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บทคัดย่อ 
  

รหัสโครงการ : A-57/2561 
ช่ือโครงการ ศึกษาความคล่องตัวของพาหะในกราฟีน : การประยุกต์ใช้วิธีมอนติคาร์โล 

ช่ือนักวิจัย : สุรชัย  เพ่งมานะยล ญาณิศ  เกิดพันธ์ุ  และ เบญจมาศ  สอนคํา 
 

กราฟีนการจัดเรียงอะตอมเป็นแนวโครงสร้างอย่างสมบูรณ์แบบ ด้วยสมบัติทางกลและ
ไฟฟ้าท่ีโดดเด่นจากความสามารถในการคงตัวอยู่ได้ของโครงสร้างท่ีเกิดจากคาร์บอนเรียงตัวหนาเพียง
อะตอม 1 ช้ัน แบบสองมิติ กราฟีนยังมีคุณสมบัติในการนําไฟฟ้าได้ดีกว่าทองแดง 4 เท่า มีพ้ืนท่ีผิว
มากกว่าท่อนาโนคาร์บอน 2 เท่า  แข็งแรงกว่าเหล็ก 200 เท่าและแกร่งกว่าเพชร ยืดหยุ่นได้ดี และ
โปร่งแสงในระดับที่ยอมให้แสงผ่านได้ถึงร้อยละ 97  ซ่ึงน่าสนใจสําหรับการศึกษาขั้นพ้ืนฐานและการ
ใช้งานในอนาคต จึงทําให้สามารถนํากราฟีนไปผลิตได้จริงเป็นผลสําเร็จในการนําแผ่นกราฟีนเป็น
ตัวนําโปร่งแสงท่ีสามารถใช้ในอุปกรณ์ต่างๆ  เช่น หน้าจอแบบสัมผัส เซลล์แสงอาทิตย์ ซ่ึงสามารถใช้
แทนที่การผลิตเซลล์แสงอาทิตย์โดยใช้แทนอินเดียมทินออกไซด์ ท่ีเป็นวัสดุราคาแพงได้  

เนื่องจากปัจจุบันน้ีสารกราฟีนมีบทบาทสําคัญในการสร้างอุปกรณ์แสดงผลเช่น จอแอล
ซีดี ตัวเก็บประจุ แบตเตอร์รี โซล่าเซล เป็นต้น ซ่ึงการอธิบายการเคลื่อนท่ีของพาหะในโครงผลึกได้
ยากมากจึงซ่ึงแบบจําลองแบบดั้งเดิมอธิบายไม่ได้ ต้องใช้แบบจําลองใหม่ท่ีมีช่ือว่าแบบจําลองฮอปป้ิง 
ดังนั้นการรู้ถึงกลไกลการนําไฟฟ้าของพาหะจึงเป็นสิ่งสําคัญในการเข้าใจลักษณะเฉพาะในกราฟีน
เหล่าน้ัน ทําให้สามารถนําไปประยุกต์ใช้ได้อย่างมีประสิทธิภาพ 
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Abstract 
  

Code of project  : A-57/2561 
Project name   : Graphene carriers moblility study in nanoscale: application of 

Monte Carlo method 
Researcher name :  Surachai Pengmanayol, Janit Girdpun and Benchamas  Shornkam  
  

Graphene atoms are arranged horizontally structured perfectly. With mechanical and 
electrical distinguished by their ability to remain on the structure of carbon arranged in one 
atomic layer in two-dimensional. Graphene is capable of bringing electricity better than copper 
four times and the surface area of more than two times stronger than steel, carbon nanotubes 
200 times stronger than diamond. Flexible and translucent allowing light to pass through up to 
97 percent are interesting for basic education and deployment in the future. It can be used to 
produce graphene actually succeed in bringing sheets of graphene as transparent conductor that 
can be used in devices such as touch screens solar cell. It can be used to replace the production 
of solar cells by replacing indium tin oxide which expensive material. 

Since this material graphene has an important role in the creation of display devices 
such as LCD, capacitor, battery and solar cell, which describes the movement of the carrier in the 
lattice can be very difficult by traditional model. Hopping model is the new model to describe 
carrier transport that to know the carrier mechanism. it is important characteristics of graphene to 
applied effectively.  
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บทที่ 1 
บทนํา 

 
1. ความสําคัญและท่ีมาของปัญหา 

กราฟีนการจัดเรียงอะตอมเป็นแนวโครงสร้างอย่างสมบูรณ์แบบ” (Graphene – The 
perfect atomic lattice) ด้วยสมบัติทางกลและไฟฟ้าท่ีโดดเด่นจากความสามารถในการคงตัวอยู่ได้
ของโครงสร้างท่ีเกิดจากคาร์บอนเรียงตัวหนาเพียงอะตอม 1 ช้ัน (single layer of carbon) แบบ
สองมิติ (Two-Dimensional: 2D) กราฟีนยังมีคุณสมบัติในการนําไฟฟ้าได้ดีกว่าทองแดง 4 เท่า มี
พ้ืนท่ีผิวมากกว่าท่อนาโนคาร์บอน 2 เท่า แข็งแรงกว่าเหล็ก 200 เท่าและแกร่งกว่าเพชร ยืดหยุ่นได้
ดี และโปร่งแสงในระดับที่ยอมให้แสงผ่านได้ถึงร้อยละ 97  ซ่ึงน่าสนใจสําหรับการศึกษาข้ันพ้ืนฐาน
และการใช้งานในอนาคต 

