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บทคัดย่อภาษาไทย 
 

พ้ืนฐานสําคัญในการศึกษาการขยายตัวเชิงอุณหภาพ เก่ียวข้องกับการทําความเข้าใจ
พฤติกรรมการผิดรูปของวัสดุเน่ืองจากการสั่นของโครงผลึก งานวิจัยน้ีได้ทําการศึกษาการเปลี่ยน
โครงสร้างของช้ันโบรอนไนไตรด์ แกรฟีน และซิลิซีน ภายใต้เง่ือนไขความเค้นต่าง ๆ (ในช่วง -0.2 ถึง 
0.2) โดยทฤษฎีฟังก์ชันนัลของความหนาแน่นแบบเฟิร์สพรินซิเพิล ข้อมูลของการผ่อนคลายโครงสร้าง
ภายใต้ความเค้นในแนวต่าง ๆ สามารถหาได้จากพ้ืนผิวของพลังงานความเค้น ผลลัพธ์ที่ได้ทําให้ทราบ
คุณสมบัติเชิงกลของแผ่นเย่ือ เช่น อัตราส่วนปัวซง ความทนแตกหัก และ ความยืดหยุ่นเชิงระนาบ 
ข้อมูลที่ได้สามารถเปรียบเทียบได้กับการทดสอบแบบโดมความดัน พฤติกรรมการผิดรูปของแผ่นเย่ือ
อธิบายได้โดยผลเฉลยของเฮงกี ผลเฉลยน้ีให้รูปแบบของแผ่นเย่ือภายใต้ความดันและให้ความสัมพันธ์
ระหว่างความดันและความสูงของโดม ซึ่งสามารถประมาณค่าความเค้นของแผ่นเย่ือได้โดยตรง รวมทั้ง
พลังงานการยึดติดระหว่างแผ่นเย่ือกับซับสเตรตในการวัดจริง 
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บทคัดย่อภาษาอังกฤษ 
 

The fundamental ground of thermal expansion is related to the 
deformation behavior of materials under lattice vibration. In this work, the structural 
deformation of single-layer boron nitride, graphene, and silicene under different strain 
conditions (in the range of -0.2 to 0.2) have been investigated using first-principles 
density functional theory. The information of lateral relaxation under uniaxial stress 
can be extracted from the strain energy surface. The results provide key mechanical 
properties of the membranes such as Poisson’s ratio, ultimate strength, and in-plane 
elastic stiffness. Under pressurized blister test, the deformation behavior of the 
membrane is describe by using Hencky’s solution. This solution provides the 
membrane profile and the relationship between the pressure and the blister height 
that can directly estimate strain in the membrane and adhesion energy of the 
membrane with the substrate for real measurement.  
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บทที่  1 
บทนํา 

ความสําคัญและที่มาของปัญหาการวิจัย 

วัสดุโดยทั่วไปจะขยายตัวเมื่อทําให้อุณหภูมิของวัสดุสูงขึ้น ซึ่งพบได้ทั่วไปและในโลหะ
ต่าง ๆ  การขยายตัวของวัสดุมีผลอย่างมากในเชิงวิศวกรรมโครงสร้าง ตลอดจนโครงสร้างวัสดุระดับนา
โน การอธิบายความสามารถในการขยายตัวของวัสดุบอกด้วยค่าสัมประสิทธ์ิการขยายตัวเชิงอุณหภาพ 
(thermal expansion coefficient) ซึ่งวัสดุแต่ละชนิดจะมีค่าไม่เท่ากัน การประยุกต์ที่สําคัญอย่างหน่ึง
คืออุปกรณ์ควบคุมอุณหภูมิเชิงกล (thermostat) ที่ใช้ทั่วไปในเตารีดไฟฟ้า และเคร่ืองควบคุมอุณหภูมิ
เครื่องปรับอากาศ ซึ่งประกอบด้วยโลหะสองชนิดที่ขยายตัวไม่เท่ากันทําให้เกิดการบิดตัวของช้ินงานเพ่ือ
ตัดต่อวงจรไฟฟ้าตามอุณหภูมทิี่กําหนด 

การขยายตัวของวัสดุเน่ืองจากความร้อน สามารถอธิบายได้จากการสั่นของโครงผลึก 
ซึ่งในช้ินวัสดุประกอบขึ้นจากอะตอมที่เป็นหน่วยย่อยในเน้ือวัสดุ มีการจัดเรียงตัวเป็นโครงสร้างและมี
พันธะเคมียึดเหน่ียวกันไว้ (คล้ายกับสปริง) โดยอาจจินตนาการได้ว่าวัสดุประกอบขึ้นจากอะตอมท่ี
เสมือนเป็นทรงกลมหลายอันที่ยึดติดกันด้วยสปริง เมื่อวัสดุได้รับพลังงานจากความร้อน ความแรงใน
การสั่นของแต่ละอะตอมขึ้นกับอุณหภูมิของวัสดุ เมื่ออะตอมสั่นจะทําให้อะตอมแยกตัวออก ยังผลให้
ขนาดของวัสดุขยายตัวเมื่อวัสดุร้อนขึ้น แต่ในสารบางชนิด เช่น เซอร์โคเนียม ทังสเตต (zirconium 
tungstate, ZrW2O8) กลับมีการหดตัวเมื่อให้ความร้อน [1] นักวิทยาศาสตร์ได้เริ่มศึกษาคุณสมบัติ
ดังกล่าวเพ่ืออธิบายปรากฏการณ์ที่เกิดขึ้น 

จนเมื่อปี ค.ศ. 2010 นักวิทยาศาสตร์ [2, 3] พบว่าสารสแกนเดียม ไตรฟลูออไรด์ 
(Scandium trifluoride, ScF3) เป็นหน่ึงในสารที่มีการขยายตัวเชิงอุณหภาพเป็นลบ (negative 
thermal expansion, NTE) และมีการหดตัวอย่างมากเมื่อให้ความร้อน [4, 5] การศึกษาเชิงทฤษฎี
เสนอว่า กลไกการหดตัวของสารน่าจะเกิดจากลักษณะพิเศษในการสั่นของอะตอมของสาร ScF3 ที่มี
โครงสร้างแบบ D09 โดยมีโครงผลึกที่มีลักษณะเป็นรูปลูกบาศก์ ประกอบด้วยอะตอม Sc อยู่ที่มุมทั้ง 8 
ของกล่องและอะตอม F อยู่ที่เส้นตรงที่เช่ือมระหว่างขอบของกล่อง เมื่อให้ความร้อนกับวัสดุ อะตอม F 
จะสั่นในแนวต้ังฉากกับพันธะที่ยึดกับ Sc ทําให้เกิดการดึงให้อะตอมของ Sc แต่ละตัวเข้าใกล้กันมากขึ้น
และยงัผลให้ขนาดของวัสดุลดลง [4, 6, 7] แนวคิดดังกล่าวใช้อธิบายผลการทดลองได้ดี [8] แต่ทั้งน้ียัง
ไม่มีการศึกษาในเชิงลึกว่าเหตุใดอะตอม F จึงมีการสั่นในลักษณะพิเศษ เง่ือนไขของการสั่นเป็นอย่างไร 
ขึ้นกับอัตราส่วนมวลของธาตุที่ประกอบเป็นวัสดุหรือไม่ และลักษณะการสั่นขึ้นกับปัจจัยใดบ้าง 

ทั้งน้ี มีสารอ่ืนที่มีโครงสร้างเช่นเดียวกับ ScF3 ได้แก่ ReO3 Cu3N O3W O3U แต่ยังไม่
มีการศึกษาถึงสมบัติดังกล่าวอย่างลึกซึ้ง ซึ่งสารในโครงสร้างแบบเดียวกันอาจจะไม่มีคุณสมบัติการ
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ขยายตัวเชิงอุณหภาพเป็นลบก็ได้ ความเข้าใจถึงกระบวนการพ้ืนฐานของปรากฏการณ์ดังกล่าวจะช่วย
ให้เกิดความรู้ ความเข้าใจ ปัจจัยและผลกระทบ ซึ่งเป็นรากฐานสําคัญในการออกแบบวัสดุและสารผสม
ที่สามารถควบคุมขนาดของวัสดุที่อุณหภูมิต่าง ๆ โดยพ้ืนฐานสําคัญในการศึกษาลักษณะการสั่นของ
โครงสร้างผลึก คือการเข้าใจถึงคุณสมบัติเชิงกลของวัสดุเมื่อมีปัจจัยภายนอกมากระทําต่อระบบ เช่น 
ความเค้น ความเครียด ความดัน ซึ่งมีผลต่อการผิดรูปของโครงผลึก ความสัมพันธ์ของคุณสมบัติเชิงกล
ของวัสดุที่เกิดจากปัจจัยภายนอกจึงเป็นข้อมูลสําคัญเพ่ือสร้างพ้ืนฐานในการศึกษาวัสดุ NTE โดยวัสดุ 
NTE สามารถนําไปผสมกับวัสดุทั่วไปเพ่ือปรับปรุงคุณสมบัติที่ขึ้นกับอุณหภูมิ เช่น การผสมกับวัสดุอุด
ฟันเพ่ือลดความรู้สึกเมื่อรับประทานอาหารที่เปลี่ยนอุณหภูมิฉับพลัน การฉาบผิวกระจกของกล้อง
โทรทรรศน์ เข็มของเคร่ืองมือวัดท่ีต้องการความเที่ยงตรง เสถียรภาพในโครงสร้างของวัสดุในระดับนา
โน 

