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บทท่ี  1 

บทน า 
 

ความส าคัญและที่มาของปัญหาการวิจัย 

 การศึกษาทฤษฎีและการค านวณสสารควบแน่น เป็นการวิจัยแบบสหวิทยาการซึ่งมีวัตถุประสงค์หลัก ได้แก่ 
การสร้างแบบจ าลอง การท านาย เพ่ือความสร้างความเข้าใจคุณสมบัติทางกายภาพของสสารควบแน่น และ
รวมไปถึงทฤษฎีในการวิศวกรรมคุณสมบัติทางกายภาพของวัสดุ มีส่วนส าคัญยิ่งต่อการพัฒนาและการประยุกต์
ที่เกี่ยวข้องกับ พลังงานทดแทน วัสดุเก็บกักไฮโดรเจน อุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ วัสดุโครงสร้างระดับนาโน การ
ส่งผ่านและการ เคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนในสารเชิงควอนตัม (quantum transport) ทั้งนี้การศึกษาเชิงวัสดุ
เป็นสิ่งส าคัญอย่างมากในวงการวิจัย โดยเฉพาะปรากฏการณ์ที่เกิดขึ้นในวัสดุที่มีการจ ากัดมิติในระดับอะตอม
(Andre K. Geim and Kim 2008; Castro Neto et al. 2009; Andrey K. Geim and MacDonald 2007; 
K. Novoselov 2009; K. S. Novoselov et al. 2004) ซึ่งมีผลต่อคุณสมบัติเฉพาะของสถานะอิเล็กตรอน
ความน าไฟฟ้า ตลอดจนความเป็นไปได้ในการน าไป พัฒนาอุปกรณ์ในปัจจุบันที่มีขนาดเล็กลงเรื่อย  ๆ จาก
ความช านาญของกลุ่มวิจัยในการศึกษาคุณสมบัติ ในแง่ต่าง ๆ ของสารกึ่งตัวน าออกไซด์ซึ่งเป็นวัสดุส าคัญ  
รวมทั้งสารเพียโซอิเล็กทริค (Piezo electric) ที่มี คุณสมบัติควบเชิงกลกับเชิงไฟฟ้า เช่น BaTiO3 และ SrTiO3 
ที่ เป็นสารส าคัญส าหรับอุปกรณ์โทรคมนาคม ทั้งนี้รอยต่อระหว่างสาร SrTiO3/LaTiO3 (Fongkaew, 
Limpijumnnong, and Lambrecht 2015; Ohtomo and Hwang 2004) ก็พบว่ามีสถานะของอิเล็กตรอน
มีการเคลื่อนคล้ายคลึง กับระบบสองมิติการศึกษาสถานะของอิเล็กตรอนและคุณสมบัติการส่งผ่านเป็นสิ่ง
ส าคัญยิ่ง และยังมีสมบัติเทอร์โมอิเล็กทริค (thermoelectric) (Ohta et al. 2007) ที่น่าสนใจ  งานวิจัยเน้น
การศึกษาคุณสมบัติที่เกิดจาก โครงสร้างของระบบต่าง ๆ เช่น ระบบจ ากัดมิติ ระบบสารผสม ระบบสารอ
สัณฐาน ระบบรอยต่อ และอันตรกิริยาระหว่างสารควบแน่นกับของไหล จากความรู้และเทคนิคของกลุ่มใน
ระเบียบวิธีการค านวณจะช่วยท านายคุณสมบัติของระบบเพื่อใช้เป็นแนวทางในการสังเคราะห์สารและผลิตเป็น
อุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ อีกทั้งการควบคุมคุณสมบัติของสาร เช่น การเจือสารด้วยสารอ่ืนๆ การปรับโครงสร้าง
ของสาร และเข้าใจ สภาวะแวดล้อมที่มีผลต่อสสาร 

   ตัวแปรและปัจจัยต่าง ๆ ในระบบสารสามารถจ าลองได้อย่างสมจริงโดยเริ่มต้นจากการค านวณในระดับ
อะตอมผ่านทฤษฎีควอนตัมและฟังก์ชันนัลของความหนาแน่น (density functional theory) (Kohn and 
Sham 1965; Hohenberg and Kohn 1964) ผลการวิจัยจะช่วยให้นักวิจัยเกิดองค์ความรู้ใหม่และเข้าใจ
ความสัมพันธ์ของสถานะอิเล็กตรอนในเนื้อสารซึ่งมีผลต่อคุณสมบัติของสารนั้น ๆ คุณสมบัติเชิงพลศาสตร์ของ
สาร และสร้างความเข้าใจในผลการทดลองที่ลึกซึ้งช่วยสร้างสรรค์และเพ่ิมคุณค่าของผลงานวิจัยให้มีคุณภาพ
สูงขึ้นโดยร่วมมือกับการทดลองที่เกี่ยวข้องกับการวิเคราะห์ลักษณะการดูดกลืนคลื่นแม่เหล็กไฟฟ้าของสาร
ตั้งแต่ย่านรังสีใต้แดง (infrared, IR) ที่มีพลังงานต่ าจนไปถึงระดับพลังงานในย่านรังสีเอกซ์ (X-ray) โดยอาศัย
การค านวณด้วยคอมพิวเตอร์ประสิทธิภาพสูง (HPC) และซอฟต์แวร์เพ่ือเปรียบเทียบโดยตรงกับเงื่อนไขการ
ทดลอง อีกทั้งยังสามารถพัฒนาเทคนิคการค านวณเพ่ือช่วยในการวิเคราะห์ข้อมูลจากการทดลองให้แม่นย า
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และสะดวกมากข้ึน การค้นหาวัสดุที่มีคุณสมบัติตามที่ต้องการได้จากการพัฒนาอัลกอรึทึมด้านปัญญาประดิษฐ์ 
(Artificial intelligence) และการเรียนรู้ของเครื่อง (Machine learning) ในปัจจุบัน  นอกจากนี้การค านวณ
วัสดุศาสตร์ยังมีข้อได้เปรียบอย่างยิ่งส าหรับการน าไปสู่การหาค าตอบและให้แนวทางในการค้นคว้าใน
ห้องทดลอง จุดนี้มีความส าคัญอย่างมากโดยเฉพาะกับห้องปฏิบัติการสสารควบแน่นและวัสดุในประเทศของ
เรา ซึ่งมีการวิจัยสังเคราะห์วัสดุที่มีสมบัติแปลกใหม่และมีลักษณะเฉพาะอยู่มาก แต่อย่างไรก็ตามงานวิจัย
เหล่านี้แทบจะไม่ได้รับการเติมเต็มด้วยการอธิบายทางทฤษฎีหรือจ าลองและการค านวณในระดับอะตอมที่
น่าเชื่อถือ ซึ่งท าให้งานวิจัยเหล่านี้มีความสามารถในการตีพิมพ์ในวารสารระดับนานาชาติที่มีคุณภาพสูงได้ยาก  
นอกเหนือจากความสามารถในการให้ข้อมูลเชิงลึกทางทฤษฎีในระดับจุลภาคส าหรับที่มาทางกายภาพของ
ระบบสสารควบแน่น การค านวณวัสดุยังช่วยส่งเสริมงานวิจัยให้มีโอกาสเพ่ิมมากขึ้นในการเผยแพร่ในวารสาร
ระดับนานาชาติที่มีคุณภาพสูง  นอกจากการเติมเต็มงานวิจัยที่สมบูรณ์แล้ว การค านวนเชิงวัสดุยังช่วยลด
ต้นทุนในการทดลองและสิ้นเปลืองวัสดุในการทดสอบวัสดุในเงื่อนไขต่าง ๆ ได้ โดยสามารถใช้การจ าลองทาง
ทฤษฎีมาช่วยในการหาแนวทางและเงื่อนไขในการทดลอง ตัวอย่างจากงานวิจัยที่เป็นการท างานร่วมกับการ
ทดลองเช่น การศึกษาการเปลี่ยนแปลงของโครงสร้างของแถบพลังานจากการเติมโซเดียมใน HfSe2 ที่ได้จาก
การวัดด้วยเทคนิค Photoemission and angle-resolved photoemission spectroscopy (Eknapakul 
et al. 2016; 2018) สามารถใช้การค านวณด้วยทฤษฎีฟังก์ชันความหนาแน่นในการหาสาเหตุของการเปลี่ยน
โครงสร้างของแถบพลังานได้ และการศึกษาการเปลี่ยนแปลงของสเปคตรัมการดูกลืนรังสีเอ็กซ์ของการเจือ Zn 
ใน Al2O3 (T-Thienprasert et al. 2013) ซึ่งส่งผลให้งานวิจัยตีพิมพ์ได้ในระดับ nature-index ได้   

 

 
 

 

 

 

 
 
 
 
 

 ดังนั้นการศึกษาทางทฤษฎีจึงมีความจ าเป็นอย่างมากในการศึกษาวัสดุส าหรับการพัฒนาอุปกรณ์
อิเล็กทรอนิกส์ในยุคใหม่ โดยงานวิจัยของมุ่งเน้นการศึกษาเชิงทฤษฎีอย่างหลากหลาย ครอบคลุมสสารในกลุ่ม
ออกไซด์ (oxide)   และไนไทร์  (nitride) , 2D materials, Grapheneและ Carbon-based materials, 
Transition-metal dichalcogenides,  วัสดุเทอโมอิเล็กทริกซ์ วัสดุส าหรับแบตเตอรี่ยุคใหม่ และวัสดุที่มี



 6 

โครงสร้างซับซ้อนเช่น โลหะผสม (Alloy) โดยมีวัตถุประสงค์ เพ่ือพัฒนาเทคนิคการค านวณและทฤษฎีที่
เหมาะสมในการศึกษาสมบัติและปรับปรุงวัสดุใหม่ในวัสดุพร้อมทั้งศึกษาและพัฒนาสมบัติทาง แสง ไฟฟ้า 
แม่เหล็ก หรือ การควบคู่ระหว่างสมบัติเหล่านั้นของวัสดุที่เกี่ยวข้องเพ่ือพัฒนาการทดลอง การคิดค้นวัสดุชนิด
ใหม่ๆ รวมไปถึงผลิตผลงานวิจัยที่ได้รับการยอมรับระดับนานาชาติ ซึ่งงานวิจัยในระดับสากลจะช่วยสร้าง
เครือข่ายความร่วมมือกับกล่มวิจัยที่เชี่ยวชาญต่าง ๆ มีการแลกเปลี่ยน บุคลากร ในภาพรวมจะช่วยพัฒนา
กลไกการวิจัยสารควบแน่นของประเทศและนักวิจัยรุ่นใหม่ในด้านนี้ 
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       2. วัตถุประสงค์ของการวิจัย 

 2.1 พัฒนาเทคนิคการค านวณและทฤษฎีที่เหมาะสมในการศึกษาสมบัติและปรบปรุงวัสดุใหม่ใน 
กลุ่มโลหะออกไซด์   และวัสดุที่เก่ียวข้อง 
2.2 ศึกษาและพัฒนาสมบติทาง แสง ไฟฟ้า แม่เหล็ก หรือ การควบคู่ระหว่างสมบัติเหล่านั้นของ

วัสดุที่เกี่ยวข้อง 

2.3 พัฒนาเทคนิคการวิเคราะห์ผลร่วมกับการทดลองที่ได้จากการวัดด้วยเทคนิคการดูดกลืนคลื่น 

แม่เหล็กไฟฟ้าของสสารตั้งแต่ย่านรังสีใต้แดง (infrared, IR) ที่มีพลังงานต่ าจนไปถึงระดับพลังงาน
ในย่านรังสีเอกซ์ (X-ray) 
2.4 สร้างนักวิจัยรุ่นใหม่ และผลิตผลงานวิจัยทีได้รบการยอมรับระดับนานาชาติ ในกรอบของ

วัสดุที่ระบุในขอบเขตการวิจัย  
 

      3. ขอบเขตของการวิจัย 

             ในการวิจัยและพัฒนานักวิจัยจะมุ่งเน้นการใช้เทคนิคการค านวณเพ่ือศึกษาวัสดุใหม่ โดยเทคนิคที่ใช้
จะขึ้นกับความเหมาะสมของปัญหาวิจัย หัวข้อที่ศึกษา และ ขนาดของระบบที่จะศึกษา ส าหรับระบบที่ขนาด
ไม่ใหญ่เกินไป (ขนาดของแบบจ าลองไม่เกินกว่า 200 อะตอม) สามารถใช้การค านวณแบบเฟิร์สพรินซิเพิล 
(first-principles calculations) ส าหรับระบบที่ใหญ่ขึ้นอาจใช้การค านวณแบบ Semi-empirical, Reactive 
potentials ตลอดจนกระบวนการ Artificial neuron network ส าหรับระบบที่มีข้อมูลในการทดลองเป็น
พ้ืนฐานมาก่อน และต้องการความรวดเร็วในการศึกษาเงื่อนไขการทดลอง และการค านวณโดยวิธีเชิงวิเคราะห์ 
(Analytical method) ในการหาค าตอบเฉพาะกรณี  

             ส าหรับวัสดุใหม่ที่มีศักยภาพสูง ในการศึกษาในโครงการนี้ครอบคลุมสสารในกลุ่มออกไซด์ (oxide)   
และไนไทร์ด (nitride) วัสดุสองมิติ (2D materials) ได้แก่ แกรฟีน (Graphene) และวัสดุเชิงคาร์บอน 
(Carbon-based materials) วัสดุกลุ่ม TMDC (Transition-metal dichalcogenides) วัสดุเทอโมอิเล็กท
ริกส์ วัสดุส าหรับแบตเตอรี่ยุคใหม่ และวัสดุที่มีโครงสร้างซับซ้อน เช่น โลหะผสม (Alloy) ที่มีความเป็นผลึก 
นอกจากนั้นยังจะมุ่งวิจัยหาแนวทางพัฒนาวัสดุเดิมให้มีสมบัติดีขึ้นร่วมกับการทดลองเช่นจากวิเคราะห์ด้วยแสง
ซินโครตรอน โดยเน้นการสร้างความเข้าใจเชิงลึกก่อนที่จะด าเนินการจ าลอง เพ่ือเสนอแนวทางการสังเคราะห์ 
พัฒนาสารตัวอย่างของวัสดุและวิเคราะห์ผลการทดลอง เพ่ือหาค าอธิบายและที่มาของความน่าสนใจในข่ายที่
ผู้วิจัยมีศักยภาพในการศึกษาวิจัย 
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ภาพที่ 2 แผนภาพแนวทางการวิจัยในการน าการจ าลองและทฤษฎีในการศึกษาและวิจัยสสารควบแน่นร่วมกับ
การทดลองเพ่ือน าไปสู่เป้าหมาย 

 

