับสนุนความถูกตองของแบบจําลอง 
QM/MM ไดเปนอยางยิ่ง 
 ในการศึกษาโครงสรางฟลมบางซิงคออกซีไนไตรด แบบจําลองไดถูกสรางขึ้นจาก
องคประกอบหลักที่รูจักโดยใชการวิเคราะแบบ linear combination ผลการวิเคราะหสเปกตรัม 
XANES แสดงใหเห็นวาวัสดุตัวอยางดังกลาวนั้น ประกอบดวย ซิงคออกไซต และ โลหะสังกะสี ที่
ปะปนกันเปนผลึกขนาดนาโนเปนหลัก 
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X-RAY ABSORPTION SPECTROSCOPY/HYDRATION STRUCTURE 

/DISORDER SYSTEM 

 

Disorder materials with no long-range periodic structure are difficult to be 

characterized by standard methods, such as x-ray diffraction or high resolution electron 

microscopy. In this work, x-ray absorption spectroscopy (XAS) was proposed as an 

alternative way to study the atomicstructure of disorder systems. Two selected disorder 

systems: Ca2+
aq and zinc oxynitride thin films were studied by x-ray absorption near edge 

structures (XANE) and extended x-ray absorption fine structure (EXAFS). The candidate 

structural model for Ca2+
aq was based on Quantum mechanics/Molecular mechanics 

(QM/MM) simulation by A. Tongraar. The zinc oxynitride thin films were obtained from J. 

Nukeaw. The measurement data were analyzed to obtain the important structural parameters 

to be compared with the calculated spectra.  

For the study of Ca2+ hydration structure, EXAFS give an average Ca-O bond 

distance of 2.431± 0.011 Å, a coordination number of 6.56 ± 0.316 and a Debye-Waller 

factor of 0.009 Å2. These parameters agreed well with the parameters obtained from RDF 

of the theoretical QM/MM simulation of 2.445 Å, 6.8 and 0.0096 Å2, respectively. The 

measured XANES spectrum can be fitted very well with that obtained from QM/MM. This 

result strongly supported the accuracy of QM/MM model.  



On the structural investigation of zinc oxynitride thin films, the model compounds 

were constructed from known reference compounds using a linear combination analysis 

(LCA). The XANES result suggested that the material mainly contained mixing ZnO 

nanocrystals and zinc metal nanocrystals.  
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