วัตถุประสงค์ของการวิจัย 

ศึกษาความสัมพันธ์ของคุณสมบัติเชิงกลของวัสดุที่เกิดจากปัจจัยภายนอก เช่น ความ
เค้น ความเครียด ความดัน ที่มีผลต่อการผิดรูปของโครงสร้างผลึก  

ศึกษาลักษณะการผิดรูปของโครงผลึกที่เกิดจากปัจจัยเชิงกลภายนอกในโครงสร้าง
ระดับนาโนเชิงทฤษฎี 

หาความสัมพันธ์ระหว่างการเปลี่ยนแปลงของโครงผลึกกับเง่ือนไขและปัจจัยที่ทําให้
เกิดการผิดรูป 

สร้างต้นแบบเชิงทฤษฎี และแบบแผนการวิเคราะห์เพ่ือใช้ศึกษาในสารที่มีโครงสร้าง
อ่ืน ๆ เพ่ือพัฒนาสมบัติของวัสดุจริง 

ขอบเขตของการวิจัย 

โครงการน้ีเน้นศึกษาวัสดุที่มีโครงสร้างระดับนาโนและโครงสร้างหรือระบบอ่ืนที่มี
ความน่าสนใจ โดยศึกษาคุณสมบัติเชิงกลท่ีเกี่ยวข้องกับการผิดรูปของโครงสร้างเน่ืองจากความเค้น 
และความดันจากถายนอก ซึ่งสามารถจําลองและเปรียบเทียบกับปริมาณที่วัดได้จากการทดลอง สาร
ตัวอย่างที่จะทําการศึกษาได้แก่ ช้ันโบรอนไนไตรด์ (BN) แกรฟีน (C)  และซิลิซีน (Si) 

วิธีดําเนินการวิจัย 

การศึกษาสมบัติเชิงกลในโครงสร้างผลึก เร่ิมจากการศึกษาโครงสร้างปกติของโครง
ผลึกที่อยู่ในสถานะพ้ืน ขั้นถัดไปคือการศึกษาลักษณะการเปล่ียนแปลงของตําแหน่งอะตอมแต่ละตัวใน
โครงผลึกเมื่อทําการเปลี่ยนแปลงรูปทรงของโครงสร้างผลึกเพ่ือจําลองความเค้นในทิศทางต่าง ๆ โดยทํา
การคํานวณพลังงานของระบบที่มีการเปลี่ยนแปลงโครงสร้างผลึกเทียบกับโครงสร้างที่อยู่ในสถานะพ้ืน 
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ข้อมูลที่ได้จะให้ความสัมพันธ์ระหว่างพลังงานของระบบที่เปลี่ยนแปลงเน่ืองจากความเค้นรูปแบบต่าง ๆ  
เมื่อทราบถึงการตอบสนองต่อความเค้นที่เกิดข้ึนในโครงสร้างผลึก ว่าอะตอมแต่ละตัวมีการเคล่ือนที่ใน
ลักษณะใดได้บ้าง พลังงานของระบบเป็นอย่างไร สามารถแปรผลเพ่ือวิเคราะห์เป็นคุณสมบัติความ
ยืดหยุ่นของวัสดุได้ สามารถคํานวณหาความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นกับการผดิรูปของโครงสร้างผลึกที่
เปลี่ยนไป เข้าใจพฤติกรรมการผิดรูปของวัสดุ ข้อมูลของการผ่อนคลายโครงสร้างภายใต้ความเค้นใน
แนวต่าง ๆ สามารถหาได้จากพ้ืนผิวของพลังงานความเค้น ผลลัพธ์ที่ได้ทําให้ทราบคุณสมบัติเชิงกลของ
แผ่นเย่ือ เช่น อัตราส่วนปัวซง ความทนแตกหัก และ ความยืดหยุ่นเชิงระนาบ ข้อมูลที่ได้สามารถ
เปรียบเทียบได้กับการทดสอบแบบโดมความดัน [9]  ขั้นตอนการคํานวณสรุปได้ ดังน้ี 

ใช้ทฤษฎีฟังชันนัลของความหนาแน่น (density functional theory) เพ่ือแก้ปัญหา
เชิงควอนตัมในวัสดุจริง และพัฒนาระเบียบวิธีที่เหมาะสมเพ่ือใช้คํานวณการผิดรูปของวัสดุ 

เขียนคําสั่งหรือโปรแกรมเพ่ือทําการวิเคราะห์การเปลี่ยนโครงสร้างผลึกต่อความเค้นที่
เกิดขึ้นในโครงสร้างผลึก วิเคราะห์รูปแบบการเคลื่อนตัวของแต่ละอะตอมในผลึกในขนาดเซลล์หน่วยที่
กําหนด  

ทําการคํานวณพลังงานของระบบ และคํานวณโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์เพ่ือใช้ในการ
วิเคราะห์ผลเชิงลึก 

วิเคราะห์ปัจจัยที่มีผลต่อการผิดรูป เช่น อัตราส่วนปัวซง ความยืดหยุ่นเชิงระนาบ 
พันธะที่ยึดเหน่ียวระหว่างอะตอมในผลึก เพ่ือไปใช้เปรียบเทียบกับสารที่มีโครงสร้างเดียวกันแต่ต่างชนิด
กัน 

จําลองคุณสมบัติของวัสดุเพ่ือเปรียบเทียบกับค่าที่วัดได้จากการทดลอง 
จากแบบแผนต้นแบบ สามารถศึกษาในเชิงลึกเก่ียวกับการเช่ือมโยงระหว่างคุณสมบัติของสารกับ
รูปแบบของโครงสร้างผลึก เง่ือนไขต่าง ๆ ซึ่งสามารถขยายผลไปสู่การศึกษาในสารอ่ืนได้ 

 
รูปที่ 1.1 แสดงการผิดรูปของโครงสร้างแผ่นเย่ือสองมิติภายใต้ความดันที่แตกต่างกันระหว่างด้าน [9] 
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ประโยชน์ที่ได้รับจากการวิจัย 

การศึกษาเชิงทฤษฎีในวัสดุยังขาดแคลนในประเทศไทย โครงการน้ีจึงมุ่งเน้นการ
พัฒนาบุคลากรและนักศึกษาให้มีความเช่ียวชาญ ศักยภาพและความรู้เพ่ือการวิจัยที่เกี่ยวข้อง และ
สร้างองค์ความรู้ใหม่เพ่ือเสริมศักยภาพในการวิจัยของประเทศ นักศึกษาระดับบัณฑิตศึกษาอย่างน้อย 1 
คนจะได้เข้าร่วมวิจัยและได้รับการสนับสนุนงบประมาณจากโครงการนี้ เป็นการพัฒนาการศึกษาใน
ระดับบัณฑิตศึกษาในด้านวิทยาศาสตร์ซึ่งเป็นสาขาวิชาขาดแคลน ข้อสําคัญของการศึกษาเชิงทฤษฎีคือ
ลดการสิ้นเปลืองทรัพยากร ผลการวิจัยสามารถใช้เป็นแนวทางให้กับนักทดลองในการสังเคราะห์สารได้ 
เครื่องมือสําคัญที่ใช้ในการคํานวณคือคอมพิวเตอร์ซึ่งมีศักยภาพทัดเทียมกับต่างประเทศ ทําให้
นักวิจัยไทยสามารถแข่งขันกับนานาชาติได้ การพัฒนาบุคลากรด้านการคํานวณในวัสดุจะช่วยให้การ
พัฒนาประเทศเป็นไปอย่างก้าวกระโดด 