4. ประโยชน์ที่ได้รับจากการวิจัย 

         โดยงานวิจัยของมุ่งเน้นการศึกษาเชิงทฤษฎีอย่างหลากหลาย ครอบคลุมสสารในกลุ่มออกไซด์ 
(oxide)   และไนไทร์ (nitride), 2D materials, Grapheneและ Carbon-based materials, Transition-
metal dichalcogenides,  วัสดุเทอโมอิเล็กทริกซ์ วัสดุส าหรับแบตเตอรี่ยุคใหม่ และวัสดุที่มีโครงสร้าง
ซับซ้อนเช่น โลหะผสม (Alloy) ท าให้ได้เทคนิคการค านวณและทฤษฎีที่เหมาะสมในการศึกษาสมบัติและ
ปรับปรุงวัสดุใหม่ในวัสดุพร้อมทั้งศึกษาและพัฒนาสมบัติทาง แสง ไฟฟ้า แม่เหล็ก หรือ การควบคู่ระหว่าง
สมบัติเหล่านั้นของวัสดุที่เกี่ยวข้องเพ่ือพัฒนาการทดลอง การคิดค้นวัสดุชนิดใหม่ๆ รวมไปถึงผลิตผลงานวิจัยที่
ได้รับการยอมรับระดับนานาชาติ ซึ่งงานวิจัยในระดับสากลจะช่วยสร้างเครือข่ายความร่วมมือกับกล่มวิจัยที่
เชี่ยวชาญต่าง ๆ มีการแลกเปลี่ยน บุคลากร ในภาพรวมจะช่วยพัฒนากลไกการวิจัยสารควบแน่นของประเทศ
และนักวิจัยรุ่นใหม่ในด้านนี้ 
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บทท่ี  2 
เอกสารและงานวิจัยที่เกี่ยวข้อง 

            การค านวณแบบเฟิร์สพรินซิ เ พิล ( first-principles calculations)  (Brandt, Bernholc, and 
Binder 2000) เป็นทางเลือกหนึ่งที่สามารถใช้ในการศึกษาสมบัติของวัสดุได้ ที่อาศัยพ้ืนฐานการค านวณของ
ทฤษฏีกลศาสตร์ควอนตัม (Quantum mechanics theory) โดยไม่จ าเป็นต้องใช้ข้อมูลจากการทดลอง เพียง
เริ่มต้นจากการพิจารณาจ านวนอิเล็กตรอนและโปรตรอนที่สัมพันธ์กับธาตุที่เป็นองค์ประกอบของวัสดุในการ
ค านวณ  แต่อย่างไรก็ตามในวัสดุจริงนั้นอิเล็กตรอนและโปรตรอนมีจ านวนมหาศาล (~1024 อนุภาค) รวมไปถึง
อันตรกริยาระหว่างอิเล็กตรอนกับอิเล็คตรอน และอิเล็กตรอนกับนิเคลียสมีความซับซ้อนเป็นอย่างมากซ่ึงท าให้
เราไม่สามารถแก้สมการชโรดิงเจอร์ (Schrödinger equation) โดยตรงได้ เพ่ือลดความลดความซับซ้อนนี้ ท า
ให้จ าเป็นต้องมีการประมาณค่าบางอย่างเพ่ือลดความซับซ้อนของอันตรกริยาระหว่างหลายอนุภาคให้อยู่ในรูป
แบบอย่างง่ายที่อยู่ในรูปของ อันตรกิริยาการแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation) ในเทอมของ
พลังงานศักย์  โดยทฤษฎีที่ใช้ในการประมาณเช่นนี้อยู่ในพ้ืนฐานของทฤษฏีที่เรียกว่า ทฤษฎีฟังก์ชันนอลความ
หนาแน่น (density functional theory หรือ DFT) จากการประมาณเทอมของอันตรกิริยาการแลกเปลี่ยน-
สหสัมพันธ์ของอิเล็กตรอนผนวกเข้ากับทฤษฎีฟังก์ชันนอลความหนาแน่น ท าให้เราสามารถลดสมการของ
ระบบหลายอนุภาค (many-body problem) ให้อยู่ในรูปแบบที่เราสามารถค านวณและหาผลเฉลยของ
สมการได้ ซึ่งจากผลเฉลยของสมการท าให้เราได้ฟังก์ชันคลื่นของสถานะพ้ืนของระบบ (ground state wave 
function) และสมพลังงานรวมของระบบ (total energy of system) รวมไปถึงโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ ที่ท า
สามารถน าไปวิเคราะห์สมบัติต่างของวัสดุและน าไปเปรียบเทียบกับการทดลองได้   

 อย่างไรก็ดีแม้ว่าเราสามารถลดความซับของระบบในการค านวณได้ แต่ก็ยังมีความซับซ้อนอยู่ในระดับที่ไม่
สามารถค านวณด้วยมือได้ การค านวณด้วยคอมพิวเตอร์จึงกลายเป็นเครื่องมือส าคัญในการช่วยค านวณค่าต่าง
ในการศึกษาวัสดุ  ในอดีตทรัพยากรคอมพิวเตอร์ยังมีค่อนข้างจ ากัดส่งผลให้การศึกษาและค านวณวัสดุที่เป็น
ผลึกสมบูรณ์ ท าได้เพียงในระบบที่มีเพียงไม่กี่อะตอมในยูนิตเซลล์ แต่ปัจจุบันคอมพิวเตอร์และชุดค าสั่งมีการ
พัฒนาขึ้นอย่างมากท าให้สามารถท าการค านวณในระบบที่ใหญ่ขึ้นได้ และท าการจ าลองระบบของวัสดุที่มี
ความบกพร่อง (defect) หรือมีสารเจือ (impurity) ได้ จากจุดนี้เปิดโอกาสให้เราสามารถค านวณและจ าลอง 
 

 

 

 

 

 

ภาพที่ 3 แสดงการเปรียบเทียบผลที่ได้จากการการค านวณแบบเฟิร์สพรินซิเพิล ที่สามารถน าไปใช้อธิบายผล
จากการวัดจากเทคนิคต่าง ๆ จากการทดลองได้ 
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วัสดุที่มีความบกพร่องได้ใกล้เคียงกับวัสดุจริงมากขึ้นได้ซึ่งเป็นสิ่งส าคัญในการพัฒนาวัสดุส าหรับอุปกรณ์
อิเล็กทรอนิกส์ในยุคใหม่เป็นอย่างมาก เนื่องจากปัจจุบันในการทดลองเราสามารถเปลี่ยนสมบัติหรือเพ่ิม
ประสิทธิภาพบางประการของวัสดุและสารกึ่งตัวน าพ้ืนฐานด้วยการเจืออะตอมหรือท าให้เกิดความบกพร่องได้
เช่น การท าให้เกิดสารกึ่งตัวน าชนิดพี (p-type) หรือชนิดเอ็น (n-type) ที่ใช้ในชินส่วนอิเล็กทรอนิกส์ หลอด
เอลอีดี (LED) และโซลาเซลล์ (solar cell) และประสบความส าเร็จอย่างมากในการใช้ศึกษาความบกพร่องใน 
Si, Ge, GaAs, CdSe, GaN, AlN, InN, และ ZnO ซึ่งสารกลุ่มนี้ได้ถูกศึกษาอย่างลึกซึ่งและพัฒนาเป็นอย่างดี
ในปัจจุบัน (Mattila and Nieminen 1996; Stampfl and Van de Walle 1999; Northrup and Zhang 
1993; T-Thienprasert et al.  2012; Van de Walle and Neugebauer 2004; Janotti and Van de 
Walle 2007) ยิ่งกว่านั้นเรายังสามารถใช้กระบวนการศึกษานี้ร่วมกับกระบวนการทางทฤษฎีอ่ืนๆ เพ่ือขยาย
ขอบเขตการศึกษาของระบบสสารที่มีขนาดใหญ่ และมีกลไกที่ซับซ้อนเช่นในโปรตีนหรือวัสดุโลหะผสมต่างๆ 
โดยการค านวณด้วยเทคนิค Molecular dynamics (Patodia 2014), Quantum molecular dynamics 
(Kresse and Hafner 1993) , classical force fields (Hollingsworth and Dror 2018)  แ ล ะ  semi-
empirical method (Blyholder, Head, and Ruette 1982; North, Phillips, and Mathews 1968)  แต่
อย่างไรก็ตามความแม่นย าของผลการค านวณจะขึ้นอยู่กับกระบวนการ (Method) หรือทฤษฎีที่ใช้ที่ใช้ดังแสดง
ในภาพที่ 4 

 

 

 

 

  

 

 

 

ภาพที่ 4  แสดงระดับความสามารถของแต่ละกระบวนการในการค านวณในเชิงของประสิทธิภาพและความ
แม่นย าในการค านวณ 
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 จากภาพที่  4 จะเห็นได้ว่ าการค านวนด้วย กระบวนการ Classical force fields และ Reactive 
potentials ประสิทธิภาพค่อนข้างดีและสามารถค านวณในระบบหลายอะตอมขนาดใหญ่ได้เข้าใกล้วัสดุจริง 
แต่มีความแม่นย าต่ าเนื่องมาจากการประมาณอันตรกิริยาของระบบยังคิดในแบบดั่งเดิม (classical theory) 
ด้วยประสิทธิภาพของอัลกอริทึมทางคอมพิวเตอร์ในปัจจุบัน ท าให้เราสามารถท าการค านวนด้วยกระบวนการ 
classical force fields/ Reactive potentials  แต่สามารถให้ความแม่นย าอยู่ ในระดับควอนตัมของ
กระบวนการ DFT ได้โดยการใช้กระบวนการ machine learning และ artificial neuron network เข้ามา
ช่วยในการค านวณได้ โดยสามารถใช้กระบวนการ artificial neuron network เรียนรู้และสร้าง force fields 
และ potentials  จากการค านวณระดับควอนตัมของกระบวนการ DFT (Artrith and Urban 2016; Artrith, 
Urban, and Ceder 2017) จากนั้นค านวณด้วยฟังก์ชัน force fields หรือ potentials ที่ได้จากการเรียนรู้
จากอันตรกิริยาระดับควอนตัมของ DFT นั่นคือเราสามารถท าการศึกษาในระบบอะตอมที่มีจ านวนมาก 
(มากกว่า 1000 อะตอม)  แต่มีความแม่นย าในระดับควอนตัมหรือ DFT ได้ ซึ่งการใช้เทคนิคนี้ท าให้เราศึกษา 
กระบวนการที่จ าเป็นใช้การจ าลองขนาดใหญ่เช่น solid-liquid interfaces ที่ใช้ในการศึกษาปฏิกิริยาระหว่าง
ของขั้วไฟฟ้ากับสารอิเล็กโทรไลต์ (electrolyte) ของแบตเตอรี่ได้ ระบบที่มีการก่อตัวและเกิดปฏิกิริยาบนผิว
ของวัสดุได้ และการเปลี่ยนเฟส (phase) ของโครงสร้างของแข็งอสัณฐานได้ (amorphous) (Artrith, Hiller, 
and Behler 2013; Jose, Artrith, and Behler 2012) 

 
 

 
 

ภาพที่ 5 แผนภาพแสดงแนวทางการประยุกต์ใช้ artificial neuron network ในการช่วยค านวณเพื่อรวม
กระบวนการ molecular dynamic กับ DFT ในการจ าลองระบบขนาดใหญ่เพ่ือความใกล้เคียงกับสภาวะ

ทดลองจริง (Artrith and Kolpak 2014) 
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 นอกจากนี้กระบวนการ artificial neuron network ยังสามารถน ามาประยุกต์ใช้ในการหาเงื่อนไขในการ
ทดลองที่มีตัวแปรในการทดลองที่หลากหลาย  โดยเราสามารถใช้ artificial neuron network  สร้างและ
ศึกษาความสัมพันธ์ของตัวแปรต่างๆ ในการทดลองด้วยการใช้ผลการทดลองตัวอย่างเพียงไม่กี่เงื่อนไข ซึ่งจาก
ความสัมพันธ์ที่ได้ท าให้เราสามารถหาเงื่อนไขที่ดีที่สุดที่ให้ผลการทดลองหรือสมบัติของวัสดุที่เราต้องการได้
อย่างมีประสิทธิภาพ ตัวอย่างเช่น การศึกษาสมบัติการน าความร้อนในวัสดุ (ภาพท่ี 6) (Ahmadloo and Azizi 
2016; Fidan et al. 2019)โดยสามารถหาความสัมพันธ์ของค่าการน าความร้อนที่ขึ้นกับปัจจัยต่างๆ ของวัสดุ
นั้นๆ ในการทดลองได้เช่น ค่าความเป็นรูพรุน (porosity) ค่าความแข็งของวัสดุ (strength) และความ
หนาแน่น ซึ่งสามารถคาดการผลการทดลองได้อย่างมีประสิทธิภาพ จากจุดนี้จะเป็นส่วนช่วยอย่างมากส าหรับ
การวิเคราะห์การทดลองที่ซับซ้อน และต้องการหาเงื่อนไขในการเตรียมวัสดุอย่างรวดเร็วและมีประสิทธิภาพ 
นั้นคือเราสามารถสร้างความสัมพันธ์ทางฟิสิกส์จากตัวแปรใดๆ ในการทดลองซึ่งมีมากกว่าสมการทฤษฎีที่เรามี
ในปัจจุบันได ้

 จากแนวคิด กระบวนการ และทฤษฎีที่ได้กล่าวมานี้ คาดว่าจะท าเราสามารถศึกษาสสารควบแน่น ได้อย่าง
ครอบคลุมและมีเทคนิคการวิเคราะห์วัสดุอย่างมีประสิทธิภาพ พร้อมทั้งมีช่องทางในการพัฒนาเทคนิค และ
เรียนรู้จากการค านวณต่างๆ อีกมากมาย และมีส่วนช่วยในการวิจัยและพัฒนาระบบการทดลองของสาร
ควบแน่นให้มีประสิทธิภาพมากขึ้น นอกจากนั้นเรายังสามารถใช้ทฤษฎีนี้ในการสร้างแบบจ าลองและค านวณ
เพ่ือท านายสมบัติวัสดุเพ่ือลดต้นทุนในการทดลอง และสามารถท านายหาวัสดุใหม่ๆ เงื่อนไขในการเตรียมวัสดุ
ที่ให้สมบัติของวัสดุที่เราต้องการได้ รวมไปถึงมีผลงานที่มีมาตรฐานในระดับขั้นแนวหน้าหรือระดับนานาชาติได้ 
โดยมีวัสดุหรือสสารควบแน่นส าหรับวัสดุใหม่ที่มีศักยภาพสูงที่เรามุ่งเน้นในการศึกษาได้แก่ 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
  

  

ภาพที่ 6  ตัวอย่างแผนผังการสร้าง artificial neuron network (ANN)  ส าหรับการคาดการณ์สมบัติการน า
ความร้อนของวัสดุ (ซ้าย) และผลการคาดการณ์เทียบกบการทดลอง (ขวา) 
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  1) การศึกษาสารกลุ่ม Graphene และ Carbon-based materials 