กราฟีนมีคุณสมบัติท่ีน่าสนใจหลากหลายซ่ึงเหมาะกับการใช้งานท่ีแตกต่างกัน โดยเป็น
ตัวนําไฟฟ้าที่บางมาก สมบัติเชิงกลที่แข็งมาก โปร่งแสง และมีความยืดหยุ่น  ซ่ึงสามารถปรับแต่งได้
อย่างหลากหลายโดยการเติมสารเคมี หรือโดยการใช้สนามไฟฟ้า ซ่ึงทําให้กราฟีนเป็นวัสดุท่ีน่าสนใจ
มากสําหรับการใช้ไฟฟ้าความถี่สูง และจากการความสามารถในการแยกแผ่นกราฟีนออกมาในขนาด
ท่ีใหญ่ขึ้นใช้ในอุตสาหกรรมที่ให้ความกว้างของแผ่นกราฟีน 70 ซม. จึงทําให้สามารถนํากราฟีนไป
ผลิตได้จริงเป็นผลสําเร็จในการนําแผ่นกราฟีนเป็นตัวนําโปร่งแสงที่สามารถใช้ในอุปกรณ์ต่างๆ  เช่น 
หน้าจอแบบสัมผัส (touch screen) เซลล์แสงอาทิตย์ (solar cells) ซ่ึงสามารถใช้แทนท่ีการผลิต
เซลล์แสงอาทิตย์โดยใช้แทนอินเดียมทินออกไซด์ (Indium - Tin - Oxide : ITO) ท่ีเป็นวัสดุราคา
แพงได้ และเซนเซอร์ตรวจจับแก๊ส (gas sensor) 

กราฟีนสามารถศึกษาโดยใช้ทฤษฎีฟังก์ช่ันความหนาแน่น(Density Functional Theory, 
DFT) ทฤษฎีฟังก์ช่ันความหนาแน่นเป็นเคร่ืองมือในการศึกษาอันตรกิริยาระหว่างแผ่นกราฟีนกับ
สารอินทรีย์ระเหยง่าย เครื่องมือน้ีจะมีความสําคัญในการวิจัยที่จะต้องมีการดําเนินการเชื่อมโยง
ระหว่างการค้นพบทฤษฎีและการทดลองเช่นเดียวกับการก้าวหน้าทางเคมีในปัจจุบันและความเข้าใจ
คุณสมบัติทางกายภาพของวัสดุ กราฟีนและ VOCs 
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2. วัตถุประสงค์ของการวิจัย 
1. ใช้เทคนิคมอนติคาร์โลเพ่ือศึกษาการขนส่งพาหะในแผ่นแกรฟีน 
2. ศึกษาโครงสร้างแถบอิเล็กทรอนิกส์ของกราฟีนเพ่ือศึกษาการขนส่งพาหะในกราฟีน 
3. สร้างความรู้ใหม่เกี่ยวกับการขนส่งพาหะในแกรฟีน 
4. นําความรู้ใหม่ไปใช้ในการศึกษาระดับอุดมศึกษา 

 
3. ขอบเขตของการวิจัย 

1. วัสดุในการศึกษาน้ีคือแผ่นกราฟีน 
2. เทคนิคการศึกษาการขนส่งของผู้ให้บรกิารคือวิธีมอนติคาร์โล 
3. สนามไฟฟ้าที่ใช้ระหว่าง 1 kV / cm ถึง 100 kV / cm 
4. จําลองการขนส่งพาหะท่ีอุณหภูมิห้องcm2 
 

4. ประโยชน์ท่ีคาดว่าจะได้รับ 
 การวิจัยครั้งน้ีคาดว่าจะได้รับประโยชน์ดังต่อไปน้ี 

1.  นักวิจัยทราบคุณสมบัติของสารกราฟีน 
2.  นักวิจัยค้นพบองค์ความรู้ใหม่ 
3.  นักวิจัยสามารถประยุกต์ใช้สารกราฟีนได้ 
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บทที่ 2 
เอกสารและงานวิจัยทีเ่ก่ียวข้อง 

 
1 งานวิจัยท่ีเก่ียวข้อง 

กราฟีนวัสดุถูกค้นพบโดย Geim และ Novoselovin ในปี 2004 ซ่ึงนําไปสู่รางวัลโนเบลปี 
2010 ในสาขาฟิสิกส์กราฟิคได้รับการศึกษาอย่างกว้างขวางและได้รับการทบทวนอย่างกว้างขวางใน
หลาย ๆ ด้าน วัสดุมีการคาดการณ์ว่าจะมีผลกระทบต่ออุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์พลังงานพ้ืนที่สารเคมี
และการใช้งานทางชีวภาพแกรฟีนเป็นวัสดุสองมิติล้วนเกิดขึ้นจากการจัดเรียงหกเหลี่ยมของอะตอม
คาร์บอน มันอาจถูกมองว่าเป็นช้ันอะตอมเดียวของกราไฟต์, คาร์บอนนาโนทิวบ์ท่ีคลายซิปหรือฟูล
เลอรีนที่ไม่มีการปลดปล่อย 

 
โครงสร้างของกราฟีนที่เป็นเอกลักษณ์ได้รับการศึกษาก่อนการค้นพบการทดลองของมัน 

อะตอมช้ันเดียวของกราไฟท์เช่ือว่าไม่เสถียรทางอุณหพลศาสตร์ ดังนั้นการค้นพบของแกรฟีนแสดงให้
เห็นว่าเป็นวัสดุท่ีน่าแปลกใจเน่ืองจากมีคุณสมบัติท่ีน่าสนใจและเป็นเอกลักษณ์มากมาย: ความ
แข็งแรงเชิงกลท่ีสูงที่สุดค่าการนําความร้อนท่ีเหนือกว่าการเคลื่อนท่ีของพาหะนําแสงท่ีสูงมาก ย่ิงไป
กว่าน้ันคุณสมบัติท่ีเป็นเอกลักษณ์ของกราฟีนได้นําไปสู่การสังเกตลักษณะทางกายภาพที่แปลกใหม่
เช่นการขนส่งพาหะในแผ่นกราฟีนน้ี 