องค์ความรู้ที่ได้สามารถใช้ร่วมมือกับภาคการผลิตเพ่ือสร้างมูลค่าเพ่ิมในวัสดุสําหรับ
การใช้งานระดับนาโนขั้นสูง ซึ่งมีส่วนช่วยพัฒนาเทคโนโลยีการประยุกต์ใช้แผ่นเย่ือระดับนาโน 
กระบวนการในการผลิตเชิงพาณิชย์และเพ่ิมประสิทธิภาพของผลิตภัณฑ์ในภาคการผลิต 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

บทที่  2 
วิธีดําเนินการวิจัย 

ทฤษฎีและวิธีการคํานวณคุณสมบัติความยืดหยุ่นของแผ่นเย่ือ 

งานวิจัยน้ีได้ทําการศึกษาเพ่ือทําความเข้าใจและสร้างระเบียบวิธีที่ ใช้อธิบาย
พฤติกรรมการผิดรูปของวัสดุโครงสร้างแบบ 2 มิติ โดยศึกษาการเปลี่ยนแปลงของโครงสร้างผลึกของ
ช้ันโบรอนไนไตรด์ (BN) แกรฟีน (C) และซิลิซีน (Si) ภายใต้เง่ือนไขความเค้นตามแกนเดียว (uniaxial 
strain) e  ค่าต่าง ๆ (ในช่วง -0.2 ถึง 0.2) โดยนิยามของความเค้นเป็น ดังน้ี 

 i i i
i

i i

L l L

L L
e

D -
= =  (2.1) 

โดยที่ ,i x y=  แทนแกน x  และ y  ในระบบพิกัดฉาก il  คือ ความยาวของระบบที่ถูกยืดออกหรือ
อัดเข้า iL  คือ ความยาวต้ังต้นของระบบ โดยโครงสร้างผลึกและเซลล์หน่วยของ BN, C, และ Si แสดง
ดังรูปที่ 2.1 

 
รูปที่ 2.1 แสดงโครงสร้างผลึกและเซลล์หน่วยของระบบผลึกแบบหกเหลี่ยม 

 
การคํานวณคุณสมบัติเชิงกลทําโดยใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลของความหนาแน่น (density functional 
theory) ทําการคํานวณแบบเฟิร์สพรินซิเพิล (first principles calculations) ด้วยโปรแกรม VASP 
(Vienna Ab-initio Simulation Package) [10, 11, 12] ซึ่งให้ข้อมูลของการผอ่นคลายโครงสร้างและ
ตําแหน่งอะตอมและพลังงานของระบบ เมื่อกําหนดความเค้นในแนวต่าง ๆ  แล้วนําข้อมูลที่ได้มา
วิเคราะห์ด้วยกราฟ 2 มิติ หาความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นในแนวแกน x  และ y  กับพลังงานของ
ระบบ SE  จะได้กราฟแสดงพื้นผิวของพลังงานความเค้น (strain energy surface) ดังแสดงในรูปที่ 
2.2 
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6 

 
รูปที่ 2.2 ตัวอย่างกราฟพ้ืนผิวของพลังงานความเค้น [13] โดยค่าของพลังงานมีหน่วยเป็น eV 

 
จากกราฟแสดงพื้นผิวของพลังงานความเค้นจะทราบถึงการผ่อนคลายของโครงสร้าง

เมื่อได้รับความเค้นตามแกนเดียว คือเมื่อโครงสร้างได้รับความเค้นตามแกน x  หรือ y   จะมีการผ่อน
คลายของโครงสร้างตามแกน y  หรือ x  ดังแสดงโดยเส้นกราฟบนพ้ืนผิวของพลังงานความเค้นในรูปที่ 
2.2 โดยวัสดุแต่ละชนิดจะมีรูปแบบและลักษณะของการผ่อนคลายโครงสร้างที่แตกต่างกันออกไป 
ความสัมพันธ์ระหว่าง xe  และ ye  ที่ได้จะสามารถคํานวณเป็นอัตราส่วนปัวซงเมื่อให้ความเค้นตาม
แกน x  ( xn ) หรือแกน y  ( yn ) ได้ดังน้ี 

 y
x

x

d

d

e
n

e
= -  และ x

y
y

d

d

e
n

e
= -  (2.2) 

สามารถหาค่าอัตราส่วนปัวซงเฉลี่ยเชิงเรขาคณิตได้เป็น 
 x yn n n=  (2.3) 

และสามารถคํานวณความยืดหยุ่นเชิงระนาบ [14] ได้โดยการประมาณพ้ืนผิวของพลังงานความเค้นด้วย
ความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นในแนวแกน x  และ y  กับพลังงานของระบบ SE  [14] ดังน้ี 

 2 2
1 2 3S x y x yE a a ae e e e= + +  (2.4) 

โดย 1 2a a=  และ 3a  เป็นตัวปรับค่า และสามารถคํานวณความยืดหยุ่นเชิงระนาบ Eh  ได้จาก [14] 

 
2
3

1 0
1

2
2

a
Eh a A

a

æ ö÷ç ÷= -ç ÷ç ÷÷çè ø
 (2.5) 

ผลลัพธ์ที่ได้จากการคํานวณข้างต้นทําให้ทราบคุณสมบัติเชิงกลของแผ่นเย่ือ ได้แก่ 
อัตราส่วนปัวซง และ ความยืดหยุ่นเชิงระนาบ ข้อมูลที่ได้สามารถนําไปใช้คํานวณเพ่ือวิเคราะห์การผิด
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รูปของแผ่นเย่ือเมื่อให้ความดันที่แตกต่างกันระหว่างด้านทั้งสองของแผ่นเยื่อภายใต้การทดสอบแบบ
โดมความดัน โดยช่องเปิดมีลักษณะเป็นวงกลม จึงสามารถศึกษาการผิดรูปของแผ่นเย่ือโดยพิจารณาว่า
เป็นแผ่นเย่ือวงกลมที่ขอบยึดติดกับช่องเปิดวงกลม สามารถเปรียบเทียบผลการคํานวณได้กับการ
ทดสอบแบบโดมความดันซึ่งเป็นการให้ความดันที่แตกต่างกันระหว่างด้านทั้งสองของแผ่นเยื่อวงกลม 
ทําให้แผ่นเย่ือวงกลมเกิดการเปลี่ยนรูปร่างจากระนาบวงกลมเป็นรูปโดม พฤติกรรมการผิดรูปของแผ่น
เย่ืออธิบายได้โดยผลเฉลยของเฮงกี ผลเฉลยน้ีให้รูปแบบของแผ่นเย่ือภายใต้ความดันและให้
ความสัมพันธ์ระหว่างความดันและความสูงของโดม ซึ่งสามารถประมาณค่าความเค้นของแผ่นเย่ือได้
โดยตรง รวมทั้งพลังงานการยึดติดระหว่างแผ่นเย่ือกับซับสเตรตในการวัดจริง 

ทฤษฎีและวิธีการคํานวณรูปแบบการผิดรูปของแผ่นเย่ือภายใต้ความดัน 

ลักษณะการผิดรูปของแผ่นเย่ือวงกลมภายใต้ความดันที่ต่างกันระหว่างด้านทั้งสอง
อธิบายได้จากผลเฉลยของเฮงกี (Hencky’s solution) [15] โดย Fichter [16] เสนอรูปแบบของ
สมการเชิงอนุพันธ์ที่อธิบายโครงสร้างกรณีที่แผ่นเย่ือได้รับความดันที่สมํ่าเสมอท่ัวทั้งแผ่น ตําแหน่งของ
แต่ละจุดบนแผ่นเย่ืออธิบายโดยตัวแปรรัศมี มุม และความสูง (r , q , z ) ตามลําดับ ชุดตัวแปรที่เป็น
ภาระต่อแผ่นเย่ือประกอบด้วย ความดัน p  รัศมีของแผ่นเย่ือ a  มอดุลัสของสภาพยืดหยุ่น E   และ
ความหนาของแผ่นเยื่อ h  ทั้งน้ีผลคูณระหว่าง Eh  คือความยืดหยุ่นเชิงระนาบ [14, 17] เพ่ือความ
สะดวกในการแก้สมการเพ่ือหาผลเฉลยน้ัน จะกําหนดตัวแปรที่ไม่มีหน่วย โดยให้ระยะต่าง ๆ เป็นระยะ
ที่เทียบกับรัศมีของแผ่นเย่ือ กําหนดให้พิกัดในแนวรัศมีเป็น r ar =  และความสูงของแผ่นเย่ือใน
แนวดิ่ง W z a=  และ ตัวแปรที่เป็นภาระต่อแผ่นเย่ือเป็น q pa Eh=   