 เมื่อเร็วๆนี้วัสดุที่มีชั้นของอะตอมคาร์บอนเพียงชั้นเดียวคล้ายกราฟีนแต่มีรูพรุนหรือที่เรียกว่า porous 
graphene ได้ถูกสังเคราะห์ขึ้นมาและถูกศึกษาอย่างกว้างขวางเนื่องจาก ขนาด รูปร่างและความ หนาแน่น
ของรูพรุนรวมถึงคุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์สามารถถูกปรับเปลี่ยนได้ (Bieri et al. 2009) การศึกษาเชิง 
ทฤษฎีค านวณ DFT รายงานว่ากราฟีนที่มีรูพรุนมีศักยภาพในการน าไปใช้เป็น ตัวกรองแก๊สในระดับโมเลกุลได้ 
(Tang, Zhou, and Chen 2013; Jungthawan, Reunchan, and Limpijumnong 2013) เป็นสารกึ่งตัวน า
แบบ direct gap (Du, Zhu, and Smith 2010) และ เป็นตัวกักเก็บ ไฮโดรเจนในรูปของ H2 ได้เมื่อถูกเคลือบ
ด้วยอะตอมของโลหะ (Reunchan and Jhi 2011) ในแง่ท่ี กราฟีนที่มีรูพรุนประพฤติ ตัวเป็นสารกึ่งตัวน าแบบ 
direct gap โดยมีความกว้างแถบพลังงาน (energy band-gap) ประมาณ 3.2 eV ท าให้มีค าถามว่าเรา
สามารถน ามาใช้เป็นสารกึ่งตัวน าแถบพลังงานกว้างได้หรือไม่ ดังเช่น GaN และ In2O3 (Ellmer 2012; 
Morkoç et al. 1994) ซึ่งน าไปใช้ในอุปกรณ์เชิงแสง-ไฟฟ้าอย่างแพร่หลาย ทั้งนี้จ าเป็นต้องท าให้พาหะตัวน า 
อิสระไม่ว่าจะเป็นอิเล็กตรอนหรือโฮลมีจ านวนมากพอเพ่ือจะท าให้กราฟีนที่มีรูพรุนกลายเป็น n-type หรือ p-
type   ได้ ทั้งนี้อาจท าได้โดย (1) การเจือโดยให้อะตอมของสารเจือไปแทนที่คาร์บอน (2) การปรับเปลี่ยน 
functional group ให้เป็นโมเลกุลอ่ืน (3) การเคลือบด้วยอะตอมของสารเจือ (3) การเพ่ิม จ านวนชั้นของกรา
ฟีน และผลของการเลื่อนหรือหมุนแผ่นกราฟีน นอกจากนี้การปรับเปลี่ยนโครงสร้าง ทางอิเล็กทรอนิกส์ของก
ราฟีนที่มีรูพรุนนี้ยังเปิดโอกาสในการปรับปรุงประสิทธิภาพของการน าไปใช้ใน แง่การกักเก็บไฮโดรเจนโดยอาจ
ท าให้อะตอมของโลหะยึดเหนี่ยวได้ดีขึ้น (Beheshti, Nojeh, and Servati 2011; Tozzini and Pellegrini 
2012) และส่งผลให้ดึงดูด ไฮโดรเจนได้จ านวนมากขึ้นต่อหนึ่งหน่วยมวล การศึกษาแบบเฟิสพรินซิเพิลเป็น
วิธีการหนึ่งใน การศึกษาปัญหาเหล่านี้ได้ถึงความเข้าใจในระดับอะตอมและมีประสิทธิภาพมากดังที่เห็นได้จาก 
รายงานวิจัยคุณภาพสูงในข้างต้น 

 2) การศึกษาสารกลุ่ม Transition-metal dichalcogenides 

 การศึกษาโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ของสารในกล่ม Transition-metal dichalcogenides (TMD) โดย
ศึกษาการปรับเปลี่ยนและควบคุมโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ของสาร WSe2, HfSe2, MoS2 และสารที่มีโครงสร้าง
ลักษณะเดียวกัน ซึ่งเป็นสารที่มีโครงสร้างเป็นชั้น ๆ โดยแต่ละชั้นของสารจะยึดกัน ด้วยแรงแวนเดอร์วาลส์  สา
รกล่มนี้มีความน่าสนใจในเชิงอิเล็กทรอนิกส์ โดยเมื่อท าการระเหยอะตอม ของโลหะกล่มที่ 1 เช่น โพแทสเซียม 
หรือ โซเดียม พบว่าอะตอมของโลหะมีแนวโน้มในการแทรกตัวเข้าไปอยู่ระหว่าง โครงสร้างที่เป็นชั้นของ
โครงสร้างท าให้โครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ของวัสดุเปลี่ยนจากวัสดุเชิงปริมาตร เป็นวัสดุสองมิติ (Eknapakul et 
al. 2014; 2016; 2018) โดยกระบวนการแยกชั้นนี้ยังก่อให้เกิดการเปลี่ยนแปลงของช่องว่างแถบพลังงาน จาก 
indirect bandgapเป็น direct bandgap ซึ่งสามารถประยุกต์ใช้ได้ในหลายด้าน เช่นอุปกรณ์เซนเซอร์ 
อุปกรณ์เชิงอิเล็กทรอนิกส์ โดยเป้าหมายการวิจัยต้องการหาแนวโน้มและสาเหตุของการเปลี่ยนแปลง รวมทั้ง
สมบัติอื่นๆ ที่เกิดขึ้นเช่น สมบัติเชิงแสงและเทอร์โมอิเล็กทริกซ์ (thermoelectric) (Singh and Ahuja 2019)  
โครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ของวัสดุที่เกิดขึ้นในสารกลุ่มนี้เนื่องจากชนิดของโลหะที่แทรกเข้าไปอยู่ระหว่าง ชั้น
ของโครงสร้าง  
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 3) การศึกษาวัสดุที่ใช้เป็นอิเล็กโทรดส าหรับแบตเตอรี่ยุคใหม่ 

 ตลอดช่วงหลายปีที่ผ่านมา การพัฒนาเทคโนโลยีการกักเก็บพลังงานแบบแบตเตอรี่ชนิดลิเทียมไอออนได้รับ
ความสนใจ และเป็นหัวใจส าคัญของการลดข้อจ ากัดของรถยนต์พลังงานไฟฟ้า เช่น ระยะทางต่อรอบการประจุ
ไฟฟ้า เวลาการประจุไฟฟ้า ราคา อายุการใช้งาน และความปลอดภัย (Thackeray, Wolverton, and Isaacs 
2012; Xu et al. 2012) นอกเหนือจากแบตเตอรี่ชนิดลิเทียมไอออน แบตเตอรี่ลิเทียมชนิดอ่ืนซึ่งมีความ
หนาแน่นพลังงานสูงกว่า ได้แก่ Li-S (Xue et al. 2019; Shaibani et al. 2020) Li-air (O. L. Li and Ishizaki 
2018) และ all-solid-state Li ion battery (Notohara et al. 2018) ก าลังได้รับความสนใจในการวิจัยและ
พัฒนาเพ่ือให้สามารถใช้ในเชิงการค้าเช่นกัน แต่ทั้งสามเทคโนโลยีนี้ใช้ปริมาณ Li มากกว่า Li-ion batteries 
เมื่อเทียบแบตเตอรี่ที่มีก าลังการจ่ายไฟเท่ากัน อย่างไรก็ตาม ความท้าทายที่ส าคัญคือการหาแหล่งแร่ Li เพ่ือ
รองรับการขยายตัวของการใช้แบตเตอรี่ลิเทียมในอุตสาหกรรมขนาดใหญ่อย่างรถยนต์ไฟฟ้า (Olivetti et al. 
2017) แนวคิดทางเลือกหนึ่งคือการทดแทน Li ด้วยโลหะชนิดอ่ืนที่สามารถหาได้ง่าย เช่น Na Mg Ca และ Al 
(Johansson, Rozier, and Rosa Palacín 2018; Ponrouch et al. 2019) ซึ่งโลหะในกลุ่มนี้มีโอกาสที่จะเกิด 
dendrite (internal short circuit) ได้น้อยและสามารถป้องกันด้วยการท า electroplating จึงท าให้สามารถ
ใช้ ขั้วโลหะ เป็น negative electrode ได้เลย (Davidson et al. 2019) ตรงข้ามกับ Li ที่โดยมากจะใช้ Li 
intercalated ใน graphite ซึ่งเป็นการลดขั้นตอนการ intercalate ของ ion และช่วยเพ่ิมความหนาแน่น
พลังงานของ negative electrode ยกตัวอย่างเช่น Mg โลหะ มีความหนาแน่นพลังงานเชิงมวล 2205 mA h 
g–1 ซึ่งมากกว่า LiC6 ที่มีความหนาแน่นพลังงานเชิงมวลเพียง 372 mA h g–1 (Gautam et al. 2015) แต่
ปัญหาหลักส าคัญอยู่ที่การเลือกหา positive electrode ที่เหมาะสมกับแต่ละชนิดไอออนของโลหะที่มีขนาด
หรือประจุแตกต่างจากไอออนของ Li  (Ponrouch et al. 2019) ค าว่าเหมาะสมในที่นี้ หมายถึง 1) โครงสร้าง
ของ electrode มีช่องว่างและสามารถบรรจุ cation ได้จ านวนมาก ส่งผลท าให้มีความหนาแน่นพลังงานที่สูง 
2) cation สามารถเคลื่อนที่ในโครงสร้างได้รวดเร็วซึ่งส่งผลต่อก าลังการจ่ายและประจุไฟฟ้าของแบตเตอรี่ และ 
3) โครงสร้าง electrode ต้องยังคงเสถียรพอที่จะเกิดกระบวนการเคลื่อนที่เข้าและออกของ cation ได้อย่าง
ผันกลับได้  

  Vanadium pentoxide (V2O5) มีลักษณะโครงสร้างเป็นชั้นคล้ายวัสดุ 2D โดยแต่ละชั้นยึดโยงกันด้วยแรง
ระหว่างโมเลกุลอย่างอ่อนชนิด van der Waals ส่งผลให้ระยะห่างระหว่างชั้นมากพอที่จะให้ cation ขนาด
เล็ก เช่น Li เข้าไปแทรกอยู่ภายในได้  และอีกทั้ง V2O5 เป็นวัสดุที่มีราคาถูก สังเคราะห์ได้ง่าย และมีความ
หนาแน่นพลังงานในเชิงทฤษฎีสูง (X. Liu et al. 2018) จึงท าให้ V2O5 ได้รับความสนใจ ที่จะน ามาใช้เป็น 
positive electrode ของ Li ion batteries (Baddour-Hadjean et al.  2008)  แต่ปัญหาในวัสดุ นี้ คื อ
ความสามารถในการเคลื่อนที่ของ electron และ cation ในโครงสร้างที่ต่ า น าไปสู่สมบัติเชิงไฟฟ้าเคมีที่ไม่ดี
ของแบตเตอรี่ [13] ซึ่งปัญหาเหล่านี้ถูกท าให้ลดลงไปได้โดยใช้เทคนิคในการสังเคราะห์ เช่น การลดขนาด
อนุภาคของวัสดุให้อยู่ในระดับนาโน การเพ่ิมการน าไฟฟ้าด้วยการเคลือบด้วยคาร์บอน และการเจือ (doping) 
(X. Liu et al. 2018; Yao et al. 2018) ไม่เพียงเฉพาะ Li+ เท่านั้น ในการทดลองสามารถยืนยันได้ว่าไอออน
ของโลหะ เช่น Na+ (Safrany Renard et al. 2017) Mg2+ (Andrews et al. 2018; Sa et al. 2016) Ca2+ 

(Murata et al. 2019) Zn2+ (Zhang et al. 2018; F. Liu et al. 2019, 3) Al3+ (Gu et al. 2017) สามารถ
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แทรกเข้าไปอยู่ภายในโครงสร้างของ V2O5 ได้และเป็นกระบวนการที่สามารถเกิดย้อนกลับได้ กล่าวคือ V2O5 
สามารถท าหน้าที่เป็น positive electrode ของ metal ion batteries ได้ อย่างไรก็ตามกลไกของการ
เคลื่อนที่ของ cation ในโครงสร้างหลักพร้อมกับการเกิดการเปลี่ยนเฟสของ V2O5 ยังคงเป็นสิ่งที่อธิบายได้ยาก 
รวมถึงในการทดลองที่ใช้อิเล็กโทรไลต์ชนิด aqueos พบว่าการ intercalation ของ cation เกาะกับโมเลกุล
ของน้ า อยู่ในรูปของ hydrated form ดังเช่น ใน Ca2+ (Murata et al. 2019) Zn2+(Zhang et al. 2018; F. 
Liu et al. 2019) ซึ่งเป็นกลไกที่แตกต่างจากการ intercalate ของ Li+ การศึกษาแบบเฟิร์สพรินซิเพิลโดยใช้
ทฤษฎี DFT เป็นเครื่องมือหนึ่งเพ่ือศึกษากลไกของ intercalation และ diffusion ใน multivalent cation 
เช่น Mg2+ Ca2+  Zn2+ ในระดับอะตอมและอิเล็กตรอน เพ่ือน าไปสู่ความเข้าใจที่มากยิ่งขึ้น 

 4) การศึกษาตัวเร่งปฏิกิริยาวิวิธพันธุ์ ส าหรับปฏิกิริยาการแปลงชีวมวลเป็นสารมูลค่าสูง 

     ประเทศไทยเป็นประเทศเกษตรกรรมที่มีชีวมวล (Biomass) จ านวนมากโดยเฉพาะอย่างยิ่งวัสดุเหลือทิ้ง
ทางการเกษตร เช่น ฟางข้าว แกลบ กากอ้อย กากใย และทะลายปาล์ม ดังนั้นจึงมีงานวิจัยที่พยายามเปลี่ยน
ทรัพยากรชีวมวลที่มีราคาถูกและมีปริมาณมากให้เป็น พลังงานชีวภาพ หรือพลังงานชีวมวล รวมไปถึง
ผลิตภัณฑ์ที่มีมูลค่าเพ่ิม (ศักยภาพชีวมวลในประเทศไทย, 2020) เช่น ไฮดรอกซีเมทิลเฟอร์ฟูรัล (HMF) กรดฟู
แรนไดคาร์บอกซิลิค (FDCA) กรดฟิวโรอิก ไซโคลเพนทาโนน (CPO) ไดเมธิลฟูมาเรท (DMF) และอ่ืน ๆ 
(Kucherov et al. 2018) 