 
ความเป็นไปได้ของการใช้กราฟีนในการประยุกต์ท่ีมีมากมายเช่น ในฐานะตัวนําโปร่งใสใน

หน้าจอสัมผัสเซลล์แสงอาทิตย์และแผงไฟอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ท่ียืดหยุ่นอุปกรณ์ความเร็วสูงและ
ความถี่สูงและเซ็นเซอร์อิเล็กทรอนิกส์สารเคมีและชีวภาพชนิดต่าง ๆ ส่วนใหญ่ ของการใช้งานจริง
เหล่านี้ต้องการกราฟีนที่จะได้รับการสนับสนุนบนพ้ืนผิวฉนวนซ่ึงมีผลกระทบอย่างมากต่อการ
เคลื่อนที่ของพาหะ 

 
ในการศึกษาน้ีคุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของกราฟีนที่อยู่ภายในนั้นมีความสําคัญ งานวิจัย

น้ีมีวัตถุประสงค์เพ่ือตรวจสอบพารามิเตอร์การขนส่งของกราฟีนซ่ึงรวมถึงโครงสร้างแถบพลังงาน
อิเล็กทรอนิกส์ โครงสร้างแถบพลังงานใช้ในการคํานวณอัตราการกระเจิงของพาหะ การคํานวณน้ีเรา
ใช้เทคนิค Monte Carlo เพ่ือคํานวณพารามิเตอร์การขนส่งของ Boltzmann สําหรับตัวอย่างการ
เคลื่อนย้ายพาหะ การกระเจิงของพาหะซ่ึงได้รับผลกระทบจากสิ่งเจือปนท่ีมีประจุของการกระจาย
และความหนาแน่นต่าง ๆ กับสนามแม่เหล็กไฟฟ้า ผลลัพธ์เหล่าน้ีเราสามารถคํานวณโดยใช้การ
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จําลองด้วยคอมพิวเตอร์เพ่ือทําความเข้าใจพฤติกรรมการขนส่งของพาหะในโครงสร้างนาโนของ 
กราฟีนและนําวัสดุน้ีไปใช้กับอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ 

 
กราฟีนยังมีค่าการนําไฟฟ้าท่ีค่อนข้างสงู อย่างไรก็ตามไม่เหมือนกับโลหะท่ีสามารถนําไฟฟ้า

ได้อย่างง่ายดายผ่านแรงดันไฟฟ้าโดยการปรับความหนาแน่นของพาหะในกราฟีน ความสามารถใน
การปรับค่าการนําไฟฟ้าของกราฟีนช่วยให้สามารถใช้งานเช่น ตัวรับแสง (Liu et al., 2011) ย่ิงไป
กว่านั้นการปรับระดับเฟอร์ม่ีในกราฟีนให้อยู่ใกล้กับจุด Dirac เป็นสิ่งท่ีน่าสนใจ การวัดค่าการนํา
ไฟฟ้าใกล้จุด Dirac จะแสดงค่าการนําไฟฟ้าขั้นตํ่าที่ไม่เป็นศูนย์เสมอ (Novoselov et al., 2005; 
Tan et al., 2007) ค่าการนําไฟฟ้าน้ีเกิดจากการกระจายตัวของความหนาแน่นประจุของกราฟีนใกล้
กับจุด Dirac (Adam et al., 2007) ซ่ึงมักเรียกกันว่าแอ่งอิเล็กตรอน 

 
ความคล่องตัวของพาหะในกราฟีนนั้นสูงเป็นพิเศษดังท่ีได้แสดงให้เห็นจากการวัดหลายค่า

ต้ังแต่ 105 cm2V− 1s− 1 ใกล้อุณหภูมิห้อง (Bolotin et al., 2008a; Mayorov et al., 2011) ถึง 107 
cm2V−1s− 1 ที่อุณหภูมิฮีเลียมเหลว (Neugebauer et al., 2009) ความสามารถในการเคลื่อนที่ของ

พาหะสงูในแกรฟีนนั้นเกิดจากความเร็วที่สูงและคงที่ของ Fermi ( 106 m/s) ซ่ึงมีขนาดน้อยกว่า
ความเร็วแสงเพียง 300 เท่าในสุญญากาศ อย่างไรก็ตามความสามารถในการเคลื่อนท่ีของกราฟีนนั้น
อ่อนไหวต่อสารซับสเตรต (Fratini และ Guinea, 2008) และความไม่เป็นระเบียบของโครงสร้างใน
บริเวณใกล้เคียง (Mucciolo และ Lewenkopf, 2010) 

 
แกรฟีนเป็นการจัดเรียงของอะตอมคาร์บอนหกเหล่ียม การรวมกันเชิงเส้นของอะตอมของ 

orbitals ของอะตอมคาร์บอนอะตอมท่ีใกล้ท่ีสุดหรือที่รู้จักกันท่ัวไปว่าเป็นค่าประมาณ N-NTB ใช้
คํานวณโครงสร้างแถบกราฟีนท่ีค่อนข้างแม่นยําและผลลัพธ์ในสมการต่อไปน้ี: 

