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บทคัดย่อ 
แกรฟีนนาโนพิลลาร์ (Graphene Nanopillar) เป็นวสัดุท่ีมีคุณสมบติัของแกรฟีน (Graphene) และท่อนาโนคาร์บอน 

(Carbon Nanotubes) รวมอยูด่ว้ยกนัจากการเช่ือมต่ออยา่งไร้รอยต่อดว้ยพนัธะโคเวเลนต ์โดยไดศึ้กษาถึงลกัษณะโครงสร้าง
เชิงเรขาคณิตท่ีส่งผลต่อโครงสร้างเชิงอิเล็กทรอนิกส์รวมถึงพลงังานการก่อรูป (Formation Energy) และการดูดกลืนแสง 
(Optical Absorption) จากการจ าลองแบบและค านวณบนคอมพิวเตอร์ดว้ยระเบียบวิธีเชิงควอนตมัแบบ Density Functional 
Tight-Binding (DFTB) ของแกรฟีนนาโนพิลลาร์แบบสองท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเช่ือมต่อท่อนาโนคาร์บอนแบบ zigzag 
(6,0) แบบ armchair (6,6) และแบบผสม zigzag(6,0)+armchair(6,6) ระหวา่งแผ่นแกรฟีนสองแผ่นท าให้สามารถเพ่ิมความกวา้ง 
ความยาวและความสูงเกิดเป็นการขยายปริมาตรของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีแตกต่างกนัได ้พบวา่พลงังานการก่อรูปของทุก
โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์เป็นแบบคายความร้อนจึงสามารถก่อรูปไดเ้องโดยไม่ตอ้งการพลงังานจากส่ิงแวดลอ้ม 
มีคุณสมบติัของโครงสร้างเชิงอิเล็กทรอนิกส์ท่ีค่อนขา้งเป็นเอกลกัษณ์คือการเปล่ียนแปลงโครงสร้างเชิงเรขาคณิตไม่ท าให้
โครงสร้างเชิงอิเล็กตรอนของแกรฟีนนาโนพิลลาร์โดยรวมเปล่ียนแปลงไปอย่างมีนัยยะส าคัญ ในขณะท่ีช่องว่าง
แถบพลงังาน (Energy Gap) ซ่ึงบ่งบอกถึงความยากง่ายในการกระโดดขา้มระดบัชั้นพลงังานของอิเล็กตรอนอยูใ่นลกัษณะ
ง่ายไปยากดังเง่ือนไข zigzag(6,0)+armchair(6,6) > zigzag (6,0) > armchair (6,6) และเม่ือศึกษาการดูดกลืนแสงพบว่ามี
แนวโนม้การดูดกลืนแสงในช่วงความยาวคล่ืน 1,600 nm – 23,000 nm (ช่วงความถ่ี 1012-1015 Hz) ซ่ึงเป็นช่วงคล่ืนอินฟาเรด 
(Infrared) ถึงยา่นแสงท่ีตามองเห็น (Visible) เป็นการยืนยนัวา่แกรฟีนนาโนพิลลาร์น่าจะน าไปใชเ้ป็นส่วนประกอบของการ
ใชส้ร้างเซลลแ์สงอาทิตยแ์บบอินทรีย ์(Organic Solar Photovoltaic Cell) ได ้
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Abstract 
Graphene nanopillars is a hybrid carbon materials between graphene and carbon nanotubes which ware seamlessly 

combined through C-C bonding with covalent bonds. This work is considered the geometric features affecting the electronic 
structure and including the formation energy and the optical absorption have been examined from the molecular modeling 
and computation by density functional tight-binding (DFTB) methods. The two-carbon nanotubes in graphene nanopillar 
with zigzag(6,0), armchair(6,6), and mixed carbon nanotube zigzag(6,0)+armchair(6,6) between the two graphene sheets 
have been constructed for making it possible to increase the width, length and height. The results enlarge the amplitudes in 
the different sizes of graphene nanopillars.  It was found that the formation energy of all graphene nanopillars was 
exothermic, i. e. , forming itself without the need of energy from environment.  It has a rather unique electronic structure 
since the changing in geometric features does not effects the electronic structure ( HOMO and LUMO)  of graphene 
nanopillars.  While the energy gap, which can indicates the difficulty of electronic transition, has performs a the condition: 
zigzag(6,0)+armchair(6,6) > zigzag(6,0) > armchair(6,6). Finally, the optical absorption of graphene nanopillars showed a 
tendency to absorb light in the range of wavelengths 1,600 - 23,000 nm (or frequency range 1012-1015 Hz), which is the 
spectrum of infrared to visible light. This useful information could support the graphene nanopillars to be used as material 
for boost more efficiency in the organic solar photovoltaic cells. 
 