ระบบแผ่นเย่ือวงกลมภายใต้ความดันสามารถอธิบายด้วยตัวแปรความเครียดที่ไม่มี
หน่วย ( )N Nr º  ตัวแปรที่เป็นภาระต่อแผ่นเย่ือเป็น q  และอัตราส่วนปัวซง n  ของแผ่นเย่ือ ซึ่งมี
ความสัมพันธ์ตามสมการหลัก [16] ที่อธิบายปัญหาได้ ดังน้ี  

2 3 2
2 2 2

2

(3 )
3 0

2 2 8

d N dN dN
N N

d d qd

r n r
r r r

r rr

æ ö +÷ç ÷+ - + + =ç ÷ç ÷çè ø
 (2.6) 

โดยสมการข้างต้นต้องสอดคล้องกับสมการที่แสดงความสัมพันธ์ระหว่างความสูงของแผ่นเย่ือในแนวด่ิง
กับตัวแปรความเครียด ดังน้ี 

 
2

dW

d N

r
r

= -  (2.7) 

และเง่ือนไขขอบของความชันของแผ่นเย่ือที่ตําแหน่งรัศมี 1r =   

 ( )
1

dW d
N N

d dr

r n
r r=

é ù
ê ú = -
ê úë û

 (2.8) 
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งานวิจัยน้ีได้พัฒนาขั้นตอนเพ่ือแก้ปัญหาและหาผลเฉลยของเฮงกีภายใต้ความดัน
สม่ําเสมอทั้งแผ่นเย่ือภายใต้ค่าของ q  และ n  ที่กําหนด โดยวิธีเชิงตัวเลขแบบผลต่างอันตะดังน้ี 

1) เริ่มจากการเดาค่าของตัวแปรความเครียดที่ ตําแหน่งรัศมี 1r =  (ค่าของ 
( 1)N r = ) และที่ตําแหน่งรัศมีอ่ืน ๆ สําหรับทุกค่า r  ที่จะทําการคํานวณด้วยวิธีผลต่างอันตะ 

2) แก้สมการที่ (2.6) ด้วยวิธีทําซ้ํา เพ่ือหาค่า N  ที่ดีขึ้นไปเรื่อย ๆ จนผลเฉลยที่ได้ลู่
เข้าถึงความคลาดเคลื่อนยินยอมท่ีกําหนด โดยงานวิจัยน้ีใช้ความคลาดเคลื่อนยินยอมระดับ 810-   

3) เมื่อได้ค่า N  สําหรับทุกค่า r  แล้วจะสามารถแก้สมการที่ (2.7) เพ่ือหาค่า 
( )W Wr º  ที่ทุกค่า r  ได้ 

4) ใช้เง่ือนไขขอบ ในสมการที่ (2.8) เพ่ือหาค่า ( 1)N r =  ที่ดีขึ้นโดยวิธีผลต่าง
อันตะ 

5) ทําข้ันตอนที่ 2) ถึง 4) ไปเร่ือย ๆ จนกว่าค่าของ ( 1)N r =  จะลู่เข้าถึงความ
คลาดเคลื่อนยินยอมท่ีกําหนด โดยงานวิจัยน้ีใช้ความคลาดเคลื่อนยินยอมระดับ 810-   

ขั้นตอนการหาผลเฉลยของเฮงกีภายใต้ความดันสม่ําเสมอท้ังแผ่นเย่ือน้ีได้เขียนเป็น
ชุดคําสั่งไพธอนสคริปต์ (Python script) ในภาคผนวก ก 

การคํานวณความเค้นที่เกิดขึ้นที่แต่ละตําแหน่งของแผ่นเย่ือภายใต้ความดัน 

จากค่าของ N  และ W  จะคํานวณความเค้นที่เกิดขึ้นในแนวรัศมี ( )r re r eº  
และแนวที่ต้ังฉากกับรัศมี ( )q qe r eº  ได้จาก 

 ( )r
dW d

qN q q N
d d

e n r r
r r

é ù
ê ú= + -
ê úë û

 (2.9) 

และ 

 ( )d dW
q N q qN
d dqe r r n
r r

= - -  (2.10) 

ตามลําดับ โดยสามารถคํานวณค่าเฉล่ียของความเค้น e  ที่เกิดขึ้นทั่วท ั้งแผ่นเย่ือจากค่า q  และ n  ที่
กําหนดได้จาก 

 
1

avg avg

0

1
( ) 2 ( )d

r

e e r pre r r
p

=

º = ò  (2.11) 

เมื่อ avg( ) r qe r e e=  เป็นค่าเฉลี่ยเชิงเรขาคณิตของความเค้นในทั้งสองทิศทาง ทั้งน้ีขั้นตอนการ
คํานวณค่าเฉล่ียของความเค้นน้ีได้เขียนเป็นชุดคําสั่งไพธอนสคริปต์ (Python script) ในภาคผนวก ข 

ในการทดลองสามารถใช้ขั้นตอนข้างต้นเพ่ือคํานวณความสัมพันธ์ระหว่างความเค้น
และภาระที่เกิดขึ้นบนแผ่นเย่ือได้เช่นกัน ถ้าทราบค่าที่เป็นคุณลักษณะของแผ่นเย่ือ ได้แก่ ความยืดหยุ่น
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เชิงระนาบ และอัตราส่วนปัวซง ดังน้ันความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นและภาระที่เกิดข้ึนบนแผ่นเย่ือที่
ได้จากการคํานวณจึงสามารถเปรียบเทียบควบคู่ไปกับการทดลอง  

 

 

 

 

 

 

 



 

บทที่  3 
ผลการคํานวณ 

ผลการคํานวณคุณสมบัติความยืดหยุ่นของ ชั้นโบรอนไนไตรด์ (BN) แกรฟีน (C)  และซิลิซีน (Si) 

จากการคํานวณจะทราบถึงค่าคงตัวของโครงผลึกของแผ่นเย่ือที่ยังไม่มีความเค้น ดัง
แสดงในตารางที่ 3.1 และเมื่อให้ความเค้นตามแกนเดียวค่าต่าง ๆ แล้วคํานวณพลังงานที่เปลี่ยนไปของ
ระบบจะได้ผลเป็นกราฟแสดงพ้ืนผิวของพลังงานความเค้น ที่ทําให้ทราบถึงการผ่อนคลายของโครงสร้าง
ของวัสดุทั้งสามชนิดเมื่อได้รับความเค้นตามแกนเดียว คือเมื่อโครงสร้างได้รับความเค้นตามแกน x  
หรือ y   จะมีการผ่อนคลายของโครงสร้างตามแกน y  หรือ x  ดังแสดงโดยเส้นกราฟบนพ้ืนผิวของ
พลังงานความเค้นในรูปที่ 3.1 สําหรับวัสดุทั้งสามชนิด ความสัมพันธ์ระหว่าง xe  และ ye  ที่ได้จะ
สามารถคํานวณเป็นอัตราส่วนปัวซงเมื่อให้ความเค้นตามแกน x  ( xn ) หรือแกน y  ( yn ) ได้ อีกทั้ง
รูปแบบของการเปลี่ยนแปลงพื้นผิวของพลังงานความเค้นในบริเวณท่ีความเค้นไม่มากนักจะสามารถ
ประมาณค่าความยืดหยุ่นเชิงระนาบได้ ผลการคํานวณที่ได้สรุปในตารางที่ 3.1  

 
ตารางที่ 3.1 แสดงค่าคงตัวของโครงผลึก อัตราส่วนปัวซง และความยืดหยุ่นเชิงระนาบสําหรับแกรฟีน  
โบรอนไนไตรด์ และ ซิลิซีน 
 แกรฟีน โบรอนไนไตรด์ ซิลิซีน 
ค่าคงตัวของโครงผลึก (Å ) 2.4685 2.5127 3.8679 
ระยะเหลื่อมจากระนาบ (Å ) 0 0 0.4471 
อัตราส่วนปัวซง 0.19 (0.16a) 0.22 0.30 
ความยืดหยุ่นเชิงระนาบ (N/m ) 330 (335b, 340c) 280 (267d) 60 (62d) 
a) [18] 
b) [14] 
c) [17] 
d) [19] 