,േ൫݇௫ܧ ݇௬൯ ൌ േݐ ቈ1  4 cos ቆ
√3
2
ܽ݇௬ቇ cos ቆ

√3
2
ܽ݇௫ቇ4cosଶ ቆ

√3
2
ܽ݇௬ቇ

భ
మ

, 

โดยท่ีเคร่ืองหมาย + และ - สอดคล้องกับแถบการนําและแถบเวเลนซ์ตามลําดับและ t0 เป็น

พลังงานกระโดดที่ใกล้เคียงท่ีสุด ( 2.8 eV)  
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2 วิธีมอนติคารโล 
วิธีมอนติคารโล เป็นช่ือเรียกรวมๆ ของวิธีการคํานวนที่ใช้หลักความน่าจะเป็นเข้ามาประยุกต์

พูดได้ว่าวิธีการคํานวนค่าตัวเลขวิธีไหนก็ตามที่ใช้ความน่าจะเป็นเข้ามาจับ จะเรียกว่า  วิธีมอนติคาร-
โล และแน่นอนว่าการคํานวนแบบนี้ ถ้าเราทําการรันสองครั้ง ค่าท่ีได้มักจะไม่ได้ค่าท่ีเท่ากันหรอก 

ตัวอย่างเช่น สมมติว่าเราต้องการหาค่า  

 
ภาพที่ 1 การหาค่า  

ให้ p แทนความน่าจะเป็นท่ีสุม่จุดมา 1 จุด ภายในส่ีเหลี่ยมจตุรัสดังรูป แล้วจุดที่ได้อยู่ภายใน
วงกลม ให้ X แทนพื้นวงกลม และให้ A  แทนพื้นท่ีของรูปสี่เหลี่ยมจัตุรัส 

 
จะได้ว่า 

   
21

2 2 4

X
p

A

 
  


        

 
ดังน้ัน 

  4p   
ดังน้ันเราอาจจะคํานวนพ้ืนท่ี โดยการสุ่มจุด (x,y) โดยท่ี -2  x  2 และ -2  y  2 มา

เป็นจํานวน N จุด แล้วตรวจสอบว่ามีจุดที่สุ่มมานั้นอยู่ภายในวงกลมก่ีจุด (โดยตรวจสอบว่า x2+y2  
1  หรือไม่) 
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สมมติว่ามีจุดที่อยู่ภายในวงกลม n จุด เราจะได้ว่าพ้ืนท่ีๆเราต้องการหาคือ 

   4
n

x
N

   
 

 

เม่ือทดลองดูสุ่มจะได้ผลลัพธ์แต่ละคร้ังจะให้ค่าไม่เท่ากัน 
 
 

สําหรับแบบจําลองฮอปป้ิง ในสารเพนทาซีนโดยมีสนามไฟฟ้าใส่ในทิศต้ังฉากกับโมเลกุลท้ัง

สองแสดงได้ดังรูป 

 

ภาพท่ี 2 ผลของสนามไฟฟ้าท่ีมีต่อระดับพลังงานของกราฟีน 

 

โดยความสามารถในการกระโดดของพาหะคํานวณจากสมการของ Marcus คือ 

 

 

โดย   คือ ค่าคงท่ีของแพลงค์หารด้วยสอง 

 t คือ transfer integral 

  คือ total reorganization energy  

 kB คือค่าคงท่ีของโบลมานต์ 

44 exp[Bhop kTk t  
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จากการคํานวณโดยวิธี DFT จะได้ค่าระดับพลังงานท่ี Molecular orbital ต่าง เราสามารถคํานวณค่า t 

จากการ spit ของระดับพลังงานของ HOMO หรือ LUMO และเม่ือได้ค่า t แล้วก็สามารถคํานวณค่า 

Hopping rate และสามารถนําไปคํานวณความคล่องตัวตามสมการน้ี 

 

 

โดย  คือค่าความน่าจะเป็นท่ีพาหะจะสามารถกระโดดไปในทิศทางที่มีการพิจารณา 

 

  

d

F
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บทที่ 3 
วิธีดําเนินการวิจัย 

 
 การวิจัยครั้งน้ีมุ่งศึกษาผลของสนามไฟฟ้าท่ีมีต่อพาหะในสารกราฟีน โดยใช้ Density 
Functional Theory ในการดําเนินงานการวิจัยครั้งนี้มีขั้นตอนดังต่อไปนี้ 

1. สร้างสารกราฟีน 
2. ใช้ Density Functional Theory คํานวณสารกราฟีน 
3. สรุปผลการวิจัย  
 

1. สารกราฟีน  
ตําแหน่งของอะตอมต่างๆใน สารกราฟีน สามารถแสดงได้ดังภาพท่ี 1 

    

 
ภาพท่ี 3 โครงสร้างโมเลกุลของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 3 วง 
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สําหรับตําแหน่งของอะตอมของธาตุต่างๆใน โมเลกุลของ กราฟีน แสดงในตารางที่ 1 
ตารางท่ี 1 ตําแหน่งของอะตอมของธาตุต่างๆใน โมเลกุลของ กราฟีน  