 ตัวเร่งปฏิกิริยาถือได้ว่ามีบทบาทที่ส าคัญเป็นอย่างมากในการเปลี่ยนชีวมวลให้กลายเป็นเชื้อเพลิงและ
สารเคมีชนิดต่าง ๆ โดยที่ตัวเร่งปฏิกิริยาที่มีประสิทธิภาพจะต้องสามารถช่วยท าให้ปฏิกิริยาเกิดได้เร็วขึ้น ท าให้
ได้สารผลิตภัณฑ์สูง  สามารถน ากลับมาใช้ซ้ าได้ ซึ่งจะสามารถช่วยลดต้นทุนในกระบวนการผลิตในเทคโนโลยี
เคมีชีวภาพได้ (Wang et al. 2019) หลายทศวรรษที่ผ่านมาได้มีการศึกษาระบบตัวเร่งปฏิกิริยาเอกพันธุ์ 
(Homogeneous catalyst)  และตัวเร่งปฏิกิริยาวิวิธพันธุ์ (Heterogeneous catalysis) ซึ่งพบว่าตัวเร่ง
ปฏิกิริยาเอกพันธุ์ให้ผลตอบแทนสูงส าหรับกระบวนการทางชีวมวล อย่างไรก็ตามระบบตัวเร่งปฏิกิริยาวิวิธพันธุ์ 
นั้นใช้ได้ดีกว่าระบบตัวเร่งปฏิกิริยาเอกพันธุ์ เนื่องจากสามารถแยกสารผลิตภัณฑ์ และตัวเร่งปฏิกิริยา ท าให้ได้
สารผลิตภัณฑ์ที่บริสุทธิ์ได้ง่าย ตัวเร่งปฏิกิริยาวิวิธพันธุ์ชนิดต่าง ๆ เช่นโลหะ โลหะผสม หรือ อั ลลอยโลหะ 
ออกไซด์ของโลหะ ได้รับการศึกษาส าหรับปฏิกิริยาในการแปลง ไฮดรอกซีเมทิลเฟอร์ฟูรัล (HMF) ซึ่งเป็นสารที่
ได้จากกระบวนการชีวมวล เป็นสารมูลค่าสูง (Davis, Ide, and Davis 2013; Kong et al. 2018; H. Li et al. 
2016) ตัวอย่างเช่นออกไซด์ที่ใช้วาเนเดียม (เช่น V2O5 VOHPO4 และ (VO) 2P2O7) ถูกน ามาใช้ในปฏิกิริยา
ออกซิเดชันของ HMF เป็น มาเลอิกแอนไฮไดรด์ (MA) (X. Li and Zhang 2016) นอกจากนี้ตัวเร่งปฏิกิริยาใน
กลุ่ม ออกไซด์ของโลหะ เช่น MnO2  CuO Co3O4 Ni-MnOx Co–MnOx และ Fe–MnOx ถูกน ามาศึกษาใน
ปฏิกิริยาออกซิเดชันของ HMF เป็น กรดฟูแรนไดคาร์บอกซิลิค (FDCA) (Hayashi et al. 2017; Ren et al. 
2018; Yu et al. 2018) ซึ่งเป็นสารตั้งต้นในการผลิตโพลีเอทิลีนฟูแรนโนเอท (PEF) ในอุตสาหกรรมพลาสติก 
เนื่องจากตัวเร่งในกลุ่มนี้มีความเป็นมิตรกับสิ่งแวดล้อม ราคาถูก สามารถน ากลับมาใช้ซ้ าได้ 

 ดังนั้นเพื่อพัฒนาตัวเร่งปฏิกิริยาให้มีประสิทธิภาพสูง ส าหรับปฏิกิริยาการแปลงชีวมวล ในปัจจุบันจะเห็นได้
ว่าตัวเร่งปฏิกิริยาวิวิธพันธุ์ (Heterogeneous catalysis) โดยเฉพาะออกไซด์ของโลหะได้รับความสนใจเป็น



 16 

อย่างมากในการศึกษา ทั้งในด้านการทดลองและการศึกษาทางเคมีค านวณ เพ่ือให้เข้าใจข้อมูลเชิงลึกในหลาย 
ๆ ส่วนซึ่งเป็นสิ่งที่ส าคัญส าหรับการออกแบบและพัฒนาระบบตัวเร่งปฏิกิริยาที่มีประสิทธิภาพสูงในการใช้งาน
จริงในสเกลที่ใหญ่ข้ึน ซึ่งเป็นหนึ่งในความท้าทายในอุตสาหกรรมเชื้อเพลิงชีวภาพและเคมีชีวภาพ 
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บทท่ี  3  
วิธีด าเนินการวิจัย  

 

วิธีการด าเนินงาน โครงการวิจัยย่อยท่ี 2  
 งานวิจัยนี้มุ่งเน้นการศึกษาเชิงทฤษฎีเพ่ือให้ได้มาซึ่งองค์ความรู้และความเข้าใจในการพัฒนาวัสดุ

ส าหรับอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ยุคใหม่ ซึ่งในโครงการย่อยที่ 2 นี้จะมุ่งเน้นการพัฒนาเทคนิคการค านวณและ
ทฤษฎีที่เหมาะสมในการศึกษาสมบัติเชิงโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ของวัสดุก พร้อมทั้งศึกษาและพัฒนา
สมบัติทางแสง ไฟฟ้า แม่เหล็ก หรือ การควบคู่ระหว่างสมบัติเหล่านั้นของวัสดุที่เกี่ยวข้องเพ่ือประโยชน์ใน
การปรับปรุงและพัฒนาวิธีการทดลองของทีมวิจัยด้านการทดลอง โดยจะเน้นการใช้กระบวนการค านวณ
ด้วยคอมพิวเตอร์สมรรถนะสูงในการศึกษาโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ของวัสดุ ซึ่งจะใช้ทั้งชุดค าสั่งส าเร็จรูป
และชุดค าสั่งที่พัฒนาขึ้นด้วยทีมวิจัยเอง รวมไปถึงการน าข้อมูลจากการทดลองจากทีมนักวิจัยทดลองมา
วิเคราะห์โดยใช้กระบวนการเชิงข้อมูลและการเรียนรู้ของเครื่อง เพ่ือให้เกิดความเข้าใจกระบวนการของการ
เปลี่ยนแปลงโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์ของวัสดุและตอบโจทย์ปัญหาบางประการของทีมนักวิจัยทดลอง และ
เพ่ือน าไปสู่สมบัติที่ต้องการหรือสมบัติทางเคมีและฟิสิกส์อ่ืน ๆ ที่น่าสนใจต่อไป โดยมีแผนการด าเนินงาน
ดังตารางที่ 1 

 

ตารางที่ 1 วิธีการด าเนินงานวิจัยและแผนการด าเนินงานวิจัย โครงการย่อยที่ 2 

กิจกรรม 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 

ปี 2563 
เตรียมความพร้อมการวิจัยและประชุมนักวิจัยใน
โครงการ 

ü            

ศึกษาแนวทางในการวิจัยพื้นฐาน ที่มีโจทย์ร่วมกับการ
ทดลองในโครงการวิจัย และรับนักวิจัยในแต่ละ
ประเด็นวิจัย 

ü ü ü ü         

ด าเนินการวิจัย และโครงการอบรมให้ความรู้   ü ü ü ü ü ü ü    

1) วิเคราะห์ผลการวิจัย และสรุปผล         ü ü ü  

น าเสนอผลการวิจัยและเผยแพร่ผลงานวิจัย           ü ü 
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ทั้งนี้หัวใจหลักส าคัญในการค านวณของโครงการวิจัยนี้จะตั้งอยู่บนพ้ืนฐานของทฤษฎีฟังก์ชันนัลของ
ความหนาแน่นเพ่ือศึกษาคุณสมบัติเชิงควอนตัมของระบบ และมีการพัฒนาโปรแกรมหรือการเขียนสคริปต์
ภาษาไพธอน (Python) เพ่ือพัฒนาเครื่องมือขึ้นเองในกลุ่มวิจัย และแบ่งปันให้กับกลุ่มวิจัยในเครือข่าย โดย
การค านวณจะเกี่ยวข้องกับทฤษฎีต่าง ๆ ดังนี้  

 Density-functional theory 

 projector-augmented-wave method 

 molecular dynamics 

 GW approximation 
จากนั้นจะเป็นกระบวนการท า minimization เพ่ือค านวณสถานะอิเล็กตรอนที่เป็นสถานะพ้ืนของ

ระบบ (Electronic minimization) โดยใช้ อัลกอริธึม Davidson, RMM-DIIS, Conjugate-gradient, 
preconditioning, density mixing, เป็นต้น 

ผลลัพธ์ของการค านวณจะให้คุณสมบัติเชิงอิเล็กทรอนิกส์ที่เป็นสถานะพ้ืนของระบบ เช่น Band 
structure, density of states, โครงสร้างผลึก เป็นต้น ซึ่งในการค านวณสามารถศึกษาคุณสมบัติที่ได้นี้
ร่วมกับการปรับเปลี่ยนฟังก์ชันนัล Exchange-correlation functionals ในแบบต่าง ๆ อาทิ LDA, GGA, 
meta-GGA, DFT+U, hybrid functionals, van der Waals functionals ที่จะให้ข้อมูลเชิงลึกของสถานะ
อิเล็กตรอนในระบบ อันเป็นพ้ืนฐานส าคัญในการปรับเปลี่ยนคุณสมบัติของวัสดุ หรือระบบที่ศึกษาเพ่ือ
พัฒนาไปสู่การประยุกต์ใช้วัสดุนั้น ๆ ในเชิงพาณิชย์ หรือแก้โจทย์ปัญหาของภาคการผลิตในอุตสาหกรรม
สารกึง่ตัวน าที่มีอิทธิพลอย่างสูงในการพัฒนาเศรษฐกิจของประเทศและประเทศต่าง ๆ 

นอกจากการศึกษาคุณสมบัติของวัสดุจากเทคนิคการค านวณที่ใช้แล้ว กลุ่มวิจัยยังได้ปลูกฝังและ
พัฒนาทรัพยากรบุคคลที่เป็นก าลังส าคัญในการศึกษาวัสดุศาสตร์เชิงค านวณ ที่นอกจากจะใช้เครื่องมือเป็น
แล้ว ยังมีความรู้ความเข้าใจในทฤษฎีอย่างถ่องแท้และลึกซึ้งอีกด้วย โดยการค านวณจะมีการค านึงถึง
โครงสร้างและสมมาตรของระบบซึ่งเป็นคณิตศาสตร์ขั้นสูงที่เป็นตัวก าหนดสถานะอิเล็กตรอนของสรรพสิ่ง
ต่าง ๆ โดยหัวข้อที่ได้มีการสอนและฝึกฝนในกลุ่มวิจัย มีดังนี้  

 Symmetry and structure โ ด ย พิ จ า ร ณ า  Crystal symmetry, reciprocal space, 
surfaces, pair-correlation function for liquids, etc. 

 Ionic minimization เพ่ือใช้ศึกษาโครงสร้างของวัสดุ Structure optimization, ionic-
minimization methods, forces, etc. 

 Molecular dynamics เพ่ือศึกษาพลศาสตร์เชิงกลของอะตอม Barostats, thermostats, 
ensembles, etc. 

 คุณสมบัติเชิงกลศาสตร์สถิติ (Ensemble properties) เพ่ือศึกษา Monitoring geometric 
parameters, pair-correlation function, etc. 

 การท ากลุ่มตัวอย่าง Advanced molecular-dynamics sampling 
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 การสร้างสนามของแรงโดยใช้กระบวนการเรียนรู้ของเครื่อง (Machine-learned force 
fields) เพ่ือสร้างข้อมูลเพื่อใช้ฝึกเครื่องและน าไปสู่การประยุกต์ (Training and application 
of force fields) 

 การศึกษาโฟนอน (Phonons) ได้แก่ Lattice vibrations, electron-phonon interactions. 

 Response theory เพ่ือเทียบผลการค านวณกับผลที่ได้จากวัดด้วยเทคนิคต่าง ๆ ได้แก่ 
Static and frequency- dependent dielectric properties, Berry phases, 
spectroscopy (UV, VIS, X-ray), phonons, etc. 

 Many-body perturbation theory 

 Localized basis and projection  

 การศึกษาประสิทธิภาพในการค านวณแบบขนาน Performance Parallelization, memory 
management, profiling, etc. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

ภาพแสดง แผนผังการค านวณ  
(ท่ีมา https://www.vasp.at/wiki/index.php/The_VASP_Manual) 
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บทท่ี  4 

ผลการวิจัย 
 

ในโครงการย่อยท่ี 2 ผลงานวิจัยดังต่อไปไปนี้ 

4.1 การศึกษาสมบัติอิเล็กทรอนิกส์และเทอร์โมไดนามิกส์ของความบกพร่องในลักษณะจุดในโครงสร้าง
วาเนเดียมเพนทอกไซด์โดยใช้หลักการค านวณจากจุดเริ่มต้น (Electronic and thermodynamic 
properties of native point defects in V2O5: a first-principles study) 

การเกิดความบกพร่องในโครงสร้างผลึกของวัสดุนั้นอาจส่งผลอย่างมากต่อสมบัติต่าง ๆ ของวัสดุที่
เกี่ยวข้องกับอิเล็กตรอน เช่น การดูดกลืนแสง การน าไฟฟ้า และอ่ืน ๆ อย่างไรก็ตามส าหรับการศึกษาความ
บกพร่องในผลึกวาเนเดียมเพนทอกไซด์ (V2O5) นั้นโดยมากจะกล่าวถึงแค่ชนิดจุดว่างของออกซิเจน (oxygen 
vacancy) เท่านั้น  ดังนั้นในงานนี้ได้ใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น (density functional theory) เพ่ือ
ศึกษาสมบัติเชิงโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์และเชิงพลังงานของการเกิดความบกพร่องในลักษณะจุด ( intrinsic 
point defect) ที่สามารถเกิดขึ้นได้ในโครงสร้างผลึกวาเนเดียมเพนทอกไซด์ (V2O5) โดยได้พิจารณาความ
บกพร่องในลักษณะจุดประเภทต่าง ๆ ได้แก่ 1) อิเล็กทรอนิกส์ (electronic defects) ของทั้งอิเล็กตรอนอิสระ 
อิเล็กตรอนโพลารอน โฮลอิสระ 2) การแทรกในที่ว่าง (interstitial defects) ของวาเนเดียมหรือออกซิเจน 
และ 3) จุดว่าง (vacancy defects) ของออกซิเจน วาเนเดียม หรือวาเนดิล ดังแสดงในแบบจ าลองโครงสร้าง
ผลึกในรูปที่ 4.1(a) โดยโครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์และพลังงานของการเกิดแต่ละความบกพร่องได้ถูก
ค านวณและเปรียบเทียบในสภาวะการสังเคราะห์ที่แตกต่างกัน จากผลการค านวณโครงสร้างอิเล็กตรอนพบว่า
จุดว่างของหมู่วาเนดิลนั้นท าให้เกิดสถานะพลังงานว่างที่ใกล้กับขอบของแถบพลังงานวาเลนซ์ (valence 
band) ส่งผลให้เกิดโฮลกับระบบได้และจะท าให้เกิดการน าไฟฟ้า อย่างไรก็ตามความบกพร่องดังกล่าวไม่เสถียร
มากพอเมื่อเทียบกับการเกิดจุดว่างของออกซิเจนหรือการแทนที่ของออกซิเจนในช่องว่าง ซึ่งตรงกันข้ามความ
บกพร่องดังกล่าวอาจจะให้อิเล็กตรอนกับระบบแต่ระดับสถานะพลังงานอยู่ต่ ากว่าแถบพลังงานการน า 
(conduction band) มาก 
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รูปที่ 4.1 แสดงความบกพร่องในลักษณะจุด (point defects) ที่ศึกษาในงานวิจัยนี้ (a) โครงสร้างผลึกของ
ความบกพร่องในลักษณะจุดทั้งหมดที่พิจารณาได้แก่ ประเภทอิเล็กทรอนิกส์ (electronic defects) ประเภท
แทรกในที่ว่าง (interstitial defects) และจุดว่าง (vacancy defects) โดยกลุ่มหมอกที่ล้อมรอบอะตอมแสดง
ความหนาแน่นประจุลบ (เหลือง) หรือประจุบวก (น้ าเงิน) และ (b) ความหนาแน่นของความบกพร่องใน
ลักษณะจุดในสภาวะการสังเคราะห์แบบต่าง ๆ ตั้งแต่สภาวะขาดออกซิเจน (O-poor) จนถึงสภาวะมีออกซิเจน
เกินพอ (O-rich)  
 