 
จากผลการคํานวณพบว่าแกรฟีนเป็นวัสดุที่ผิดรูปยากเน่ืองจากมีความแข็งแรงเชิง

โครงสร้างมาก จะเห็นได้จากค่าความยืดหยุ่นเชิงระนาบที่สูงและค่าอัตราส่วนปัวซงที่น้อย ในทาง
กลับกันซิลิซีนจะผิดรูปได้ง่ายที่สุดเน่ืองจากมีความยืดหยุ่นเชิงระนาบตํ่าอีกทั้งค่าอัตราส่วนปัวซงที่สูง
แสดงถึงการผ่อนคลายในแกนที่ต้ังฉากกับทิศทางของความเค้นตามแกนเดียวที่มาก วัสดุทั้งสามมี 
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รูปที่ 3.1 พ้ืนผิวของพลังงานความเค้นของ (a) แกรฟีน (b) โบรอนไนไตรด์ และ (c) ซิลิซีน 

x

-0.20 -0.15 -0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10 0.15 0.20

 y

-0.20

-0.15

-0.10

-0.05
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0.10

0.15

0.20

x

-0.20 -0.15 -0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10 0.15 0.20

 y

-0.20

-0.15

-0.10

-0.05

0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

x

-0.20 -0.15 -0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10 0.15 0.20
 y

-0.20

-0.15
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-0.05

0.00
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0.15

0.20

(a) 

(c) 

(b) 
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อัตราส่วนปัวซงและความยืดหยุ่นเชิงระนาบที่แตกต่างกันออกไป จึงสามารถประยุกต์ใช้คุณสมบัติ
เชิงกลของวัสดุให้เหมาะสมกับการใช้งานภายใต้ความดันที่แตกต่างกันได้  

จากพ้ืนผิวของพลังงานความเค้น จะเห็นว่าแกรฟีนและโบรอนไนไตรด์ยังคงรูปแบบ
ของโครงสร้างพันธะที่เป็นระนาบในสองมิติตลอดช่วงของความเค้นที่ศึกษา แต่ซิลิซีนจะมีการเปลี่ยน
รูปแบบของโครงสร้างจากที่มีการเหล่ือมกันดังรูปที่ 3.2 (a) กลายเป็นระนาบสมบูรณ์ในสองมิติดังรูปที่ 
3.2 (b) ที่ความเค้นดึงตามแกน x  หรือ y  ที่ xe  หรือ ye  มีค่าประมาณ 0.15 และมีการเปลี่ยนแปลง
ของโครงสร้างที่ความเค้นอัดในช่วงที่ xe  และ ye  มีค่าน้อยกว่า -0.15 ซึ่งเห็นได้จากการลดลงของ
พลังงานบนพ้ืนผิวของพลังงานความเค้นในรูปที่ 3.1 (c) โดยพบว่าโครงสร้างของซิลิซีนเกิดการเปลี่ยน
รูปแบบของโครงสร้างเป็นระนาบแบบช้ันคู่ของซิลิคอน ดังรูปที่ 3.2 (c) ทําให้พลังงานของระบบลดลง
เน่ืองจากมีการสร้างพันธะใหม่ระหว่างอะตอมซิลิคอนที่มาอยู่ในระนาบเดียวกัน 

 

 
(a) (b) (c) 

รูปที่ 3.2 รปูแบบโครงสร้างของ (a) ซิลิซีนปกติ  (b) โครงสร้างที่ให้ความเค้นดึงตามแกนเดียว xe  หรือ 
ye  มีค่าประมาณ 0.15  (c) โครงสร้างที่ให้ความเค้นอัดในช่วงที่ xe  และ ye  มีค่าน้อยกว่า -0.15   

 
ผลลัพธ์จากการคํานวณอัตราส่วนปัวซง และ ความยืดหยุ่นเชิงระนาบที่ได้ สามารถ

นําไปใช้คํานวณเพ่ือวิเคราะห์การผิดรูปของแผ่นเย่ือเมื่อให้ความดันที่แตกต่างกันระหว่างด้านทั้งสอง
ของแผ่นเย่ือภายใต้การทดสอบแบบโดมความดันต่อไป 

ลักษณะการผิดรูปของ ชั้นโบรอนไนไตรด์ (BN) แกรฟีน (C)  และซิลิซีน (Si) ภายใต้ความดัน 

จากอัตราส่วนปัวซง และความยืดหยุ่นเชิงระนาบ สามารถคํานวณลักษณะการผิดรูป
ของแผ่นเย่ือได้ตามสมการที่ (2.6) ถึง (2.8) ในบทที่ 2  ลักษณะการผิดรูปของแผ่นเย่ือแกรฟีนที่ค่า q  
ต่าง ๆ แสดงในรูปที่ 3.3 จะเห็นแนวโน้มของการผิดรูปเมื่อให้ภาระต่อแผ่นเย่ือสูงขึ้น (ความดันที่
แตกต่างกันระหว่างสองด้านของแผ่นเย่ือมากขึ้น) โดยสามารถประมาณค่าของความดันที่กระทํากับ
แผ่นเย่ือได้จาก p qEh a=  โดยถ้าช่องเปิดมีขนาด 10 ma m=  ที่ค่า 0.10q =  จะสอดคล้อง
กับความดัน 3.3 MPap =  ซึ่งให้รูปแบบของแผ่นเย่ือดังภาพประกอบในรูปที่ 3.3  ในการทดลอง
สามารถวัดลักษณะการผิดรูปของแผ่นเย่ือได้จากกล้องจุลทรรศน์แรงอะตอม (atomic force 
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microscope) เพ่ือเปรียบเทียบกับการผิดรูปที่อธิบายโดยผลเฉลยของเฮงกีซึ่งสามารถอธิบายความเค้น
และความเครียดที่เกิดขึ้นบนแผ่นเย่ือได้ทุกจุด 

 

 
รูปที่ 3.3 แสดงลักษณะการผิดรูปของแผ่นเย่ือแกรฟีน 0.19n =  ที่ค่า q  ต่าง ๆ และรูปแบบของ
แผ่นเย่ือที่ค่า 0.10q =   

  
เมื่อเปรียบเทียบลักษณะการผิดรูปของวัสดุที่มีค่าอัตราส่วนปัวซง 0.19n =  0.22  

และ 0.30  ที่ค่า 0.01q =  และ 0.10  ดังรูปที่ 3.4 พบว่าวัสดุที่มีอัตราส่วนปัวซงมากจะมีค่า 
( )W r  ตํ่า โดยความแตกต่างระหว่างค่า ( )W r  จะมากขึ้นตามค่า q  ทั้งน้ีวัสดุที่มีค่าอัตราส่วนปัวซง

มากคือวัสดุที่มีการผ่อนคลายตัวมากเมื่อมีการให้ความเค้นตามแกนเดียว โดยผลท่ีได้ดังรูปที่ 3.4 ไม่ได้
หมายความว่าวัสดุที่มีค่าอัตราส่วนปัวซงมากคือวัสดุที่ผิดรูปยากกว่าแต่อย่างใด เพราะผลท่ีได้แสดงใน
รูปของปริมาณที่ไม่มีหน่วยซึ่งเมื่อนําไปใช้กับวัสดุจริงยังคงต้องคํานึงถึงความยืดหยุ่นเชิงระนาบ (Eh ) 
ของวัสดุด้วย 

จากผลเฉลยที่ได้จากสมการของเฮงกี นอกจากจะทราบถึงลักษณะการผิดรูปของแผ่น
เย่ือภายใต้ความดันแล้ว ยังทราบถึงความเครียดที่เกิดขึ้นบนแต่ละจุดของแผ่นเย่ือซึ่งสามารถทําการ
วิเคราะห์ลักษณะเชิงกลของแผ่นเย่ือได้ในหัวข้อต่อไป 
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รูปที่ 3.4 แสดงลักษณะการผิดรูปของแผ่นเย่ือที่มีค่าอัตราส่วนปัวซง 0.19n =  0.22  และ 0.30  ที่
ค่า 0.01q =  และ 0.10   
 

ความเครียดท่ีเกิดขึ้นใน ชั้นโบรอนไนไตรด์ (BN) แกรฟีน (C)  และซิลิซีน (Si) ภายใต้ความดัน 

ปริมาณที่สําคัญที่ได้จากผลเฉลยจากสมการของเฮงกีคือการกระจายความเครียดบน
แต่ละจุดของแผ่นเย่ือ ซึ่งเป็นปริมาณที่ไม่สามารถวัดได้โดยตรงจากการทดลอง การศึกษาเชิงทฤษฎีจึงมี
ส่วนสําคัญในการเพ่ิมเติมข้อมูลเชิงลึกในการวิเคราะห์คุณสมบัติของแผ่นเย่ือนี้ในระดับอะตอมและ
ระดับนาโน ผลเฉลยที่ได้จากการแก้ชุดสมการที่ (2.6) ถึง (2.8) ในบทที่ 2 ประกอบด้วยลักษณะการผิด
รูปของแผ่นเย่ือ และการกระจายความเค้น ( )N r  ภายใต้การเปล่ียนแปลงของค่า q  ต่าง ๆ กัน โดย
ค่าของ N Eh  ที่ค่า q  ต่าง ๆ แสดงดังรูปที่ 3.5 จะเห็นได้ว่าความเครียดจะมีค่าสูงสุดที่จุดศูนย์กลาง
ของโดม ( 0r = ) และลดลงเมื่อเข้าสู่ขอบของรอยต่อที่ ( 1r = ) 