ธาตุ x(Å) y(Å) z(Å) 
C 0.0462 -0.0126 0.2825 
C 0.7951 -1.3576 0.3236 
C 2.3346 -1.3828 0.3125 
C 3.1263 -0.0629 0.2641 
C 2.3778 1.2823 0.2319 
C 0.8378 1.3077 0.2402 
C -1.494 0.0128 0.2936 
C -2.2422 1.3585 0.2598 
C -1.4508 2.6786 0.2132 
C 0.0892 2.6532 0.2064 
C 0.0034 -2.6779 0.3694 
C -1.5372 -2.6525 0.3767 
C -2.2857 -1.3071 0.3416 
C 3.1689 2.6027 0.1951 
C 2.4206 3.9486 0.1658 
C 0.8811 3.9734 0.1651 
C 3.0816 -2.7288 0.3394 
C 2.2912 -4.0485 0.4063 
C 0.7514 -4.0234 0.4154 
C -3.7821 1.3842 0.2706 
C -4.5732 0.0642 0.3251 
C -3.8253 -1.2813 0.358 
C -2.1989 4.024 0.1771 
C -3.7386 4.0495 0.1845 
C -4.5305 2.7296 0.2316 
C 0.1326 5.3192 0.1261 
C -1.4072 5.3441 0.1317 
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ธาตุ x(Å) y(Å) z(Å) 
C 4.6654 -0.0882 0.2489 
C 5.4572 1.2319 0.2109 
C 4.7085 2.5774 0.1853 
C 4.6208 -2.7548 0.3111 
C 5.4124 -1.4349 0.2666 
C -2.3296 -3.9723 0.4273 
C -1.5817 -5.3175 0.4666 
C -0.0416 -5.3429 0.4627 
C -3.8696 -3.9469 0.4371 
C -4.6173 -2.6011 0.4051 
H 3.0064 4.9265 0.1408 
H 2.8462 -5.0438 0.4418 
H -5.7127 0.0829 0.3391 
H -4.2919 5.0456 0.1548 
H -5.6704 2.7486 0.239 
H 0.7181 6.2969 0.0948 
H -1.9611 6.34 0.1024 
H 6.5969 1.2127 0.2003 
H 5.2942 3.555 0.1574 
H 5.1747 -3.7512 0.3273 
H 6.5519 -1.4548 0.2447 
H -2.1683 -6.2946 0.5007 
H 0.5117 -6.3391 0.495 
H -4.456 -4.9239 0.4714 
H -5.757 -2.5818 0.4174 
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ภาพท่ี 4 โครงสร้างโมเลกุลของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 3 วงพร้อมไฮโดรเจน 
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ภาพท่ี 5 โครงสร้างโมเลกุลของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 6 วง 
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ภาพท่ี 6 โครงสร้างโมเลกุลของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 6 วงพร้อมไฮโดรเจน 
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ภาพท่ี 7 โครงสร้างโมเลกุลของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 12 วง 
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ภาพที่ 8 โครงสร้างโมเลกุลของกราฟีนที่ประกอบไปด้วย benzene 12 วงพร้อมไฮโดรเจน 
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2. ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น  (Density Functional Theory) 
ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น  (density functional theory, DFT) เป็นทฤษฎีหนึ่ง ท่ีประสบ

ความสําเร็จอย่างมากสําหรับใช้อธิบายสมบัติต่างๆ ของโลหะ สารก่ึงตัวนํา และฉนวน ไม่เพียงเท่าน้ัน 
ทฤษฎีนี้ยงคงสามารถนําไปใช้ คํานวณหาสมบัติต่างๆ ของโปรตีน โมเลกุลซูปรา และวัสดุนาโน ไดเป็น
อย่างดีเช่นกัน โดยแนวคิดหลักของทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นคือ การอธิบายถึงอันตรกิริยาในระบบ
ของเฟอร์มิออน (fermions) ต่างๆ อันได้แก่ อิเล็กตรอน โปรตอนและนิวตรอนผานความหนาแน่นของเฟ
อรมิออน เหล่าน้ันในระบบ โดยไม่ได้ผ่านฟังกชันคลื่นของ เฟอร์มิออน กล่าวคือสําหรับระบบที่มีจํานวน
อิเล็กตรอนเท่ากับ N ตัว ซ่ึงมีพฤติกรรมเป็นไปตามหลักของเพาลี   (Pauli)  นั้นคือ อิเล็กตรอนจะผลัก
กันเอง ผ่านพลังงานศักย์คูลอมบ์ (Coulomb potential)  หมายความว่าตัวแปรพ้ืนฐานของระบบ จึง
ขึ้นอยู่กับ ระยะพิกัดหรือโคออรดิเนตเท่าน้ัน ท่ีถูกนํามาใช้ในฟังก์ช่ันของความหนาแน่นของอิเล็กตรอน 
ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นในปัจจุบัน ได้ถูกพัฒนาออกเป็นระดับย่อยตางๆ โดยระดับของทฤษฎีท
พบว่า เป็นที่นิยมนํามาใช้ในงานวิจัยได้แก่ระดับ B3LYP/6-31G(d,p),  B3LYP/6-311+G(d,p),  
B3LYP/LANL2DZ,  PBEPBE/6-31G(d,p), LSDA/6-31G(d,p) และ B3PW91/6-31G(d,p)  เป็นต้น  

 
2.1 การประยุกต์ใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นใน สมบัติเชิงโครงสร้าง  
สมบัติเชิงโครงสร้างของโมเลกุล ได้จากการคํานวณหาโครงสร้างที่เหมาะสมทีสุดซ่ึงเป็นโครงสร้าง

ท่ีมีพลังงานตํ่าสุด จากโครงสร้างท่ีเป็นไปได้ท้ังหมดของโมเลกุล สมบัติเชิงโครงสร้างท่ีสําคัญไดแก่ ความ
ยาวพันธะ มุมพันธะ มุมไดฮีดรอล รวมท้ังภาพรวมของรูปร่างโมเลกุลเช่น ขนาดโพรง ของโมเลกุล ความ
เกะกะของโมเลกุล เป็นต้น 

 
2.2 การประยุกต์ใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นในออร์บิทัลของโมเลกุล 