จากนั้นพลังงานการเกิดความบกพร่องถูกน ามาใช้เป็นข้อมูลขาเข้าส าหรับแบบจ าลองทางสถิติบน
พ้ืนฐานของสมการอาเรเนียสและเงื่อนไขความเป็นกลางทางไฟฟ้าของวัสดุ เพ่ือใช้ในการประมาณความ
หนาแน่นของความบกพร่องในแต่ละรูปแบบที่สภาวะการสังเคราะห์แบบต่าง ๆ (ศักย์ของออกซิเจน) ดังแสดง
ในรูปที่ 4.1(b) โดยตัวแปรอุณหภูมิส าหรับแบบจ าลองทางสถิตินี้ถูกก าหนดไว้ที่ 723 K ในขั้นตอนการ
สังเคราะห์วัสดุและถูกท าให้เย็นลงอย่างรวดเร็วที่ 300 K จากผลการค านวณพบว่าจุดว่างของออกซิเจนเป็น
ความบกพร่องหลักเพียงชนิดเดียวเมื่อวัสดุถูกสังเคราะห์ในสภาวะขาดออกซิเจน (O-poor) และหากสภาวะใน
การสังเคราะห์มีศักย์ของออกซิเจนเพ่ิมขึ้นเรื่อย ๆ จะเกิดความบกพร่องชนิดการแทนที่ของออกซิเจนในที่ว่าง
แทน จนถึงในสภาวะออกซิเจนเกิน (O-rich) อย่างไรก็ตามโดยทั่วไปนั้นการสังเคราะห์วาเนเดียมเพนทอกไซด์
มักเกิดข้ึนที่อุณหภูมิประมาณ 673 – 773 K ในความดันบรรยากาศ ซึ่งท าให้ศักย์ของออกซิเจนนั้นอยู่ใกล้เคียง
หรือสูงกว่าสภาวะขาดออกซิเจนเพียงเล็กน้อย กล่าวคือการสังเคราะห์วาเนเดียมเพนทอกไซด์โดยปกติมักจะ
ท าให้เกิดจุดว่างของออกซิเจนที่ความหนาแน่นประมาณ  1017 cm-3 และเป็นความบกพร่องหลักในวัสดุ
ดังกล่าว 

จุดว่างของออกซิเจนในสภาวะที่เป็นกลางนั้นประกอบด้วยจุดศูนย์กลางของความบกพร่องที่ออกซิเจน
หายไปและอิเล็กตรอนโพลารอนจ านวน 2 อนุภาคที่ต าแหน่ง 2 วาเนเดียมอะตอมบนและล่าง ดังแสดงด้วย
กลุ่มหมอกสีเหลืองบริเวณอะตอมสีเทาในรูปที่ 2 การน าไฟฟ้าของวัสดุวาเนเดียมเพนทอกไซด์นี้อาจเกิดจาก
อิเล็กตรอนโพลารอนเป็นพาหะหลักเนื่องจากความหนาแน่นของอิเล็กตรอนอิสระค่อนข้างน้อยกว่าโพลารอน 
ดังนั้นเราจึงท าการศึกษาพลังงานที่ต้องใช้ในการเกิดปรากฏการณ์การเคลื่อนที่ของโพลารอน (polaron 
hopping) หนีออกจากศูนย์กลางของจุดว่างออกซิเจน เป็นไปตามท่ีคาดไว้อิเล็กตรอนโพลารอนทั้งสองอนุภาค
ซึ่งมีประจุเป็นลบถูกตรึงไว้ด้วยแรงทางไฟฟ้าที่เกิดจากจุดว่างของออกซิเจนที่มีประจุบวก โดยโพลารอนตัว
ด้านล่างสามารถหนีออกจากก าแพงพลังงานศักย์นี้ได้ง่ายกว่าโดยต้องข้ามก าแพงพลังงานศักย์ประมาณ 0.6 
eV การหนีออกบริเวณศูนย์กลางความบกพร่องเกิดขึ้นได้ยากเมื่อเปรียบเทียบกับการเคลื่อนที่ของโพลารอนที่
เคลื่อนที่ในโครงสร้างผลึกที่ไม่มีความบกพร่องที่มีก าแพงพลังงานศักย์ที่ 0.2 eV (เนื่องจากความน่าจะเป็นใน
การเคลื่อนที่ข้ึนอยู่กับเอกโปเนนเชียลของก าแพงพลังงานศักย์) แต่หากข้ามก าแพงศักย์ที่ 0.6 eV นี้ไปได้แล้วก็
จะเปรียบเสมือนโพลารอนอิสระที่ท าหน้าที่เป็นพาหะของการน าไฟฟ้าได้ เพ่ือให้เปรียบเทียบได้ชัดเจนขึ้น
โมเดลทางสถิติที่ชื่อว่า kinetic Monte Carlo ถูกน ามาใช้ในการประมาณความสามารถในการเคลื่อนที่ของโพ
ลารอน ซึ่งพบว่าโพลารอนที่เกิดจากจุดว่างของออกซิเจนนั้นเคลื่อนที่ได้ช้ากว่าโพราลอนอิสระมากสุด 10,000 
เท่า อย่างไรก็ตามด้วยข้อจ ากัดของแบบจ าลอง Monte Carlo ที่เราใช้ท าให้ความหนาแน่นของจุดว่าง
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ออกซิเจนมากกว่าความเป็นจริง ซึ่งจากแนวโน้มแล้วโพลารอนดังกล่าวน่าจะเคลื่อนที่ได้เร็วกว่านี้ในสภาวะ
ความเป็นจริง และถึงแม้การเคลื่อนที่ของโพลารอนที่เกิดจากจุดว่างออกซิเจนนี้จะเคลื่อนที่ได้ช้าแต่ก็มีส่วนที่
ท าให้เกิดพาหะในระบบ เพราะเม่ือเทียบกับระบบที่เป็นโครงสร้างผลึกที่สมบูรณ์แล้วโพลารอนอิสระที่เกิดจาก
การกระตุ้นด้วยพลังงานความร้อนเกิดได้ในความหนาแน่นที่ต่ ามากที่ 104 cm-3 ที่ 300 K เมื่อเทียบกับความ
หนาแน่นของจุดว่างออกซิเจนและโพลารอนที่ถูกตรึงไว้ที่ความหนาแน่นประมาณ 1017 cm-3 ดังนั้นจุดว่างของ
ออกซิเจนจึงท าหน้าที่เพ่ิมความหนาแน่นของพาหะ ถึงแม้อาจจะท าให้พาหะเคลื่อนที่ได้ช้าลงเล็กบ้าง แต่โดย
ภาพรวมจะท าให้การน าไฟฟ้าของวัสดุดีขึ้นเมื่อมีการเกิดความบกพร่องดังกล่าว 

 
รูปที่ 4.2 แสดงความบกพร่องในลักษณะจุดชนิดจุดว่างของออกซิเจน (oxygen vacancy) ที่ต าแหน่งของ O1 
หรือวาเนดิลออกซิเจน และกลุ่มหมอกสีเหลืองสองกลุ่มแสดงอิเล็กตรอนโพลารอนซึ่งถูกกักขังไว้ที่บริเวณของ
ความบกพร่อง โดยถ้าหากอิเล็กตรอนโพลารอนมีพลังงานมากพอจนสามารถเอาชนะก าแพงพลังงานศักย์นี้ได้ก็
จะสามารถเคลื่อนที่ต่อไปได้จนเกิดกระบวนการน าไฟฟ้าของวัสดุ 
 
 

4.2 การส่งเสริมประสิทธิภาพไฟฟ้าเคมีของไททาเนียมคาร์ไบร์ออกไซด์เป็นวัสดุขั้วของแบตเตอรี่อัลคาไล-
ไอออนโดยการเจือธาตุซัลเฟอร์ ในโครงสร้างโดยใช้หลักการค านวณทางทฤษฎี  (Promoting 
Electrochemical Performance of Ti3C2O2 MXene-Based Electrodes of Alkali- Ion Batteries 
via S Doping: Theoretical Insight) 

โครงสร้างของ Ti3C2O2 MXene มีสมมาตรแบบ hexagonal โดยโครงสร้างของหน่วยย่อยมีความ
กว้างและความยาวเท่ากับ 6.04 Å และความสูงเท่ากับ 18.73 Å เมื่อน าโครงสร้างหน่วยย่อยมาประกอบกัน
เป็นโครงสร้าง 2x2x1 ซุปเปอร์เซลล์ ที่ประกอบด้วยเลเยอร์เดี่ยวที่เทียบเท่ากันสองตัวที่มีรูปแบบการเรียงซ้อน
แบบ AB ชั้นเหล่านี้ถูกยึดเข้าด้วยกันโดยแรง Van der Waals ที่อ่อนแอ ซึ่งค่าการค านวณพารามิเตอร์ต่าง ๆ 
ในงานนี้สอดคล้องกับการทดลอง และการค านวณในงานอ่ืน ๆ ที่มีความคลาดเคลื่อนน้อยกว่า 6.03 % เพ่ือให้
ได้โครงสร้าง S-doped Ti3C2O2 ทางนักวิจัยได้ท าการแทนที่ซัลเฟอร์ที่ต าแหน่งอะตอมคาร์บอน (SC-Ti3C2O2) 
และออกซิเจน (SO-Ti3C2O2) ดังแสดงในรูปที่ 4.3 นอกจากนี้ยังได้มีการศึกษาผลของความเข้มข้นของซัลเฟอร์
ที่เจือเข้าไปตั้งแต่ 2% ถึง 16% ความเสถียรของ SC-Ti3C2O2 และ SO-Ti3C2O2 ที่ความเข้มข้นของซัลเฟอร์
ต่างกันถูกอธิบายด้วยการเปรียบเทียบพลังงานการเกิดต่ออะตอม (formation energies, Ef) จากรูปที่ 1a จะ
เห็นได้ว่าค่า Ef สัมพัทธ์ของระบบ SC-Ti3C2O2 มีแนวโน้มลดลงเมื่อความเข้มข้นของ S เพ่ิมขึ้นซึ่งบ่งชี้ว่าความ
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เข้มข้นของ S ที่ค่อนข้างสูงสามารถพบได้ในตัวอย่าง SC-Ti3C2O2 แต่ทว่าถ้าความเข้มข้นของ S มากกว่า 8% 
จะท าให้โครงสร้างเกิดการสร้างใหม่ (reconstruction) ดังนั้นและโครงสร้างดังกล่าวจะไม่ถูกน ามาศึกษาต่อ 
ในทางตรงกันข้าม ความเข้มข้นสูงที่ต้องการดังกล่าวมีโอกาสพบน้อยมากในการเจือซัลเฟอร์เข้าไปที่อะตอม
ออกซิเจน (SO-Ti3C2O2) ดังแสดงในรูป 4.3b การค านวณของเราสนับสนุนการค้นพบจากการทดลองว่าการ
เจือ S ที่อะตอม C มีปริมาณ S มากกว่าการแทนที่ S บนพื้นผิว ประมาณ 2.91 % นอกจากนี้ยังพบว่าการเจือ
ซัลเฟอร์ไปอยู่ที่ต าแหน่งใกล้กันจะท าให้พลังงานต่ ากว่าการเจือซัลเฟอร์ที่ต าแหน่งไกลกันอย่างน้อย 0.30 eV 
ส าหรับ 4%S ใน SC-Ti3C2O2 และ 0.09 eV และ 0.03 eV ส าหรับ 4%S และ 8%S ใน SO-Ti3C2O2 ตามล าดับ 
หมายความว่าการรวมตัวกันของซัลเฟอร์มีแนวโน้มที่จะเกิดในระบบ SC มากกว่า โดยผลลัพธ์ที่ค านวณได้นั้น
ตรงกันข้ามกับผลจากการทดลอง ทั้งนี้อาจเป็นเพราะความเข้มข้นของ S ที่ต่ าโดยประมาณ 1.10 – 4.01 at.% 
ซึ่งอาจตรวจพบการรวมตัวของก ามะถันไม่ชัดเจน จากการส ารวจผลกระทบของการเติม S ต่อการเปลี่ยนแปลง
ทางโครงสร้าง หลังจากเจือซัลเฟอร์เข้าไปในโครงสร้างพบว่าโครงสร้างมีการขยายตัวในทิศทาง c เพ่ิมข้ึนถึง 6 
% เมื่อเทียบกับโครงสร้างบริสุทธิ์ ส าหรับระบบ SC-Ti3C2O2 และ 14 % ส าหรับระบบ SO-Ti3C2O2 ในขณะที่
การเปลี่ยนแปลงในทิศทาง a และ b นั้นมีการเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อย (น้อยกว่า 3% ส าหรับทั้งสองระบบ) 
อย่างไรก็ตาม ที่มาของพารามิเตอร์ c ที่ขยายใหญ่ขึ้นส าหรับระบบ SC-Ti3C2O2 และ SO-Ti3C2O2 นั้นแตกต่าง
กัน ดังแสดงในรูปที่ 1c พารามิเตอร์ c ที่เพ่ิมขึ้นของระบบ SC-Ti3C2O2 นั้นมาจากความหนาของชั้นที่เพ่ิมขึ้น
ในช่วงระหว่าง 0.12 Å ถึง 0.85 Å ซ่ึงสอดคล้องกับ 1.38 – 6.25% เนื่องจากการแทนที่ของอะตอม C ด้วย
อะตอม S ที่ใหญ่กว่า ท าให้เกิดพันธะ Ti-S ที่ยาวขึ้น ในทางกลับกัน การแทนที่อะตอม S ที่ต าแหน่งอะตอม O 
ของบริเวณพ้ืนผิวส่งผลให้เกิดแรงผลักระหว่างชั้น MXene สองชั้นซึ่งน าไปสู่การขยายตัวของระยะห่างระหว่าง
ชั้นที่ 0.22 – 1.24 Å หรือ 8.90 – 28.70 % (รูปที่ 4.3c) 

 