เมื่อเปรียบเทียบความเครียดของวัสดุที่มีค่าอัตราส่วนปัวซง 0.19n =  0.22  และ 
0.30  ที่ค่า 0.01q =  และ 0.10  ดังรูปที่ 3.6 พบว่าวัสดุที่มีอัตราส่วนปัวซงมากจะเกิดความเครียด
ในวัสดุสูงกว่า ทั้งน้ีความแตกต่างระหว่างค่าความเครียดในวัสดุจะย่ิงชัดเจนเมื่อค่า q  เพ่ิมขึ้น เนื่องจาก
วัสดุที่มีค่าอัตราส่วนปัวซงมากคือวัสดุที่มีการผ่อนคลายตัวได้ง่ายเมื่อมีการให้ความเค้นตามแกนเดียว 
ทั้งผลที่ได้ดังรูปที่ 3.6 เป็นค่าความเครียด N Eh  ถ้าทราบค่าความยืดหยุ่นเชิงระนาบ (Eh ) ของวัสดุ
จะทําให้เข้าใจผลลัพธ์ที่เกิดข้ึนกับแผ่นเย่ือได้ชัดเจนมากขึ้น ทั้งน้ีค่าความยืดหยุ่นเชิงระนาบสามารถวัด
ได้จากการทดลองหรือโดยวิธีการคํานวณในบทที่ 2  

จากค่าของ N  และ W  สามารถคํานวณความเค้นที่เกิดข้ึนที่แต่ละจุดบนแผ่นเย่ือได้
ต่อไป 
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รูปที่ 3.5 แสดงความสัมพันธ์ระหว่าง N Eh  และค่า r  ของแผ่นเย่ือแกรฟีน 0.19n =  ที่ค่า q  
ต่าง ๆ 

 
  

 
รูปที่ 3.6 แสดงความสัมพันธ์ระหว่าง N Eh  และค่า r  ของแผ่นเย่ือที่มีค่าอัตราส่วนปัวซง 

0.19n =  0.22  และ 0.30  ที่ค่า 0.01q =  และ 0.10   
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ความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นและความดัน ของแผ่นเย่ือโบรอนไนไตรด์ (BN) แกรฟีน (C)  และซิ
ลิซีน (Si)  

จากผลเฉลยของเฮงกี เมื่อแทนค่าคุณสมบัติของวัสดุจริงที่คํานวณได้ตามตารางที่ 3.1 
ได้แก่ อัตราส่วนปัวซง และความยืดหยุ่นเชิงระนาบ สามารถคํานวณความเค้นในแผ่นเย่ือได้ตามสมการ
ที่ (2.9) ถึง (2.11) ในบทที่ 2  โดยความเค้นในแผ่นเย่ือและความดันที่กระทําสัมพันธ์กัน ดังแสดงในรูป
ที่ 3.7 สําหรับช่องเปิดวงกลมรัศมี ขนาด 1 mm  จะเห็นซิลิซีนจะมีการเพ่ิมขึ้นของความเค้นตามความ
ดันอย่างรวดเร็วเมื่อเทียบกับแกรฟีน ในภาพรวมน้ันแนวโน้มของความเค้นจะเพ่ิมขึ้นเมื่อให้ความดัน
สูงขึ้น และความสัมพันธ์ค่อนข้างเป็นแบบเชิงเส้นในช่วงความดันสูง โดยซิลิซีนจะผิดรูปได้ง่ายกว่า
โบรอนไนไตรด์และแกรฟีน เช่นที่ความดันประมาณ 5 MPa ความเค้นในซิลิซีนมีค่า 0.045 แสดงว่า
แผ่นเย่ือมีการขยายตัวกว่าโครงสร้างปกติไปประมาณ 4.5% ซึ่งโบรอนไนไตรด์และแกรฟีนเกิดความ
เค้นเพียงประมาณ 0.015 หรือ มีการขยายตัวไปเพียง 1.5% ดังน้ันซิลิซีนจึงมีความไวต่อความดันสูง
กว่าสารอีกสองชนิด เหมาะนําไปใช้งานในยา่นความดันตํ่า ส่วนโบรอนไนไตรด์และแกรฟีนจะเหมาะกับ
การใช้งานที่ย่านความดันสูง 

  

 
รูปท่ี 3.7 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นและความดันที่กระทํากับแผ่นเย่ือโบรอนไนไตรด์ (BN) 
แกรฟีน (C)  และซิลิซีน (Si) ที่มีช่องเปิดเป็นวงกลมรัศมีขนาด 1 mm  
 
เมื่อศึกษาความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นและความดันที่ขนาดของช่องเปิดต่าง ๆ ดังรูปที่ 3.8 ถึง 3.10 
พบว่าเมื่อช่องเปิดมีขนาดใหญ่ขึ้น แผ่นเย่ือทั้งสามชนิดจะสามารถผิดรูปได้ง่ายขึ้น โดยความเค้นจะ
เพ่ิมขึ้นตามความดันง่ายขึ้นทําให้ความดันที่ต้องใช้ในการกระทํากับแผ่นเย่ือน้อยลงได้ 
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รูปท่ี 3.8 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นและความดันที่กระทํากับแผ่นเย่ือโบรอนไนไตรด์ (BN) 
แกรฟีน (C)  และซิลิซีน (Si) ที่มีช่องเปิดเป็นวงกลมรัศมีขนาด 2 mm  
 
 

 
รูปท่ี 3.9 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นและความดันที่กระทํากับแผ่นเย่ือโบรอนไนไตรด์ (BN) 
แกรฟีน (C)  และซิลิซีน (Si) ที่มีช่องเปิดเป็นวงกลมรัศมีขนาด 4 mm  
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รูปที่ 3.10 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นและความดันที่กระทํากับแผ่นเย่ือโบรอนไนไตรด์ (BN) 
แกรฟีน (C)  และซิลิซีน (Si) ที่มีช่องเปิดเป็นวงกลมรัศมีขนาด 10 mm  

 
ความสัมพันธ์ที่ได้น้ีสามารถใช้ประมาณความเค้นที่เกิดข้ึนเมื่อให้ความดันกับแผ่นเย่ือ 

ทั้งน้ีการวัดความเค้นในวัสดุน้ันอาจจะไม่ตรงไปตรงมานักเน่ืองจากเป็นปริมาณที่ไม่สามารถวัดได้
โดยตรงจากเครื่องมือ แต่สามารถยืนยันความถูกต้องของระเบียบวิธีการคํานวณนี้ได้จากการ
เปรียบเทียบลักษณะการผิดรูปของแผ่นเย่ือที่ได้จากการคํานวณเทียบกับลักษณะที่ได้จากกล้อง
จุลทรรศน์แรงอะตอม ผลการคํานวณน้ีสามารถใช้อธิบายลักษณะของช่องเปิดของแผ่นเย่ือที่ขยายขึ้น
เมื่อให้ความดัน และเป็นพ้ืนฐานสําคัญหน่ึงในการศึกษาเรื่องของการขยายตัวเชิงอุณหภาพในวัสดุ 2 
มิติ 
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บทที่  4 
บทสรุป 