ออร์บิทัลของโมเลกุล เป็นสมบัติหน่ึงท่ีใช้อธิบายการเกิด เป็นสารประกอบเชิงซ้อน โดยเฉพาะอย่าง
ย่ิงตําแหน่งของออร์บิทัลของโมเลกุลที่มีพลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (Highest  Occupied  
Molecular  Orbital,  HOMO)  และตําแหน่งของออร์บิทัลของโมเลกลที่มีพลังงานตํ่าสุดท่ีไม่มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (Lowest Unoccupied Molecular Orbital, LUMO)  สามารถใช้ทฤษฎีฟังก์ช่ันนัล
ความหนาแน่นของตัวตรวจจับไอออนลบท่ีมีหมู่ยูเรีย ซ่ึงศึกษาโดยใช้ทฤษฎี ท่ีระดับ B3LYP/6-
311+G(d,p) เพ่ือคํานวณหาโครงสร้างท่ีเหมาะสมของตัวตรวจจับและโครงสร้างของสารประกอบเชิงซ้อน
ระหว่างตัวตรวจจบกบไอออนลบตางๆ จากน้ันนําโครงสร้างท่ีเหมาะสมมาคํานวณหาพลังงานการยึดจับ
ระหว่างตัวตรวจจับกับไอออน 
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บทที่ 4 
ผลการคํานวณและวิเคราะห์ข้อมูล 

 
 ผลการวิจัยโดยใช้ทฤษฎีฟังกชั์นนัลความหนาแน่นเพ่ือคํานวณสถานะต่างๆของพาหะ โดย
สามารถแยกพิจารณาผลการคํานวณได้สองส่วนดังต่อไปน้ี คือ ผลของความหนาแน่นของพาหะต่อ
ระดับพลังงาน (Density of states, electron / HA) และผลของอุณหภูมิท่ีมีต่อตัวแปรทางอุณหพล
ศาสตร์  
 

1. ผลของความหนาแน่นของพาหะต่อระดับพลังงานและผลของอุณหภูมท่ีิมีต่อตัวแปรทาง
อุณหพลศาสตร์ 
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ภาพท่ี 9 ความหนาแน่นของพาหะของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 3 วง 
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ภาพท่ี 10 ความพารามิเตอร์ทางอุณหพลศาสตร์ของกราฟีนที่ประกอบไปด้วย benzene 3 วง 
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ภาพท่ี 11 ความหนาแน่นของพาหะของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 6 วง 
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ภาพท่ี 12 ความพารามิเตอร์ทางอุณหพลศาสตร์ของกราฟีนที่ประกอบไปด้วย benzene 6 วง 
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ภาพท่ี 13 ความหนาแน่นของพาหะของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 12 วง 
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ภาพท่ี 14 ความพารามิเตอร์ทางอุณหพลศาสตร์ของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 12 วง 
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ภาพท่ี 15 การกระจายตัวของประจุของกราฟีนที่ประกอบไปด้วย benzene 3 วง 

 



25 
 

 

ภาพท่ี 16 การกระจายตัวของประจุของกราฟีนที่ประกอบไปด้วย benzene 6 วง 
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ภาพท่ี 17 การกระจายตัวของประจุของกราฟีนท่ีประกอบไปด้วย benzene 12 วง 
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2. วิเคราะห์ผลของข้อมูลทฤษฏีฟังชันนัลความหนาแน่น 
โดยข้อมูลของผลท่ีได้จากการใช้แบบจําลองฮอปป้ิงที่ค่าสนามไฟฟ้าต่างๆจะพบ ว่าเม่ือ

สนามไฟฟ้าเพ่ิมขึ้นความสามารถของพาหะที่จะกระโดดไปทิศเดียวกับสนามไฟฟ้ามีค่ามากขึ้น แต่

พาหะก็สามารถกระโดดไปทศิตรงข้ามกับสนามไฟฟ้าซ่ึงมีโอกาสน้อยกว่า ส่งผลทําให้ความคล่องตัว

ของพาหะเพ่ิมขึ้นเมือมีการเพ่ิมค่าสนามไฟฟ้าแสดงดังตาราง 

ผลของสนามไฟฟ้าท่ีมีต่อ molecular orbital ท้ัง HOMO และ LUMO แสดงดังตารางที่ 2 และ 3 

 

ตารางที่ 2 แสดงถึง HOMO ท้ัง 5 ลําดับสูงสุด 

 Energy(au) 

F(au) HOMO1 HOMO2 HOMO3 HOMO4 HOMO5 

0 -0.02585 -0.01564 -0.01418 0.01247 0.01625 

1 -0.02585 -0.01564 -0.01418 0.01247 0.01625 

2 -0.02585 -0.01564 -0.01418 0.01247 0.01625 

3 -0.02585 -0.01565 -0.01417 0.01247 0.01625 

4 -0.02585 -0.01566 -0.01416 0.01246 0.01625 

5 -0.02584 -0.01567 -0.01415 0.01246 0.01625 

6 -0.02584 -0.01568 -0.01413 0.01245 0.01625 

7 -0.02584 -0.01569 -0.01412 0.01245 0.01625 

8 -0.02584 -0.01571 -0.0141 0.01244 0.01624 

9 -0.02584 -0.01573 -0.01408 0.01243 0.01624 
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 Energy(au) 