 
รูปที่ 4.3 พลังงานการก่อตัวสัมพัทธ์ของ (a) SC-Ti3C2O2 (b) SO-Ti3C2O2 และ (c) การเปลี่ยนแปลง (%) ของ
พารามิเตอร์ c ความหนาของชั้น และระยะห่างระหว่างชั้นของโครงสร้าง S-doped เมื่อเปรียบเทียบกับ
โครงสร้างบริสุทธิ์ Ti3C2O2 
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เพ่ือให้ได้ข้อมูลเชิงลึกเพ่ิมเติมเกี่ยวกับผลกระทบของการเจือซัลเฟอร์ ต่อคุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์
ของ Ti3C2O2 MXene นักวิจัยได้ค านวณและวิเคราะห์ projected density of states (PDOS) ของระบบที่
เลือก ซึ่งรวมถึง Ti3C2O2 และ 2% S-doped Ti3C2O2 ผลค านวณ PDOS ได้เผยให้เห็นว่าทุกระบบมีคุณสมบัติ
เป็นโลหะ เนื่องจากที่ระดับ Fermi (EF) อยู่ในแถบความถ่ีซึ่งสอดคล้องกับการศึกษาเชิงค านวณและการทดลอง
อ่ืนๆ โดยทั้งลักษณะของ PDOS ทั้งสามระบบมีความคล้ายคลึงกัน โดยที่สถานะใกล้กับระดับ Fermi ส่วนใหญ่
ถูกคลอบคลุมโดยอะตอม Ti 3d ส่วนสถานะของอะตอม C 2p นั้นสังเกตเห็นได้น้อยมาก หมายความว่า
สถานะของ C 2p ไม่ได้เกี่ยวข้องกับการน าไฟฟ้า ที่น่าสนใจคือ S-doped Ti3C2O2 เพ่ิมความหนาแน่นของ
สถานะ Ti 3d ที่ระดับ Fermi ซึ่งรวมจ านวนอิเล็กตรอนในช่วงพลังงานความร้อนที่อุณหภูมิห้อง (±0.025 eV) 
ของ SC-Ti3C2O2 (5.9´10–4 e) และ SO-Ti3C2O2 (5.9´10–4 e) มีมากกว่าของ Ti3C2O2 (4.2´10–4 e) ทั้งนี้
เนื่องจากอะตอม S มีจ านวนอิเล็กตรอนที่มีโพลาไรซ์สูงสามารถให้อิเล็กตรอนกับอะตอม Ti ที่ใกล้เคียงได้ และ
เพ่ิมความหนาแน่นของสถานะ Ti 3d ซึ่งอาจส่งผลให้ค่าการน าไฟฟ้าทางอิเล็กทรอนิกส์ของ MXenes ดีขึ้น 

เพ่ือศึกษาการแทรกสอดของไอออนใน Ti3C2O2 ที่บริสุทธิ์และเจือด้วย งานวิจัยฉบับนี้ใช้ระบบซูเปอร์
เซลล์ขนาด 4x4x1ที่ใหญ่ พฤติกรรมการแทรกของไอออนและการแพร่ของไอออนถูกตรวจสอบโดยการ
ค านวณพลังงานการแทรก และอุปสรรคการแพร่ที่ความเข้มข้นของไอออนเท่ากับ 0.45% อันดับแรกอะตอม 
Li และ Na ถูกแทรกระหว่างชั้น MXene ที่ต าแหน่งต่างๆ เพ่ือหาต าแหน่งการแทรกที่เสถียรที่สุด โดยจะมีสอง
ต าแหน่งที่พิจารณา คือ เตตระฮีดรอล (Td) และออกตะฮีดรอล (Oh) ช่องของการแทรกไอออนแบบออกตะฮี
ดรอล (Oh) ท าหน้าที่เป็นต าแหน่งแทรกที่เสถียรกว่าอย่างน้อย 0.24 eV มากกว่าช่องแบบเตะตระฮีดรอล 
(Td) ส าหรับระบบ Ti3C2O2 เนื่องจากขนาดของ Oh มีขนาดใหญ่กว่า ท าให้มีพ้ืนที่ที่เหมาะสมส าหรับให้ไอออน
อยู่ นอกจากนี้จะเห็นได้ว่าการแทรกไอออนเข้าไปในช่องแบบ Oh ส่งผลให้ระยะ Li-O ที่สั้นที่สุด (dLi-O) เท่ากับ 
2.02 Å ซึ่งยาวกว่าระยะในช่อง Td อย่างเห็นได้ชัด (dLi-O = 1.66 Å) ขนาดของช่องที่มีผลเด่นชัดกว่าต่อความ
เสถียรของไอออนขนาดใหญ่เช่น Na โดยที่พลังงานการสอดแทรกที่ต าแหน่ง Oh (dLi-O = 2.14 Å) คือ 1.62 
eV เสถียรกว่าของช่อง Td (dLi-O = 1.86 Å) ซึ่งจะเห็นได้ว่าการแทรกในช่องแบบ Oh มีแนวโน้มที่จะมี
เสถียรภาพมากกว่าในช่องแบบ Td ทั้งไอออน Li และ Na 

ต่อมาได้ศึกษาผลกระทบของการเติม S ต่อพฤติกรรมการแทรกของไอออน โดยเปรียบเทียบพลังงาน
การแทรกไอออนของ S-doped Ti3C2O2 กับโครงสร้าง Ti3C2O2 บริสุทธิ์ ดังแสดงในรูปที่ 4.4 พลังงานการ
แทรกที่ค านวณมีความสัมพันธ์กับระยะห่างระหว่างชั้นของ MXenes ยิ่งระยะห่างระหว่างชั้นมากขึ้นเท่าใด ก็
ยิ่งสังเกตการแทรกของไอออนที่เสถียรมากขึ้นเท่านั้น นอกจากนี้จะเห็นว่าการแทรก Li และ Na ในระบบ SC-
Ti3C2O2 นั้นเสถียรน้อยกว่าในระบบที่ยังไม่เจือซัลเฟอร์ เนื่องมาจากระยะห่างระหว่างชั้นที่แคบกว่าของ
โครงสร้าง SC-Ti3C2O2 อย่างไรก็ตามแม้ว่าโครงสร้างเจือซัลเฟอร์ที่ความเข้มข้น 8% (เครื่องหมายสีน้ าเงินอ่อน) 
จะมีช่องว่างระหว่างเลเยอร์ที่เล็กกว่า แต่พลังงานการแทรกของ Li (–2.90 eV) และ Na (–2.05 eV) นั้นต่ า
กว่าของระบบที่เจือซัลเฟอร์ 4 % และโครงสร้างบริสุทธิ์ จากการวิเคราะห์โครงสร้างพบว่าอะตอม Ti ที่อยู่ใต้
ต าแหน่งของการแทรกไอออนนั้นมีการเคลื่อนที่ต่ าลงมาจากพ้ืนที่บนบริเวณพ้ืนผิวประมาณ 0.61 Å ส าหรับ Li 
และ 0.72 Å ส าหรับ Na ซ่ึงเกิดจากพันธะ Ti–S ที่อ่อนกว่าและมีความยืดหยุ่นมากกว่าพันธะ Ti-C ดั้งเดิม 
ดังนั้นพันธะจึงยืดหยุ่นได้ง่ายเพ่ือรองรับการแทรกของไอออน  
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รูปที่ 4.4 ความสัมพันธ์ระหว่างพลังงานแทรกของ (a) Li และ (b) Na และระยะพันธะ ion–O ในช่องเตตระฮี
ดรอล (Td) และช่องออกตะฮีดรอล (Oh) ผลกระทบของการเติมซัลเฟอร์ต่อพลังงานการแทรกนั้นแสดงให้เห็น
โดยความสัมพันธ์ระหว่างระยะห่างระหว่างชั้นที่ค านวณได้และ (c) พลังงานการแทรก Li และ (d) พลังงานการ
แทรก Na โดยที่แถบสีแสดงความเข้มข้นของซัลเฟอร์ที่เจือเข้าไป 

 
ในทางตรงกันข้ามผลการเจือซัลเฟอร์ที่อะตอมออกซิเจน (SO-Ti3C2O2) ช่วยเพ่ิมความเสถียรของการ

แทรกไอออน เนื่องจากจะขยายระยะห่างระหว่างชั้น และพ้ืนที่ที่มีมากข้ึนท าให้รองรับการแทรกของไอออนได้
ดีขึ้น โดยการเจือซัลเฟอร์ที่ความเข้มข้นสูงถึง 4% ให้พลังงานการแทรกของ Li และ Na ที่ต่ าหรือเสถียร คือ –
3.64 eV และ –3.88 eV ตามล าดับ แต่เมื่อความเข้มข้นของ S สูงขึ้น (มากกว่า 4%) มีแนวโน้มที่จะขัดขวาง
การแทรกของไอออน โดยเฉพาะอย่างยิ่งที่ความเข้มข้น S สูงที่ 16% พลังงานการแทรกมีค่าค่อนข้างสูงส าหรับ
ทั้ง Li และ Na คือ 0.21 eV และ 0.67 eV น้อยกว่าในระบบที่ยังไม่มีการเจือซัลเฟอร์ ตามล าดับ การแทรกที่
ไม่เสถียรดังกล่าวเกิดขึ้นจากการเว้นระยะห่างระหว่างชั้นที่จ ากัดซึ่งเกิดจากการเจือซัลเฟอร์ แบบเต็มบน
บริเวณพ้ืนผิว ผลลัพธ์โดยรวมเผยให้เห็นว่า การเจือซัลเฟอร์ที่ความเข้มข้นน้อย ๆ ช่วยเพ่ิมความเสถียรของ
การแทรกไอออนอย่างมาก อันเนื่องมาจากระยะห่างระหว่างชั้นที่เพ่ิมขึ้นเมื่อซัลเฟอร์ถูกแทนที่ที่อะตอม
ออกซิเจน ในทางตรงกันข้ามส าหรับการแทนที่ซัลเฟอร์ที่อะตอมคาร์บอนน าไปสู่ระยะห่างระหว่างชั้นที่แคบลง 
ซึ่งจะท าให้การแทรกไอออนไม่เสถียร 

ในการส ารวจผลกระทบของซัลเฟอร์ต่อการขนส่งไอออน เราใช้วิธี CI-NEB เพ่ือหาพลังงานการแพร่ใน
ระบบ S-doped และระบบดั้งเดิม โดยจะพิจารณาเฉพาะความเข้มข้นที่เจือซัลเฟอร์ต่ าที่ 2% ในระบบ SO-
Ti3C2O2 ส่วนระบบ SC-Ti3C2O2 จะไม่ถูกศึกษาในส่วนนี้ เนื่องจากผลของการลดลงของระยะห่างระหว่างชั้น 
ซึ่งน าไปสู่การแทรกไอออนที่เสถียรน้อยกว่า ตามที่กล่าวไว้ในหัวข้อก่อนหน้านี้ ขั้นแรก ส าหรับการเคลื่อนที่
ของ Li ในระบบที่ยังไม่มีการเจือซัลเฟอร์ Li สามารถเคลื่อนที่ระหว่างต าแหน่งที่เสถียรที่สุดในช่องออกตะฮี
ดรอล (จุด A) ผ่านจุด B หรือ C ดังแสดงในรูปที่ 4.5a และ 4.5b การค านวณแสดงให้เห็นว่าการแพร่กระจาย
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ผ่านจุด B นั้นเร็วกว่าผ่านจุด C ทั้งนี้เป็นเพราะการแทรกเข้าไปในรูช่องเตเตระฮีดรอล C ซึ่งค่อนข้างแคบกว่า 
โดยที่ระยะ Li–O คือ 1.66 Å สั้นกว่าของ B (1.70 Å) พลังงานที่สูงของการแทรกไอออนที่ช่อง C นั้นเป็น

สาเหตุท าให้เส้นทาง A→C→A (0.76 eV) มีพลังงานการแพร่ที่ค่อนข้างสูง เส้นทางการแพร่กระจายที่
ต้องการผ่านจุด B แสดงอุปสรรคที่มีประสิทธิภาพ 0.43 eV โดยที่โครงสร้าง TS จะผ่อนคลายมากขึ้นด้วย

ระยะห่าง Li–O ที่สั้นที่สุดที่ 1.69 Å โปรดทราบว่าอุปสรรคการแพร่ที่ค านวณได้ของ B→C (0.94 eV) นั้นสูง

กว่าเส้นทางอ่ืนที่พิจารณามาก ซึ่งบ่งชี้ว่าเส้นทางการแพร่กระจายที่ดีที่สุดคือ A→B→A ในขณะที่การ

แพร่กระจาย B→C ไม่น่าเป็นไปได้ 

 
รูปที่ 4.5 แผนผังแสดงเส้นทางการเคลื่อนที่ของไอออนและแผนภาพพลังงานที่สอดคล้องกันส าหรับ (a,b) Li 
และ (c,d) การเคลื่อนที่ของ Na ใน Ti3C2O2 ตัวเลขที่ติดฉลากท่ีต าแหน่งการแทรกจะระบุถึงพลังงานที่สัมพันธ์
กันซึ่งสัมพันธ์กับต าแหน่งที่เสถียรที่สุด ในขณะที่ตัวเลขท่ีอยู่ถัดจากลูกศรบ่งชี้ถึงค่าพลังงานการข้ามสิ่งกีดขวาง 
และพลังงานทั้งหมดอยู่ในหน่วย eV 

 
พฤติกรรมที่คล้ายคลึงกันถูกท านายไว้ส าหรับการเคลื่อนที่ของ Na ในระบบที่บริสุทธิ์ซึ่ง เส้นทางการ

แพร่ที่ดีที่สุดคือผ่านทางช่อง B ดังแสดงในรูปที่ 4.5c และ 4.5d อย่างไรก็ตาม อุปสรรคที่มีประสิทธิภาพที่ 
1.26 eV นั้นสูงกว่าค่าการเคลื่อนที่ของ Li  (0.43 eV) อย่างมาก เนื่องจาก Na ไอออนมีขนาดที่ใหญ่กว่า ซึ่ง
น าไปสู่การแทรกที่เสถียรน้อยกว่า โดยเฉพาะอย่างยิ่งเมื่อไอออนเข้าไปในรูช่องเตะตระฮีดรอลขนาดเล็กที่
ต าแหน่ง B และ C ส่งผลให้มีอุปสรรคการแพร่สูงขึ้นมาก การแพร่กระจายผ่านจุด C นั้นไม่เอ้ืออ านวยอย่างยิ่ง
เนื่องจากการแทรก เนื่องจากระยะ Na–O ที่สั้นที่สุดอยู่ที่ 1.86 Å ซึ่งเล็กกว่าของต าแหน่ง B (1.88 Å) ดังที่

แสดงไว้ในรูปที่ 3d งานวิจัยนี้ไม่พบโครงสร้าง TS ของ A→C และ B→C ดังนั้น จลนพลศาสตร์การแพร่
สามารถก าหนดได้โดยอุปสรรคพลังของการแทรกไอออนที่จุด C โดยรวมแล้ว เห็นได้ชัดว่าการแพร่ของ Li นั้น
เร็วกว่าอย่างเห็นได้ชัด (0.43 เทียบกับ 1.26 eV) 