สรุปผลการวิจัย 

งานวิจัยน้ีได้ทําการศึกษาคุณสมบัติความยืดหยุ่นของแผ่นเย่ือที่มีโครงสร้างเชิงอะตอม
แบบ 2 มิติ  3 ชนิด ได้แก่ โครงสร้างของชั้นโบรอนไนไตรด์ แกรฟีน และซิลิซีน ภายใต้เง่ือนไขความ
เค้นต่าง ๆ (ในช่วง -0.2 ถึง 0.2) โดยทฤษฎีฟังก์ชันนัลของความหนาแน่นแบบเฟิร์สพรินซิเพิล ซึ่งให้
ข้อมูลของการผ่อนคลายโครงสร้างและตําแหน่งอะตอมและพลังงานของระบบ เมื่อกําหนดความเค้นใน
แนวต่าง ๆ  แล้วนําข้อมูลที่ได้มาวิเคราะห์ด้วยกราฟ 2 มิติ หาความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นใน
แนวแกน x  และ y  กับพลังงานของระบบ SE  จะได้กราฟแสดงพ้ืนผิวของพลังงานความเค้น ทําให้
ทราบถึงการผ่อนคลายของโครงสร้างเมื่อได้รับความเค้นตามแกนเดียว คือเมื่อโครงสร้างได้รับความเค้น
ตามแกน x  หรือ y   จะมีการผ่อนคลายของโครงสร้างตามแกน y  หรือ x  ซึ่งเป็นข้อมูลในการ
คํานวณค่าอัตราส่วนปัวซงของวัสดุ 2 มิติ และความยืดหยุ่นเชิงระนาบของแผ่นเย่ือ ข้อมูลที่ได้สามารถ
เปรียบเทียบได้กับการทดสอบแบบโดมความดัน และสามารถนําไปใช้คํานวณเพ่ือวิเคราะห์การผิดรูป
ของแผ่นเย่ือเมื่อให้ความดันที่แตกต่างกันระหว่างด้านท้ังสองของแผ่นเย่ือภายใต้การทดสอบแบบโดม
ความดัน  พฤติกรรมการผิดรูปของแผ่นเย่ืออธิบายได้โดยผลเฉลยของเฮงกี ผลเฉลยน้ีให้รูปแบบของ
แผ่นเย่ือภายใต้ความดันและให้ความสัมพันธ์ระหว่างความดันและความสูงของโดม ซึ่งสามารถประมาณ
ค่าความเค้นของแผ่นเย่ือได้โดยตรง 

งานวิจัยนี้ได้สร้างระเบียบวิธีต้นแบบในการใช้เทคนิคเชิงคํานวณเพ่ือหาค่าของ
คุณสมบัติเชิงกลของวัสดุจริง ควบคู่กับทฤษฎีที่อธิบายการผิดรูปของวัสดุในระดับมหภาคโดยการแก้
สมการเพ่ือหาผลเฉลยของเฮงกี ดังแสดงในภาคผนวก ก และ ภาคผนวก ข โดยการคํานวณเชิงตัวเลข 
ซึ่งให้ความสัมพันธ์ระหว่างความเค้นและความดัน ของแผ่นเย่ือโบรอนไนไตรด์  แกรฟีน  และซิลิซีน 
โดยซิลิซีนจะมีการเพ่ิมข้ึนของความเค้นตามความดันอย่างรวดเร็วเมื่อเทียบกับแกรฟีน ในภาพรวมน้ัน
แนวโน้มของความเค้นจะเพ่ิมข้ึนเมื่อให้ความดันสูงขึ้น และความสัมพันธ์ค่อนข้างเป็นแบบเชิงเส้น
ในช่วงความดันสูง โดยซิลิซีนจะผิดรูปได้ง่ายกว่าโบรอนไนไตรด์และแกรฟีน ซิลิซีนจึงมีความไวต่อความ
ดันสูงกว่าสารอีกสองชนิด เหมาะนําไปใช้งานในย่านความดันตํ่า ส่วนโบรอนไนไตรด์และแกรฟีนจะ
เหมาะกับการใช้งานที่ย่านความดันสูง และยังพบว่าเมื่อช่องเปิดมีขนาดใหญ่ขึ้น แผ่นเย่ือทั้งสามชนิดจะ
สามารถผิดรูปได้ง่ายข้ึน โดยความเค้นจะเพ่ิมขึ้นตามความดันง่ายข้ึนทําให้ความดันที่ต้องใช้ในการ
กระทํากับแผ่นเย่ือน้อยลงได้ 

ผลลัพธ์ของงานวิจัยน้ีสามารถใช้ประมาณความเค้นที่เกิดขึ้นเมื่อให้ความดันกับแผ่น
เย่ือ ทั้งน้ีการวัดความเค้นในวัสดุนั้นอาจจะไม่ตรงไปตรงมา เนื่องจากความเค้นเป็นปริมาณที่ไม่สามารถ
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วัดได้โดยตรงจากเครื่องมือ แต่สามารถยืนยันความถูกต้องของระเบียบวิธีการคํานวณนี้ได้จากการ
เปรียบเทียบลักษณะการผิดรูปของแผ่นเย่ือที่ได้จากการคํานวณเทียบกับลักษณะที่ได้จากกล้อง
จุลทรรศน์แรงอะตอม ผลการคํานวณน้ีสามารถใช้อธิบายลักษณะของช่องเปิดของแผ่นเย่ือที่ขยายขึ้น
เมื่อให้ความดัน และเป็นพ้ืนฐานสําคัญหน่ึงในการศึกษาเรื่องของการขยายตัวเชิงอุณหภาพในวัสดุ 2 
มิติ 
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ภาคผนวก ก 
 

ชุดคําสั่งไพธอนสคริปต์ (Python script) แสดงขั้นตอนการหาผลเฉลยของเฮงกี
ภายใต้ความดันสม่ําเสมอ ดังสมการที่ (2.6) ถึง (2.8) ในบทที่ 2 

 
#!/usr/bin/python 
# Sirichok Jungthawan 
# Sch of Phys, Suranaree Univ of Tech 
# sirichok@gmail.com for bug report or special request 
# uniform pressure hencky's solution by finite difference method 
# Apr23,2015 
import sys, os 
 
def henckyN(h, N1, N2, r, a): 
 
    s1 = 3*h*(N1 - N2) - 2*(N1 + N2)*r 
    s2 = (1 + complex(0,1)*3**.5)*q**2*(-12*h*(N1**2 - N2**2)*r + 4*(N1 + 
N2)**2*r**2 + 3*h**2*(3*N1**2 - 6*N1*N2 + 3*N2**2 + 8*a*r**2)) 
    s3 = 27*h**3*N1**3*q**3 - 81*h**3*N1**2*N2*q**3 + 81*h**3*N1*N2**2*q**3 - 
27*h**3*N2**3*q**3 - 54*h**2*N1**3*q**3*r + 54*h**2*N1**2*N2*q**3*r 
    s4 = 54*h**2*N1*N2**2*q**3*r - 54*h**2*N2**3*q**3*r +  
108*a*h**3*N1*q**3*r**2 + 36*h*N1**3*q**3*r**2 - 108*a*h**3*N2*q**3*r**2 + 
36*h*N1**2*N2*q**3*r**2 
    s5 = -36*h*N1*N2**2*q**3*r**2 - 36*h*N2**3*q**3*r**2 - 54*h**2*q**2*r**3 - 
72*a*h**2*N1*q**3*r**3 - 8*N1**3*q**3*r**3 - 72*a*h**2*N2*q**3*r**3 
    s6 = -24*N1**2*N2*q**3*r**3 - 24*N1*N2**2*q**3*r**3 - 8*N2**3*q**3*r**3 - 
108*h*N1*q**3*r**4 + 108*h*N2*q**3*r**4 
    s7 = -q**2*(24*a*h**2*r**2 + (s1)**2)**3 
    s8 = 8*(N1 + N2)**3*q*r**3 - 36*h*(N1 - N2)*q*r**2*(N1**2 + 2*N1*N2 + 
N2**2 - 3*r**2) - 27*h**3*(N1 - N2)*q*(N1**2 - 2*N1*N2 + N2**2 + 4*a*r**2) 
    s9 = 18*h**2*r*(3*N1**3*q - 3*N1**2*N2*q - 3*N1*N2**2*q + 3*N2**3*q + 
3*r**2 + 4*a*N1*q*r**2 + 4*a*N2*q*r**2) 
    s10 = complex(q**4*(s7 + (s8 + s9)**2),0) 
    s10 = s3 + s4 + s5 + s6 + s10**.5 
    s10 = s10**(1./3.) 
 
    henckyN = 1/(24*q*r)*(-2*q*s1 + s2/s10 + (1 - complex(0,1)*3**.5)*s10) 
    ''' 
    print s1 
    print s2 
    print s3 
    print s4 
    print s5 
    print s6 
    print s7 
    print s8 
    print s9 
    print s10 
    ''' 
    return henckyN 
 
################################################### 
if len(sys.argv) < 9: 
    print """ 
vasp2x.py (Jun01,2011) 
Usage: hencky.py <u> <q> <N0> <h> <tolerance> <NSW> <N output> <W output> 
 
1   <u>  = Poisson's ratio 
2   <q>  = dimensionless q 
3   <N0> = N at r = 0 (default = 0 will get the value from N0.dat) 
4   <h>  = step size 
5   <tolerance> = in iterative method for finding N(r) 
6   <NSW> = number of iteration 
7   <N output> = filename for N 
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8   <W output> = filename for W     
     
    """ 
    sys.exit() 
u    = float(sys.argv[1]) 
q    = float(sys.argv[2]) 
Nn   = float(sys.argv[3]) 
h    = float(sys.argv[4]) 
tol  = float(sys.argv[5]) 
nsw  = int(sys.argv[6]) 
 