Keywords: Graphene nanopillars, Optical Absorption, Photovoltaic Cells, DFTB 
 

บทน า 
พลงังานแสงอาทิตยเ์ป็นพลงังานสะอาดและไม่มีหมดไปในช่วงชีวติคนหน่ึงคน แต่การจะน าพลงังานแสงอาทิตย์

มาใช้นั้ นจะต้องมีอุปกรณ์ท่ีเรียกว่า เซลล์แสงอาทิตย์ (Solar Cells) ซ่ึงเซลล์แสงอาทิตย์จะท าหน้าท่ีเปล่ียนพลังงาน
แสงอาทิตยเ์ป็นพลงังานไฟฟ้า โดยเซลลแ์สงอาทิตยท่ี์ใชใ้นปัจจุบนันั้นท ามาจากซิลิคอนเป็นส่วนใหญ่ท่ีมีราคาไม่สูงมากนกั 
แมจ้ะมีท่ีท าจากวสัดุท่ีเป็นสารก่ึงตวัน าชนิดอ่ืนอยูบ่า้งแต่ก็ท าให้เซลลแ์สงอาทิตยมี์ราคาค่อนขา้งสูง รวมถึงมีการใชส้ารท่ี
เป็นสารอินทรีย ์เช่น dye-sensitized solar cell เป็นตน้ แต่ยงัใหป้ระสิทธิภาพท่ีไม่มากเท่ากบัเซลลแ์สงอาทิตยท่ี์สร้างจากวสัดุ
ท่ีเป็นสารก่ึงตวัน า และจริงอยูว่า่พลงังานแสงอาทิตยเ์ป็นพลงังานสะอาด แต่ขั้นตอนในการผลิตเซลลแ์สงอาทิตยน์ั้นเป็นพิษ
ต่อส่ิงแวดลอ้มและมีตน้ทุนท่ีสูงอยูแ่มจ้ะไดรั้บความนิยมมากข้ึนในปัจจุบนั [1]  
 เม่ือไม่นานมาน้ีมีการคน้พบวสัดุใหม่เรียกว่า “แกรฟีน” [2] ซ่ึงเกิดจากอะตอมคาร์บอนเรียงตวักันเป็นรูป
หกเหลี่ยมคลา้ยรังผึ้ งต่อกนับนระนาบเดียวกนั มีความหนาเพียง 1 อะตอมดงัภาพท่ี 1(a) คน้พบโดยองัเดร ไกม์ (Andre 
Geim) และคอนสแตนติน โนโวเซลอฟ (Konstantin Novoselov) ดว้ยการแยกแกรฟีนออกจากแกรไฟต์ดว้ยสก็อตเทป [3] 
เม่ือน ามามว้นเป็นท่อรูปทรงกระบอกจะเรียกวา่ “ท่อนาโนคาร์บอน” [4] ดงัภาพท่ี 1(b) โดยโครงสร้างระดบันาโนของท่อนา
โนคาร์บอนน้ีถูกคน้พบในปี ค.ศ. 1991 โดยศาสตราจารยช์าวญ่ีปุ่นช่ือซูมิโอะ อิจิมะ (Sumio Ijima) [5] ซ่ึงมีคุณสมบติัทาง
ควอนตมัท่ีพิเศษแตกต่างกนั คือ อิเลก็ตรอนสามารถเคล่ือนท่ีบนแผ่นแกรฟีนแบบ 2 มิติ โดยไม่มีการสูญเสียพลงังาน ส่วน
ท่อนาโนคาร์บอนท าให้อิเล็กตรอนเคล่ือนท่ีใน 1 มิติ จึงได้มีการน าวสัดุสังเคราะห์ท่ีมีองค์ประกอบของทั้งแกรฟีนและ
ท่อนาโนคาร์บอนข้ึนเป็น “แกรฟีนนาโนพิลลาร์ (Graphene Nanopillars)” [6] ซ่ึงเป็นโครงสร้าง 3 มิติท่ียึดเหน่ียวกนัดว้ย
พนัธะโคเวเลนตร์ะหวา่งอะตอมคาร์บอนเกิดเป็นวสัดุท่ีไร้รอยต่อดงัภาพท่ี 1(c) ซ่ึงท าให้แกรฟีนนาโนพิลลาร์มีคุณสมบติั
พิเศษของแกรฟีนและท่อนาโนคาร์บอนและสามารถน ามาประยกุตใ์ชก้บัปัญหาท่ีหลากหลาย เช่น ใชก้กัเก็บประจุความจุสูง  
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Abstract 
Graphene nanopillars is a hybrid carbon materials between graphene and carbon nanotubes which ware seamlessly 

combined through C-C bonding with covalent bonds. This work is considered the geometric features affecting the electronic 
structure and including the formation energy and the optical absorption have been examined from the molecular modeling 
and computation by density functional tight-binding (DFTB) methods. The two-carbon nanotubes in graphene nanopillar 
with zigzag(6,0), armchair(6,6), and mixed carbon nanotube zigzag(6,0)+armchair(6,6) between the two graphene sheets 
have been constructed for making it possible to increase the width, length and height. The results enlarge the amplitudes in 
the different sizes of graphene nanopillars.  It was found that the formation energy of all graphene nanopillars was 
exothermic, i. e. , forming itself without the need of energy from environment.  It has a rather unique electronic structure 
since the changing in geometric features does not effects the electronic structure ( HOMO and LUMO)  of graphene 
nanopillars.  While the energy gap, which can indicates the difficulty of electronic transition, has performs a the condition: 
zigzag(6,0)+armchair(6,6) > zigzag(6,0) > armchair(6,6). Finally, the optical absorption of graphene nanopillars showed a 
tendency to absorb light in the range of wavelengths 1,600 - 23,000 nm (or frequency range 1012-1015 Hz), which is the 
spectrum of infrared to visible light. This useful information could support the graphene nanopillars to be used as material 
for boost more efficiency in the organic solar photovoltaic cells. 
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         (a)          (b)        (c) 