ต่อมาจะเป็นการศึกษาผลของการเจือซัลเฟอร์ต่อพฤติกรรมของการแพร่ของไอออนในระบบ SO-
Ti3C2O2 แผนผังของเส้นทางการเคลื่อนที่และแผนภาพพลังงานที่เกี่ยวข้องแสดงไว้ในรูปที่ 4.6 จากผลการ
ค านวณพบว่ากระบวนการแพร่มีความซับซ้อนมากขึ้นเมื่อมีสารเจือปน ซึ่งไอออน Li สามารถเคลื่อนที่ระหว่าง
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จุดแทรกท่ีเสถียรที่สุด (L) ดังที่แสดงในรูปที่ 4.6a และเพ่ือแสดงให้เห็นอย่างชัดเจนถึงสถานการณ์การแพร่ของ
ไอออน นักวิจัยจึงเลือกเส้นทางการแพร่ที่แตกต่างกันสองเส้นทางมาเปรียบเทียบกัน ดังแสดงในรูปที่ 4.6b จะ

เห็นได้ว่า Li สามารถแพร่ผ่านเส้นทาง L→M→N→M→L โดยที่ต้องผ่านบริเวณช่องเตะตระฮีดรอลที่มี
ความเสถียรน้อยกว่า M ซึ่งน าไปสู่โครงสร้างสถานะการเปลี่ยนแปลงที่ค่อนข้างเสถียรน้อยกว่าด้วยระยะ Li–O 
ที่สั้นที่สุดที่ 1.74 Å ซึ่งโครงสร้างสถานะการเปลี่ยนแปลงที่ไม่เสถียรดังกล่าวส่งผลให้ เกิดอุปสรรคที่มีค่า
พลังงานที่ค่อนข้างสูงที่ 0.36 eV อีกเส้นทางหนึ่ง Li สามารถแพร่กระจายผ่านเส้นทางพลังงานที่ต่ ากว่าของ 

L→K→O→K→L โดยจะแสดงอุปสรรคที่มีประสิทธิภาพต่ ากว่า 0.32 eV ดังแสดงในรูปที่ 4.6b เส้นทาง
การแพร่กระจายนี้เกี่ยวข้องกับการเคลื่อนไหวในบริเวณใกล้เคียงของอะตอมซัลเฟอร์ ซึ่งลักษณะโครงสร้าง
สถานะการเปลี่ยนแปลงจะเสถียรมากขึ้น นี่เป็นเพราะการเจือด้วยซัลเฟอร์เข้าไปที่อะตอมออกซิเจน โครงสร้าง

สถานะการเปลี่ยนแปลงของเส้นทาง L→K และ K→O แสดงระยะทาง Li–O ที่สั้นที่สุดที่ 1.79 และ 1.75 

Å ตามล าดับ ซึ่งมากกว่า L→M (1.74 Å) นอกจากนี้ โครงสร้างสถานะการเปลี่ยนแปลงของเส้นทาง K→O 
นั้นเสถียรมากกว่าโครงสร้าง TS ที่เสถียรน้อยที่สุดของเส้นทางที่ดีที่สุดในระบบที่บริสุทธิ์ด้วยพันธะ Li–O ที่สั้น
ที่สุดคือ 1.75 Å เทียบกับ 1.69 Å ผลการค านวณพบว่าอุปสรรคที่มีประสิทธิภาพของการแพร่ Li ลดลงจาก 
0.43 eV ส าหรับระบบที่ไม่มีการเจือด้วยซัลเฟอร์ ลงมาอยู่ที่ 0.32 eV เมื่อเจือด้วยซัลเฟอร์ 

ส าหรับผลกระทบของการเจือด้วยซัลเฟอร์ต่อการเคลื่อนที่ของไอออน Na พลังงานการข้ามผ่านสิ่งกีด
ขวางลดลงจาก 1.26 eV ส าหรับของระบบบริสุทธิ์ เป็น 0.87 eV ดังแสดงในรูปที่ 4.6c การค านวณจะ
พิจารณาการแพร่ของ Na ระหว่างต าแหน่งที่เสถียรที่สุด N และจากรูปที่ 4.6d จะเห็นได้ว่าเส้นทางการแพร่ที่
ส าคัญทั้งสองทิศทางที่เลือกมาแสดงนั้นมีลักษณะที่คล้ายคลึงกัน โดยมีพลังงานการแพร่ข้ามผ่านสิ่งกีดขวางที่มี
ประสิทธิภาพที่ 0.87 eV ซึ่งดีกว่าของระบบบริสุทธิ์มากเนื่องจากโครงสร้างการแทรกที่เสถียรมากขึ้น การ
แทรก Na ที่ต าแหน่ง M (ต าแหน่งการแทรกที่เสถียรน้อยที่สุด) แสดงระยะ Na–O ที่สั้นที่สุดที่ 1.94 Å ซึ่ง
มากกว่าระยะห่างของโครงสร้างสถานะการเปลี่ยนแปลงที่เสถียรน้อยที่สุดในเส้นทางที่ดีที่สุดส าหรับการ
แพร่กระจายของ Na ในระบบบริสุทธิ์ (1.88 Å) โดยรวมแล้ว จะเห็นได้ชัดจากผลการค านวณท่ีการเจือซัลเฟอร์
ช่วยขยายระยะห่างระหว่างชั้นของ MXene ท าให้มีพ้ืนที่มากขึ้นส าหรับการแทรกและการแพร่ของไอออน 
ผลกระทบของลักษณะช่องของการแทรกไอออนดังกล่าวปรับปรุงจลนพลศาสตร์การแพร่กระจายไอออนใน
วัสดุอย่างมีนัยส าคัญ แง่มุมนี้น่าจะเป็นเหตุผลที่การเจือซัลเฟอร์เข้าไปใน MXene ปรับปรุงจลนพลศาสตร์ของ
ของอิเล็กโทรด Ti3C2Tx MXene ตามท่ีสังเกตได้ในการทดลอง  
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รูปที่ 4.6 แผนผังแสดงเส้นทางการเคลื่อนที่ของไอออนและแผนภาพพลังงานที่สอดคล้องกันส าหรับ (a,b) Li 
และ (c,d) การเคลื่อนที่ของ Na ใน S-doped Ti3C2O2 ตัวเลขที่ติดฉลากที่ต าแหน่งการแทรกจะระบุถึง
พลังงานที่สัมพันธ์กันซึ่งสัมพันธ์กับต าแหน่งที่เสถียรที่สุด ในขณะที่ตัวเลขที่อยู่ถัดจากลูกศรบ่งชี้ถึงค่าพลังงาน
การข้ามสิ่งกีดขวาง และพลังงานทั้งหมดอยู่ในหน่วย eV 
 
 แม้ว่าผล DFT แสดงให้ เห็นชัดเจนว่า S doping ช่วยลดอุปสรรคที่มีประสิทธิภาพของการ
แพร่กระจายไอออนโดยการขยายระยะห่างระหว่างชั้นของ MXene อะตอม S ที่แปลกปลอมสามารถปิดกั้น
เส้นทางการแพร่กระจายบางอย่างซึ่งอาจท าให้จลนศาสตร์การเคลื่อนที่ลดลง ในการพิจารณาการแพร่อย่าง
แม่นย านั้นจ าเป็นต้องมีอัตราการแพร่ของวิถีที่เป็นไปได้ทั้งหมดด้วยการเก็บตัวอย่างทางสถิติภายในการจ าลอง
จลนพลศาสตร์ของมอนติคาร์โล (kMC) ซึ่งค่าสัมประสิทธิ์การแพร่โดยประมาณของ Li นั้นสูงกว่าค่าของ Na 
มากส าหรับทั้งระบบที่บริสุทธิ์และ S-doped เพราะขนาดไอออนที่เล็กกว่าของ Li การแพร่ของไอออนสามารถ
น ามาใช้ในการค านวณพลังงานกระตุ้นโดยใช้สมการ Arrhenius จากผลการค านวณพบว่าพลังงานกระตุ้นที่
ค านวณได้สอดคล้องกับอุปสรรคที่มีประสิทธิภาพที่ค านวณได้จาก DFT นอกจากนี้ยังพบว่าทั้งระบบ Ti3C2O2 
ที่เจือและไม่เจือซัลเฟอร์มีจลนพลศาสตร์การขนส่ง (DLi) ที่เร็วกว่าระบบกราไฟท์ที่ได้จากการทดลอง (~10-10 
cm2/s ) และการค านวณ (~10-12 cm2/s) 
 

4.3 การปรับแต่งคุณสมบัติรอยต่อของอนุภาคนาโนและเสถียรภาพของโครงสร้างแบบคอร์เชลล์ในสาร  
NiMoO4@AWO4 ที่ ถู ก เ จื อ ด้ ว ย  Zn (Tuning the Nanoparticle Interfacial Properties and 

Stability of the Core−Shell Structure in Zn-Doped NiMoO4@AWO4) 

 ในงานวิจัยนี้ได้ศึกษาถึงความเป็นไปได้ของการปรับแต่งคุณสมบัติบริเวณรอยต่อ ( Interfacial 

Properties) ของอนุภาคนาโน เพ่ืออธิบายเสถียรภาพและคุณสมบัติเชิงพ้ืนผิวของสาร ซึ่งในงานวิจัยนี้เราได้ใช้
ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น (Density-functional Theory) ในการศึกษาและจ าลองแบบของโครงสร้าง 
NiMoO4@AWO4 (ZNM@AW)  (โดยที่ A = Co หรือ Mg) ที่ถูกเจือด้วย Zn และอภิปรายถึงการเกิดขึ้นใหม่



 29 

ของพ้ืนผิว (-110) และ (-202) ในชั้น AW ที่ซึ่งตรวจพบการเสื่อมสภาพของพ้ืนผิว ZNM@MW(−110) จากผล
การจ าลองแบบทางทฤษฎีได้แสดงให้เห็นถึงความขัดกันของประสิทธิภาพด้านเคมีไฟฟ้าของการศึกษาในตัวน า
ยิ่งยวด เพ่ือตรวจสอบเราได้ท าการสังเคราะห์ชั้นของ ZNM@AW  ในระดับอนุภาคนาโนบนสารตัวน าชนิดโฟ
มของนิเกิลด้วยวิธีไฮโดรเทอร์มอล (Hydrothermal) คุณสมบัติเชิงโครงสร้างสัณฐานวิทยา และเคมี และ
เคมีไฟฟ้าของสารดังกล่าวได้ถูกวิเคราะห์อย่างลึกซึ้ง ซึ่งเราพบว่าประสิทธิภาพของโครงสร้างแบบคอร์เชลล์ 
(Core-Shell structure) นั้นได้รับอิทธิพลมากจากคุณสมบัติที่แท้จริงของโลหะออกไซด์ที่เราเลือกใช้ และ
ยังให้ประสิทธิภาพที่สูงกว่าเมื่อเปรียบเทียบกับโครงสร้างเชิงเดี่ยว (single-component) ในตัวน ายิ่งยวด ซึ่ง
สาร NiMoO4@CoWO4 (ZNM@CW)||activated carbon ที่ถูกเจือด้วย Zn ที่ได้ท าการศึกษานี้ มีคุณสมบัติ

เสมือนเป็นตัวเก็บประจุที่มีค่าความจุสูงถึง 0.892  F cm-2 ที่ความหนานแน่นกระแส 2 mA cm-2 และมียังมี
ความเสถียรถึง 96% ในวงรอบของกระบวนการอัด-คายประจุจ านวน 1000 รอบ โดยความรู้จากการศึกษาทั้ง
เชิงทฤษฎีและเชิงทดลองในการศึกษาสมบัติบริเวณรอยต่อของอนุภาคระดับนาโนนี้สามารถที่จะใช้ในการ
อธิบายคุณสมบัติเชิงความจุของสารกลุ่มนี้ได้เป็นอย่างดี 

 

 
 

รูปที่ 4.7 แผนผังแสดงแบบจ าลองโครงสร้างและคุณสมบัติบริเวณรอยต่อระหว่าง NiMoO4@AWO4 
(ZNM@AW)  (โดยที่ A = Co หรือ Mg) ที่ถูกเจือด้วย Zn 

 

4.4 คุณสมบัติที่เกิดจากความเครียดและค่าการน าความร้อนของแลตทิชของ penta-BCN (Strain 
engineering and thermal conductivity of a penta-BCN monolayer: a computational 
study) 
 

โครงสร้างสองมิติชนิดห้าเหลี่ยม ได้รับความสนใจจากงานวิจัยในด้านคุณสมบัติการขนส่งทาง
อิเล็กทรอนิกส์ ทางแสง ทางกล และทางความร้อน โดย penta-BCN เป็นวัสดุสองมิติชนิดห้าเหลี่ยมที่มี
ศักยภาพที่ยอดเยี่ยมส าหรับวัสดุเพียโซอิเล็กทริก อีกทั้งยังมีเสถียรภาพทั้งเชิงกลและเชิงความร้อนและมีแถบ
ช่องว่างพลังงานอยู่ที่ 1.7 eV  อย่างไรก็ตามผลกระทบของความเครียดที่มีต่อคุณสมบัติของ penta-BCN ยัง
ไม่ได้รับการอธิบายอย่างชัดเจน ในการศึกษานี้เราได้ตรวจสอบผลกระทบของความเครียดที่เกิดจากการขยาย
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ออกแบบสมมาตรและสม่ าเสมอ โดยพบว่าแผ่นของ penta-BCN มีจุดครากอยู่ที่ 18.4% ของการขยายออก 
โดยค่าแถบช่องว่างพลังงานสามารถปรับเปลี่ยนได้ตั้งแต่ 1.36 – 1.70 eV ภายใต้ความเครียดนี้ แต่เมื่อให้
ความเครียดชนิดกดพบว่าแผ่นของ penta-BCN มีความไม่เสถียรภายใต้ความเครียด -4% นอกจากนี้เรายังได้
ค านวณค่าการน าความร้อนแลตทิซ โดย penta-BCN มีค่าดังกล่าวอยู่ที่ 97 m-1K-1 ที่อุณภูมิห้องและจะมีค่า
ลดลงเมื่ออุณภูมิเพิ่มขึ้น 

 
 

รูปที่ 4.8 แสดง (a) โครงสร้างสองมิติแบบห้าเหลี่ยมของ penta-BCN (b) โครงสร้างแถบพลังงานของ penta-
BCN 

 

 
 

รูปที่ 4.9 แสดงโครงสร้างแถบพลังงานของ penta-BCN ภายใตค้วามเครียดที่เกิดจากการขยายออกแบบ
สมมาตรและสม่ าเสมอ (a) 0%, (b) 4%, (c) 8%, (d) 12% และ (e) 18% 
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รูปที่ 3 แสดงค่าการน าความร้อนแลตทิซของ penta-BCN ตามฟังก์ชันของอุณหภูมิ 

 
 

4.5 คุณสมบัติเพียโซอิเล็กทริกและอิเล็กทรอนิกส์ของ Hydrogenated Penta-BCN (Piezoelectric 
and electronic properties of hydrogenated penta-BCN: A computational study) 
 