N    = int(1/h) 
a    = (3+u)/2 
r    = [] 
N0   = [] 
N1   = [] 
err  = [] 
W    = [] 
 
#print 'Number of division is %s' %N 
 
infile=open('N0.dat','r') 
for i in range(N+1): 
    r.append(i*h) 
    line = infile.readline().split() 
    N0.append(float(line[1])) 
    N1.append(0) 
    err.append(0) 
    W.append(0) 
infile.close() 
Nold = N0[N] 
if Nn > 0: 
    Nn = Nn/N0[0] 
    for i in range(N+1): 
        N0[i] = N0[i]*Nn 
for i in range(N+1): 
    N1[i] = N0[i] 
######################################################## 
 
errmax = 10 
j = 1 
while errmax > tol: 
    for i in range(N-1,-1,-1): 
        if i > 0: 
            N1[i]=henckyN(h, N0[i-1], N1[i+1], r[i], a).real 
        else: 
            N1[0]=(18*N1[1]-9*N1[2]+2*N1[3])/11 
        err[i]=abs(N1[i]-N0[i]) 
#       print i, N1[i], err[i] 
    for i in range(N+1): 
        N0[i] = N1[i] 
    errmax = max(err) 
    j = j + 1 
    print j 
 
 
k = 0 
Ndiff = 1. 
while ((k < nsw) and (Ndiff > tol)): 
    k = k+1 
# compute W[0] 
#for i in range(N+1) 
    W[0] = 0. 
    for j in range(1,N): 
        if j%2 == 1: 
            W[0]=W[0]+4*r[j]/(2*N1[j]) 
        else: 
            W[0]=W[0]+2*r[j]/(2*N1[j]) 
    W[0]=(h/3.)*(1/(2*N1[N])+W[0]) 
 
    for j in range(N): 
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        f0=r[j]/(2*N1[j]) 
        f1=(r[j]+r[j+1])/(2*(N1[j]+N1[j+1])) 
        f2=r[j+1]/(2*N1[j+1]) 
        W[j+1]=W[j]-(f0+4*f1+f2)*h/6 
#   print '%i W[0] = ' %(k+1), W[0], ' and W[N] = ', W[N] 
    W[N] = 0 
    N1[N] = -18*W[N-1]+9*W[N-2]-2*W[N-3] 
    N1[N] = N1[N] + 18*r[N-1]*N1[N-1]-9*r[N-2]*N1[N-2]+2*r[N-3]*N1[N-3] 
    N1[N] = N1[N]/(11-6*u*h) 
    Ndiff = abs(N1[N]-Nold) 
#   print 'N[N] old = ', Nold, ', new = ', N1[N], ', diff = ', N1[N]-Nold  
    print '%4i N[0] = %2.8f, N[N] = %2.8f, diff = %2.8E' %(k, N1[0], N1[N], 
Ndiff) 
 
    if nsw > 1: 
        for j in range(N+1): 
            N0[j] = N1[j] 
        Nold = N0[N] 
        errmax = 10 
        j = 1 
        while errmax > tol: 
 
 
 
            for i in range(N-1,-1,-1): 
                if i > 0: 
                    N1[i]=henckyN(h, N0[i-1], N1[i+1], r[i], a).real 
                else: 
                    N1[0]=(18*N1[1]-9*N1[2]+2*N1[3])/11 
                err[i]=abs(N1[i]-N0[i]) 
        #       print i, N1[i], err[i] 
            for i in range(N+1): 
                N0[i] = N1[i] 
            errmax = max(err) 
            j = j + 1 
#           print j 
 
###################################################### 
 
Nfile=open('%s' %sys.argv[7],'w') 
Wfile=open('%s' %sys.argv[8],'w') 
for i in range(N+1): 
    Nfile.write('%21.16f %21.16f\n' %(r[i], N1[i])) 
    Wfile.write('%21.16f %21.16f\n' %(r[i], W[i])) 
Nfile.close() 
Wfile.close() 
 
#print '>>> DONE' 
sys.exit() 
 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

ภาคผนวก ข 
 

ชุดคําสั่งไพธอนสคริปต์ (Python script) แสดงขั้นตอนการคํานวณความเค้นของแผ่น
เย่ือ ดังสมการที่ (2.9) ถึง (2.11) ที่มีรูปแบบของการผิดรูปที่ได้จากผลเฉลยของเฮงกีภายใต้ความดัน
สม่ําเสมอ ดังสมการที่ (2.6) ถึง (2.8) ในบทที่ 2 

 
#!/usr/bin/python 
# Sirichok Jungthawan 
# Sch of Phys, Suranaree Univ of Tech 
# sirichok@gmail.com for bug report or special request 
# uniform pressure hencky's solution by finite difference method 
# Apr23,2015 
import sys, os 
 
################################################### 
if len(sys.argv) < 4: 
    print """ 
vasp2x.py (Jun01,2011) 
Usage: strain.py <u> <q> <h> 
 
1   <u>  = Poisson's ratio 
2   <q>  = dimensionless q 
3   <h>  = step size 
     
    """ 
    sys.exit() 
u    = float(sys.argv[1]) 
q    = float(sys.argv[2]) 
h    = float(sys.argv[3]) 
 
N    = int(1/h) 
a    = (3+u)/2 
r    = [] 
N0   = [] 
W0   = [] 
Np   = [] 
Wp   = [] 
Nt   = [] 
Nr   = [] 
e    = [] 
#print 'Number of division is %s' %N 
 
Nfile=open('N.dat','r') 
Wfile=open('W.dat','r') 
 
for i in range(N+1): 
    r.append(i*h) 
    Nline = Nfile.readline().split() 
    N0.append(float(Nline[1])) 
    Wline = Wfile.readline().split() 
    W0.append(float(Wline[1])) 
    Np.append(.0) 
    Wp.append(.0) 
    Nt.append(.0) 
    Nr.append(.0) 
    e.append(.0) 
Nfile.close() 
Wfile.close() 
 
Wp[0] = .0 
for i in range(N+1): 
    Nr[i] = q*N0[i] 
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for i in range(N+1): 
    N0[i] = r[i]*N0[i] 
 
for i in range(N+1): 
    if i == 0: 
#       Wp[i]=(-W0[i+2]+4*W0[i+1]-3*W0[i])/(2*h) 
        Np[i]=(2*N0[i+3]-9*N0[i+2]+18*N0[i+1]-11*N0[i])/(6*h) 
#       Wp[i]=(2*W0[i+3]-9*W0[i+2]+18*W0[i+1]-11*W0[i])/(6*h) 
    elif i == N: 
#       Np[i]=(3*N0[i]-4*N0[i-1]+N0[i-2])/(2*h) 
#       Wp[i]=(3*W0[i]-4*W0[i-1]+W0[i-2])/(2*h) 
        Np[i]=(11*N0[i]-18*N0[i-1]+9*N0[i-2]-2*N0[i-3])/(6*h) 
        Wp[i]=(11*W0[i]-18*W0[i-1]+9*W0[i-2]-2*W0[i-3])/(6*h) 
    else: 
        Np[i]=(N0[i+1]-N0[i-1])/(2*h) 
        Wp[i]=(W0[i+1]-W0[i-1])/(2*h) 
 
for i in range(N+1): 
    Nt[i] = q*(Np[i] - r[i]*Wp[i]) 
for i in range(N): 
    e[i] = abs((1+u**2)*Nt[i]*Nr[i] - u*(Nt[i]**2 + Nr[i]**2))**.5 
Ntfile=open('Nt.dat','w') 
Nrfile=open('Nr.dat','w') 
efile=open('strain.dat', 'w') 
for i in range(N+1): 
    Ntfile.write('%21.16f %21.16f\n' %(r[i], Nt[i])) 
    Nrfile.write('%21.16f %21.16f\n' %(r[i], Nr[i])) 
    efile.write('%21.16f %21.16f\n' %(r[i], e[i])) 
Ntfile.close() 
Nrfile.close() 
efile.close() 
###average by 2 pi r weight 
for i in range(N): 
    e[i] = e[i]*r[i] 
 
ea = .0 
for i in range(1,N): 
    if i%2 == 1: 
        ea = ea + 4*e[i] 
    else: 
        ea = ea + 2*e[i] 
ea = 2* (ea + e[0] + e[N])*h/3 
 
 
 
print ' %3.8f  %3.8f  average strain = %3.12f' %(u, q, ea) 
 
 
 
#print '>>> DONE' 
sys.exit() 
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