F(au) HOMO1 HOMO2 HOMO3 HOMO4 HOMO5 

10 -0.02584 -0.01574 -0.01406 0.01243 0.01624 

11 -0.02584 -0.01577 -0.01404 0.01242 0.01624 

12 -0.02584 -0.01579 -0.01401 0.01241 0.01624 

13 -0.02584 -0.01581 -0.01398 0.01239 0.01623 

14 -0.02584 -0.01583 -0.01396 0.01238 0.01623 

15 -0.02584 -0.01586 -0.01393 0.01237 0.01623 

16 -0.02584 -0.01588 -0.0139 0.01235 0.01622 

17 -0.02583 -0.01591 -0.01387 0.01234 0.01622 

18 -0.02583 -0.01594 -0.01383 0.01232 0.01622 

19 -0.02583 -0.01596 -0.0138 0.0123 0.01621 

20 -0.02583 -0.01599 -0.01377 0.01229 0.01621 
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ภาพท่ี 18 โครงสร้างผลของสนามไฟฟ้าท่ีมีต่อ HOMO 5 ลําดับ 

 

 

ภาพท่ี 19 โครงสร้างผลของสนามไฟฟ้าท่ีมีต่อ LUMO 5ลําดับ 
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ตารางท่ี 3 แสดงถึง LUMO ท้ัง 5 ลําดับตํ่าสุด 

 Energy(au) 

F(au) LUMO5 LUMO4 LUMO3 LUMO2 LUMO1 

0 -0.13182 -0.13125 -0.08318 -0.08046 -0.0478 

1 -0.13184 -0.13123 -0.08318 -0.08046 -0.0478 

2 -0.13189 -0.13118 -0.08318 -0.08046 -0.0478 

3 -0.13196 -0.1311 -0.08318 -0.08046 -0.0478 

4 -0.13204 -0.13101 -0.08318 -0.08045 -0.0478 

5 -0.13212 -0.13092 -0.08319 -0.08045 -0.0478 

6 -0.13221 -0.13082 -0.08319 -0.08044 -0.0478 

7 -0.1323 -0.13071 -0.0832 -0.08044 -0.0478 

8 -0.13239 -0.13061 -0.0832 -0.08043 -0.0478 

9 -0.13248 -0.1305 -0.08321 -0.08043 -0.0478 

10 -0.13257 -0.13039 -0.08322 -0.08042 -0.0478 

11 -0.13266 -0.13027 -0.08322 -0.08041 -0.0478 

12 -0.13274 -0.13016 -0.08323 -0.0804 -0.0478 

13 -0.13282 -0.13005 -0.08324 -0.08039 -0.0478 

14 -0.1329 -0.12993 -0.08325 -0.08038 -0.0478 

15 -0.13297 -0.12982 -0.08327 -0.08037 -0.0478 
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 Energy(au) 

F(au) LUMO5 LUMO4 LUMO3 LUMO2 LUMO1 

16 -0.13304 -0.1297 -0.08328 -0.08036 -0.0478 

17 -0.1331 -0.12958 -0.08329 -0.08035 -0.0478 

18 -0.13316 -0.12947 -0.0833 -0.08033 -0.0478 

19 -0.13321 -0.12935 -0.08332 -0.08032 -0.0478 

20 -0.13324 -0.12923 -0.08333 -0.08031 -0.0478 

 

 จากผลการคํานวณเม่ือไม่มีสนามไฟฟ้าจะพบว่าค่าระดับพลังงานของ Molecular Orbital ของ 

LUMO ลําดับที่ 1 ถึง ลําดับที่ 5 คือ -0.13182, -0.13125, -0.08318, -0.08046และ -0.0478 และ

ของ HOMO ลําดับท่ี 1 ถึง ลําดับท่ี 5 คือ -0.02585, -0.01564, -0.01418, 0.01247 และ 0.01625 

โดยค่าท้ัง 10 ค่าเป็นสถานะที่ไม่มีการใสสนามไฟฟ้าลงไป และเม่ือมีการใส่สนามไฟฟ้าอยู่ในช่วง 1 ถึง 

20 au จะพบว่า HOMO1-3 ค่าระดับพลังงานมีค่าลดลงเล็กน้อยเม่ือสนามไฟฟ้ามีค่าเพ่ิมขึ้น ส่วน 

HOMO ท่ี 4 และ 5 เม่ือสนามไฟฟ้าน้อยกว่า 5 au พบว่า HOMO ท่ี 4 มีค่าพลังงานใกล้เคียงกันแต่

เม่ือค่าสนามไฟฟ้าเพ่ิมขึ้น 20 au พบว่า ค่าผลต่างของระดับพลังงานทั้งสองเป็น 0.01 au สําหรับ 

LUMO จะพบว่า ค่าระดับพลังงานมีค่าลดลงเล็กน้อยเม่ือสนามไฟฟ้ามีค่าเพ่ิมขึ้น ยกเว้น LUMO ท่ี 3 

ค่าพลังงานมีค่าเพ่ิมขึ้น โดยกราฟของ LUMO และ HOMU สามารถแสดงในรูปท่ี 18 และ 19 
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ตารางที่ 4 แสดงถึงค่า transfer integral 

F (x103kV/cm) '
HOMOt (eV) 

'
LUMOt (eV) 

0 0.888724 0.277828 

0.514221 0.888724 0.277828 

1.028441 0.888724 0.277828 

1.542662 0.888724 0.277556 

2.056883 0.886003 0.271025 

2.571103 0.886275 0.27157 

3.085324 0.888179 0.276468 

3.599544 0.888179 0.276196 

4.113765 0.887907 0.275651 

4.627986 0.887907 0.275107 

5.142206 0.887635 0.274835 

5.656427 0.887363 0.274019 

6.170648 0.887091 0.273474 

6.684868 0.886819 0.27293 

7.199089 0.886547 0.272386 

7.713309 0.886275 0.27157 
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F (x103kV/cm) '
HOMOt (eV) 

'
LUMOt (eV) 