หลังจากที่งานวิจัยของสารสองมิติแบบห้าเหลี่ยม penta-BCN ได้ถูกเผยแพร่ออกมา เราจึงได้น า
โครงสร้างดังกล่าวมาแต่งเติมด้วยอะตอมของไฮโดรเจนด้วยสูตรทางเคมีคือ BCNH2 จากการศึกษาพบว่า 
penta-BCN ที่เติมไฮโดรเจน (penta-HBCN) เข้าไปมีเสถียรภาพทั้งเชิงกล เชิงความร้อนและเชิงไดนามิก 
โดยสารดังกล่าวแสดงคุณสมบัติของสารกึ่งตัวน าที่มีค่าแถบช่องว่างพลังานกว้างอยู่ที่ 4.46 eV ซึ่งเปลี่ยนไป
จาก penta-BCN ที่มีค่าแถบช่องว่างพลังานอยู่ที่ 1.70 eV นอกจากนี้สาร penta-HBCN ยังมีเสถียรภาพ
เชิงกล และ spontaneous polarization สูงกว่า penta-BCN อีกด้วย และเรายังได้ค านวณผลของ
ความเครียดต่อแผ่น penta-HBCN พบว่าค่าแถบช่องว่างพลังงานมีค่าลดลงตามความเครียดที่เพ่ิมข้ึน โดยแผ่น
สามารถทนความเครียดได้ถึง 16% 
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รูปที่ 4.10 แสดงโครงสร้างแถบพลังงานของ H-BCN ภายใต้ความเครียดที่เกิดจากการขยายออกแบบสมมาตร
และสม่ าเสมอ (a) 0%, (b) +4%, (c) +8%, (d) +12% และ (e) +18% 
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สรุปผลภาพรวมของโครงการ 
หัวใจหลักส าคัญในการค านวณของโครงการวิจัยนี้จะตั้งอยู่บนพ้ืนฐานของทฤษฎีฟังก์ชันนัลของความ

หนาแน่นเพ่ือศึกษาคุณสมบัติเชิงควอนตัมของระบบ และมีการพัฒนาโปรแกรมหรือการเขียนสคริปต์ภาษา
ไพธอน (Python) เพ่ือพัฒนาเครื่องมือขึ้นเองในกลุ่มวิจัย และแบ่งปันให้กับกลุ่มวิจัยในเครือข่าย โดยการ
ค านวณได้น าไปใช้ศึกษาคุณสมบัติของวัสดุได้ในระบบต่าง ๆ ดังผลลัพธ์งานวิจัยทั้ง 8 ของโครงการ ซึ่งเป็น
ผลงานที่เก่ียวข้องกับทฤษฎีต่าง ๆ ดังนี้  

 Density-functional theory 

 projector-augmented-wave method 

 molecular dynamics 
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 GW approximation 
ผ่านกระบวนการท า minimization เพ่ือค านวณสถานะอิเล็กตรอนที่เป็นสถานะพ้ืนของระบบ 

( Electronic minimization)  โ ด ย ใ ช้ อั ล ก อ ริ ทึ ม  Davidson, RMM- DIIS, Conjugate- gradient, 
preconditioning, density mixing, เป็นต้น 

ผลลัพธ์ของการค านวณจะให้คุณสมบัติเชิงอิเล็กทรอนิกส์ที่เป็นสถานะพ้ืนของระบบ เช่น Band 
structure, density of states, โครงสร้างผลึก เป็นต้น ซึ่งในการค านวณสามารถศึกษาคุณสมบัติที่ได้นี้
ร่วมกับการปรับเปลี่ยนฟังก์ชันนัล Exchange-correlation functionals ในแบบต่าง ๆ อาทิ LDA, GGA, 
meta-GGA, DFT+U, hybrid functionals, van der Waals functionals ที่จะให้ข้อมูลเชิงลึกของสถานะ
อิเล็กตรอนในระบบ อันเป็นพ้ืนฐานส าคัญในการปรับเปลี่ยนคุณสมบัติของวัสดุ หรือระบบที่ศึกษาเพ่ือ
พัฒนาไปสู่การประยุกต์ใช้วัสดุนั้น ๆ ในเชิงพาณิชย์ หรือแก้โจทย์ปัญหาของภาคการผลิตในอุตสาหกรรม
สารกึง่ตัวน าที่มีอิทธิพลอย่างสูงในการพัฒนาเศรษฐกิจของประเทศและประเทศต่าง ๆ โดยหัวข้องานวิจัยมี
รายละเอียด ดังนี้ 

 
5.1 การศึกษาสมบัติอิเล็กทรอนิกส์และเทอร์โมไดนามิกส์ของความบกพร่องในลักษณะจุดในโครงสร้าง
วาเนเดียมเพนทอกไซด์โดยใช้หลักการค านวณจากจุดเริ่มต้น (Electronic and thermodynamic 
properties of native point defects in V2O5: a first-principles study) 

งานนี้ได้ท าการศึกษาสมบัติเชิงโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์และเชิงพลังงานของการเกิดความบกพร่องใน
ลักษณะจุดรูปแบบต่าง ๆ ในโครงสร้างผลึกวาเนเดียมเพนทอกไซด์ (V2O5) โดยใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความ
หนาแน่นร่วมกับแบบจ าลองทางสถิติจากโครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์ของจุดว่างของหมู่วาเนดิลนั้นสามารถท า
ให้เกิดโฮลกับระบบได้และน าไปสู่การน าไฟฟ้าที่ดี แต่อย่างไรก็ตามความบกพร่องดังกล่าวไม่เสถียรมากพอเมื่อ
เทียบกับการเกิดจุดว่างของออกซิเจนหรือการแทนที่ของออกซิเจนในช่องว่าง ที่สังเคราะห์ในสภาวะขาด
ออกซิเจนหรือสภาวะมีออกซิเจนเกินตามล าดับ แต่การสังเคราะห์โดยทั่วไปที่อุณหภูมิประมาณ 673 – 773 K 
ในความดันบรรยากาศ ท าให้เกิดความบกพร่องแบบจุดว่างของออกซิเจนเป็นหลัก โดยความบกพร่องนี้เกิดขึ้น
พร้อมกับอิเล็กตรอนโพลารอน หากโพลารอนนี้เคลื่อนที่ผ่านก าแพงพลังงานศักย์ที่ 0.6 eV จะสามารถเป็น
พาหะการน าไฟฟ้าได้ ถึงแม้จุดว่างออกซิเจนจะดึงดูดโพลารอนไว้ส่งผลให้โพลารอนเคลื่อนที่ได้ช้าลง แต่ช่วย
เพ่ิมความหนาแน่นของโพลารอนหรือพาหะได้ท าให้การน าไฟฟ้าของวัสดุเกิดขึ้นได้ผ่านกระบวนการเคลื่อนที่
ของโพลารอน 

 
5.2 การส่งเสริมประสิทธิภาพไฟฟ้าเคมีของไททาเนียมคาร์ไบร์ออกไซด์เป็นวัสดุขั้วของแบตเตอรี่อัลคาไล-
ไอออนโดยการเจือธาตุซัลเฟอร์ ในโครงสร้างโดยใช้หลักการค านวณทางทฤษฎี  (Promoting 
Electrochemical Performance of Ti3C2O2 MXene-Based Electrodes of Alkali- Ion Batteries 
via S Doping: Theoretical Insight) 

ในงานนี้ เราใช้วิธี first-principles และวิธีจลนศาสตร์มอนติคาร์โลเพ่ือศึกษาผลกระทบของการเจือ
ซัลเฟอร์ (S) ต่อพฤติกรรมของการแทรกของไอออน Li และ Na ในวัสดุ Ti3C2O2 MXene ที่ใช้เป็นอิเล็กทรด



 43 

ในแบตเตอรี เราได้ศึกษาโครงสร้างและอิเล็กทรอนิกส์ของ Ti3C2TX จากการเติมสาร S จากผลการทดลองของ
งานอ่ืนพบว่า S สามารถรวมเข้าไปแทนที่ได้ทั้งอะตอม C (SC) หรืออะตอม O (SO) ขึ้นอยู่กับขั้นตอนการ
สังเคราะห์ เราพบว่าทั้งสองกรณีที่กล่าวข้างต้นท าให้เกิดความหนาแน่นของสถานะ (DOS) ที่เพ่ิมขึ้นที่ระดับ 
Fermi ส่งผลให้ค่าการน าไฟฟ้าของวัสดุดีขึ้น นอกจากนี้ทั้ง SC และ SO ช่วยท าให้โครงสร้างทางด้าน c ของ 
supercell ขยาย อย่างไรก็ตามการแทนที่ต าแหน่ง C ส่งผลให้เกิดความหนาของชั้นที่ขยายออก ในขณะที่การ
เติมที่ต าแหน่ง O จะขยายระยะห่างระหว่างชั้น การเปลี่ยนแปลงโครงสร้างดังกล่าวส่งผลกระทบอย่างมากต่อ
ความเสถียรและจลนพลศาสตร์ของการแทรกของไอออนตามท่ีคาดไว้ พลังงานการแทรกที่ค านวณได้ท าให้เห็น
ว่าระยะห่างระหว่างชั้นที่ขยายใหญ่ขึ้นในระบบเจือแบบ SO รองรับการแทรกไอออนได้ดีกว่าระยะห่างที่จ ากัด
ในระบบแบบบริสุทธิ์และแบบ SC ระยะห่างระหว่างชั้นที่ขยายใหญ่ขึ้นจากการเติม SO ยังช่วยปรับปรุง
จลนพลศาสตร์การขนส่งไอออน โดยที่อุปสรรคการแพร่ที่ค านวณโดย DFT นั้นต่ ากว่าระบบที่ยังไม่มีการเจือ
ซัลเฟอร์ และจากผลของวิธีจลนศาสตร์มอนติคาร์โลยังพบว่าค่าสัมประสิทธิ์การแพร่กระจายโดยประมาณและ
พลังงานกระตุ้นแสดงให้เห็นอย่างชัดเจนถึงจลนศาสตร์การเคลื่อนย้ายที่เหนือกว่าของระบบเจือ SO โดยรวม
แล้ว มีการระบุอย่างชัดเจนจากการศึกษาเชิงค านวณของเราว่าการแทนที่ S ไม่เพียงแต่เพ่ิมการน าไฟฟ้าของ
วัสดุเท่านั้น แต่ยังช่วยปรับปรุงการแทรกและการแพร่ไอออนด้วยการขยายระยะห่างระหว่างชั้นของ Ti3C2O2 
MXene อีกด้วย 
 

5.3 การปรับแต่งคุณสมบัติรอยต่อของอนุภาคนาโนและเสถียรภาพของโครงสร้างแบบคอร์เชลล์ในสาร 
NiMoO4@AWO4 ที่ถูกเจือด้วย Zn (Tuning the Nanoparticle Interfacial Properties and 

Stability of the Core−Shell Structure in Zn-Doped NiMoO4@AWO4) 

 โครงสร้างแบบล าดับขั้นของ core@shell ของ ZNM@CW ที่ถูกสังเคราะห์ขึ้นบนโฟมของนิเกิลโดย
วิธีไฮโดรเทอร์มอล (Hydrothermal) สามารถใหคุ้ณสมบัติเชิงเคมีไฟฟ้าที่ดีกว่าโครงสร้างแบบเชิงเดี่ยว และสูง
กว่าสาร ZNM@MW ซึ่งมีสาเหตุมาจากการท างานร่วมกันของสารที่เป็น core และ shell ความเสถียรของ
โครงสร้าง ZNM@CW ช่วยเพ่ิมประสิทธิภาพของการแพร่กระจาย-การส่งผ่าน ในอุปกรณ์ ซึ่งเป็นผลมาจาก
อิทธิพลของสารที่เจือเข้าไป นอกจากนี้ ZNM@CW ยังให้ค่าความจุสูงถึง 5.57 F cm-2 ที่ความหนานแน่น
กระแส 2 mA cm-2  โดยความรู้จากการศึกษาทั้งเชิงทฤษฎีและเชิงทดลองในการศึกษาสมบัติบริเวณรอยต่อ
ของอนุภาคระดับนาโนนี้สามารถท่ีจะใช้ในการอธิบายคุณสมบัติเชิงความจุของสารกลุ่มนี้ได้เป็นอย่างดี 

 
5.4 คุณสมบัติที่เกิดจากความเครียดและค่าการน าความร้อนของแลตทิชของ penta-BCN (Strain 
engineering and thermal conductivity of a penta-BCN monolayer: a computational study 
 งานนี้ได้ท าการศึกษาอิทธิพลของความเครียดที่ผลต่อสมบัติเชิงอิเล็กทรอนิกส์ของสารที่มีโครงร้างสอง
มิติแบบห้าเหลี่ยม penta-BCN โดยอาศัยการค านวณแบบเฟิร์สพรินซิเพิล ผลการค านวณพบว่าแผ่นของ 
penta-BCN มีจุดครากอยู่ที่ 18.4% ของการขยายออก โดยค่าแถบช่องว่างพลังงานสามารถปรับเปลี่ยนได้
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ตั้งแต่ 1.36 – 1.70 eV ภายใต้ความเครียดนี้ แต่เมื่อให้ความเครียดชนิดกดพบว่าแผ่นของ penta-BCN มี
ความไม่เสถียรภายใต้ความเครียด -4% นอกจากนี้เรายังได้ค านวณค่าการน าความร้อนแลตทิซ โดย penta-
BCN มีค่าดังกล่าวอยู่ที่ 97 m-1K-1 ที่อุณภูมิห้องและจะมีค่าลดลงเมื่ออุณภูมิเพิ่มข้ึน 
 
5.5 คุณสมบัติเพียโซอิเล็กทริกและอิเล็กทรอนิกส์ของ Hydrogenated Penta-BCN (Piezoelectric 
and electronic properties of hydrogenated penta-BCN: A computational study) 
 งานนี้ได้แสดงให้เห็นว่าสาร penta-BCN ที่แต่งเติมด้วยอะตอมไฮโดรเจนเข้าไป (Hydrogenated 
Penta-BCN) มีเสถียรภาพทั้งเชิงกล เชิงความร้อนและเชิงไดนามิก โดยสารดังกล่าวแสดงคุณสมบัติของสารกึ่ง
ตัวน าที่มีค่าแถบช่องว่างพลังานกว้างอยู่ที่ 4.46 eV ซึ่งเปลี่ยนไปจาก penta-BCN ที่มีค่าแถบช่องว่างพลังานอ
ยู่ที่ 1.70 eV นอกจากนี้สาร penta-HBCN ยังมีเสถียรภาพเชิงกล และ spontaneous polarization สูงกว่า 
penta-BCN อีกด้วย และเรายังได้ค านวณผลของความเครียดต่อแผ่น penta-HBCN พบว่าค่าแถบช่องว่าง
พลังงานมีค่าลดลงตามความเครียดที่เพ่ิมข้ึน โดยแผ่นสามารถทนความเครียดได้ถึง 16% 
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