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ในวิทยานิพนธ์ฉบบัน้ีได้มีการศึกษาคุณสมบติัความยืดหยุ่นของสารประกอบออกไซด์
แบบเพอร์โรวฟ์สไกท์บางชนิด ไดแ้ก่ BeTiO3 MgTiO3 CaTiO3 SrTiO3 BaTiO3 PbTiO3 PbZrO3 
และ PbHfO3 โดยวิธีค  านวณแบบเฟิร์สพรินซิเพิล (หรือ แอบ อินิธิโอ) โดยพบว่าค่าคงท่ีความ
ยดืหยุน่ท่ีค  านวณไดน้ั้นสอดคลอ้งพอควรกบัผลจากการค านวณและการทดลองท่ีมีในอดีต ส าหรับ 
PbTiO3 และ PbZrO3 นั้นได้ศึกษาผลของความดนัต่อคุณสมบติัความยืดหยุ่นและความเร็วเสียง
ภายใตภ้าวะความดนัในช่วง 0 ถึง 40 จิกะปาสคาล พบวา่ค่าคงท่ีความยดืหยุน่และความเร็วเสียงมีค่า
เพิ่มข้ึนตามความดนัเกือบจะเป็นรูปแบบการแปรผนัตรงในช่วงดงักล่าว โดยค่าคงท่ีความยืดหยุ่น 
C11 ไดเ้พิ่มข้ึนอย่างรวดเร็วในขณะท่ีค่าคงท่ีความยืดหยุน่ C12 และ C44 มีการเปล่ียนแปลงกบัความ
ดนัค่อนขา้งน้อย นอกจากน้ีแล้วยงัได้ศึกษาผลของไอออนบวกท่ีมีต่อค่าคงท่ีความยืดหยุ่น โดย
พบวา่ค่าคงท่ีความยดืหยุน่ C11 จะมีค่าสูงสุดเม่ือขนาดของไอออนบวกท่ีต าแหน่ง A และ B มีขนาด
ใกลเ้คียงกนั ค่าคงท่ีความยืดหยุน่ C12 นั้นไดรั้บอิทธิพลจากไอออนบวกท่ีต าแหน่ง B และค่าคงท่ี
ความยืดหยุ่น C44 ได้รับอิทธิพลจากไอออนบวกท่ีต าแหน่ง A รายละเอียดและเหตุผลของการ
เปล่ียนแปลงค่าความยดืหยุน่กบัไอออนบวกแต่ละชนิดไดถู้กอภิปรายในวทิยานิพนธ์น้ี  
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 In this thesis, the elastic properties of selected perovskite oxides materials, i.e., 

BeTiO3, MgTiO3, CaTiO3, SrTiO3, BaTiO3, PbTiO3, PbZrO3 and PbHfO3, were 

studied using first principles (or ab initio) methods.  Our calculated elastic properties 

are in reasonable agreement with the available theoretical and experimental results. 

For PbTiO3 and PbZrO3, the pressure dependencies of their elastic properties and 

sound velocities were studied in the pressure range of 0 – 40 GPa. All elastic 

constants and sound velocities increase with the pressure in this range with an almost 

perfect linear trend.  C11 elastic constant rapidly increases with the pressure while C12 

and C44 are found to be less sensitive to the pressure. The effects of cation species on 

the elastic properties were also investigated. The maximum C11 elastic constant is 

found when the atomic size of the cations at the A-site and B-site are comparable. C12 

elastic constant is sensitive to B-site cations while C44 elastic constant is sensitive to 

A-site cations.  Details and reasons for such dependencies were discussed.  
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