8.22753 0.886003 0.271025 

8.741751 0.88573 0.269937 

9.255971 0.885186 0.269121 

9.770192 0.884914 0.268576 

10.28441 0.884642 0.26776 

 
ตารางที่ 5 แสดงค่า Hopping rate และ Mobility ของ hole 

F (x103kV/cm) k (hole) (s-1) k (hole) (s-1) hole(x102 cm2/Vs) 

0.514221 5.17E+15 4.76E+14 0.243086 

1.028441 5.17E+15 4.78E+14 0.25588 

1.542662 5.18E+15 4.81E+14 0.270096 

2.056883 5.18E+15 4.85E+14 0.285984 

2.571103 5.19E+15 4.87E+14 0.303858 

3.085324 5.19E+15 4.9E+14 0.324115 

3.599544 5.19E+15 4.92E+14 0.347266 

4.113765 5.2E+15 4.94E+14 0.373979 

4.627986 5.2E+15 4.96E+14 0.405144 

5.142206 5.2E+15 4.99E+14 0.441975 
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ภาพท่ี 20 ค่าความคล่องตัวขอพาหะ 

 
 จากข้อมูลที่ได้เราพบว่าความสามารถในการเคลื่อนที่ของพาหะจะมีค่าเพ่ิมขึ้นตามความเข้ม

ของสนามไฟฟ้าเป็นไปตามฟังก์ช่ันแบบพาลาโบล่า โดยค่า hopping rate ของพาหะอยู่ในช่วง 

5.17X1015 -5.2X1015ในกรณีท่ีพาหะเคล่ือนท่ีไปตามทิศทางเดียวกับกระแสไฟฟ้า แต่ในกรณีที่พาหะ

เคลื่อนท่ีไปตามทิศทางตรงข้ามกับกระแสไฟฟ้าค่า hopping rate ของพาหะอยู่ในช่วง 4.76X1014 -

4.99X1014 โดยค่าท้ังสองต่างกันถึงสิบเท่า โดยค่าท้ังสองน้ีจะส่งผลโดยตรงกับการคํานวณค่าความ

คล่องตัว  
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บทที่ 5 
สรุปผล อภปิรายผลและข้อเสนอแนะ 

 
 โดยข้อมูลของผลท่ีได้จากการใช้แบบจําลองฮอปป้ิงที่ค่าสนามไฟฟ้าต่างๆจะพบ ว่าเม่ือ

สนามไฟฟ้าเพ่ิมขึ้นความสามารถของพาหะท่ีจะกระโดดไปทิศเดียวกับสนามไฟฟ้ามีค่ามากขึ้น แต่

พาหะก็สามารถกระโดดไปทิศตรงข้ามกับสนามไฟฟ้าซ่ึงมีโอกาสน้อยกว่า ส่งผลทําให้ความคล่องตัว

ของพาหะเพ่ิมขึ้นเมือมีการเพ่ิมค่าสนามไฟฟ้า ผลของสนามไฟฟ้าท่ีมีต่อ molecular orbital ท้ัง 

HOMO และ LUMO จากผลการคํานวณเม่ือไม่มีสนามไฟฟ้าจะพบว่าค่าระดับพลังงานของ 

Molecular Orbital ของ LUMO ลําดับที่ 1 ถึง ลําดับที่ 5 คือ -0.13182, -0.13125, -0.08318, -

0.08046และ -0.0478 และของ HOMO ลําดับท่ี 1 ถึง ลําดับที่ 5 คือ -0.02585, -0.01564, -

0.01418, 0.01247 และ 0.01625 โดยค่าท้ัง 10 คา่เป็นสถานะที่ไม่มีการใสสนามไฟฟ้าลงไป และ

เม่ือมีการใส่สนามไฟฟ้าอยู่ในช่วง 1 ถึง 20 au จะพบว่า HOMO1-3 ค่าระดับพลังงานมีค่าลดลง

เล็กน้อยเม่ือสนามไฟฟ้ามีค่าเพ่ิมขึ้น ส่วน HOMO ท่ี 4 และ 5 เม่ือสนามไฟฟ้าน้อยกว่า 5 au พบว่า 

HOMO ท่ี 4 มีค่าพลังงานใกล้เคียงกันแต่เม่ือค่าสนามไฟฟ้าเพ่ิมขึ้น 20 au พบว่า ค่าผลต่างของระดับ

พลังงานท้ังสองเป็น 0.01 au สําหรับ LUMO จะพบว่า ค่าระดับพลังงานมีค่าลดลงเล็กน้อยเม่ือ

สนามไฟฟ้ามีค่าเพ่ิมขึ้น ยกเว้น LUMO ที่ 3 ค่าพลังงานมีค่าเพ่ิมขึ้น จากข้อมูลท่ีได้เราพบว่า

ความสามารถในการเคลื่อนท่ีของพาหะจะมีค่าเพ่ิมขึ้นตามความเข้มของสนามไฟฟ้าเป็นไปตาม

ฟังก์ช่ันแบบพาลาโบล่า โดยค่า hopping rate ของพาหะอยู่ในช่วง 5.17X1015 -5.2X1015 ในกรณีท่ี

พาหะเคลื่อนท่ีไปตามทิศทางเดียวกับกระแสไฟฟ้า แต่ในกรณีท่ีพาหะเคลื่อนท่ีไปตามทิศทางตรงข้าม

กับกระแสไฟฟ้าค่า hopping rate ของพาหะอยู่ในช่วง 4.76X1014 -4.99X1014 โดยค่าทั้งสอง

ต่างกันถึงสิบเท่า โดยค่าท้ังสองน้ีจะส่งผลโดยตรงกับการคํานวณค่าความคล่องตัว   
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