ภาพที ่1 (a) แกรฟีน (b) ท่อนาโนคาร์บอน (c) แกรฟีนนาโนพิลลาร์ 
 

ใช้เป็นเยื่อกรองส าหรับกรองของเสียหรือกรองน ้ าทะเลเป็นน ้ าจืด และอาจจะเป็นไปได้ท่ีจะน ามาเป็น
ส่วนประกอบหน่ึงในการสร้างเซลลแ์สงอาทิตยใ์นอนาคต 

งานวจิยัน้ีเป็นการศึกษาถึงความเป็นไปไดเ้ชิงกายภาพของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ในระดบัควอนตมัดว้ยวธีิทฤษฏีเชิง
ค านวณดว้ยกลศาสตร์ควอนตมัของ Density Functional Tight Binding (DFTB) ส าหรับใชเ้ป็นวสัดุหน่ึงในองคป์ระกอบของ
เซลลแ์สงอาทิตยแ์บบสารอินทรีย ์(Organic Solar Photovoltaic Cell) โดยศึกษาโครงสร้างระดบันาโนของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมี
ชนิดของท่อนาโนคาร์บอน ความยาวของท่อนาโนคาร์บอนและระยะห่างระหวา่งท่อนาโนคาร์บอนแตกต่างกนั เพื่อศึกษา
พลงังานรวม (Total Energy) พลงังานการก่อรูป (Formation Energy) รวมถึงสมบติัเชิงอิเลก็ทรอนิกส์ของวสัดุระดบันาโนท่ี
มีโครงสร้างซบัซอ้น 
  

วธีิการวจัิย  
 งานวิจัยน้ีเป็นการสร้างแบบจ าลองโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ดว้ยคอมพิวเตอร์ โดยไดส้ร้างแบบจ าลอง
โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ [7-8] ท่ีมีชนิดของท่อนาโนคาร์บอนท่ีแตกต่างกนั 3 แบบ คือ แบบ zigzag (6,0) ใชส้ัญลกัษณ์
เป็น GNP (6,0) [nly][kdiv] แบบ armchair (6,6) ใชส้ัญลกัษณ์เป็น GNP (6,6) [nly][kdiv] และแบบผสม zigzag (6,0) + armchair 
(6,6) ใช้สัญลักษณ์เป็น GNP (6,0)+(6,6) [nly][kdiv] ดังภาพท่ี 2 เม่ือ n คือ ความยาวของท่อนาโนคาร์บอน และ k คือ 
ระยะห่างระหวา่งท่อนาโนคาร์บอน นัน่คือแต่ละโครงสร้างจะมีการเปล่ียนแปลงความยาวของ  ท่อนาโนคาร์บอน 1 2 3 4 
และ 5 layers และมีการเปล่ียนแปลงระยะห่างระหวา่งท่อนาโนคาร์บอนเป็น 1 2 3 4 และ 5 วงหกเหล่ียมตามล าดบั น ามา
ค านวณหาโครงสร้างท่ีมีความเสถียรเบ้ืองตน้ (Optimization) โดยใชว้ิธีกลศาสตร์นิวตนัเชิงโมเลกุล (Molecular Mechanics: MM+) 
[9] และค านวณหาโครงสร้างท่ีมีความเสถียร (Optimized Structure) โดยวธีิการกลศาสตร์ควอนตมัแบบ Density Functional 
Tight Binding (DFTB) [10] ซ่ึงมีความถูกต้องแม่นย  าในระดับผลของความเป็นควอนตัมของอิเล็กตรอนชั้นพลังงาน 
(Energy State) วงนอกสุดของอะตอมเท่านั้น (Valence Electron) และเป็น code แบบเปิด (Open Source) เน่ืองจากโครงสร้าง
แบบจ าลองแกรฟีนนาโนพิลลาร์มีขนาดใหญ่ (ประมาณ 20.5  35.8  17.6 Å3 และมีจ านวนอะตอมเฉล่ียทั้งหมด 857 
อะตอม) จึงไม่เหมาะสมต่อการใชว้ิธีการค านวณดว้ยกลศาสตร์ควอนตมัท่ีมีความถูกตอ้งแม่นย  าสูงได้เน่ืองจากตอ้งใช้
ทรัพยากรในการค านวณสูงและใชเ้วลานาน โดยการหาโครงสร้างท่ีดีท่ีสุด (Optimized Structure) ซ่ึงมีค่าพลงังานรวมต ่าสุด 
(Minimized Total Energy) ของแกรฟีน ท่อนาโนคาร์บอนและ แกรฟีนนาโนพิลลาร์เพื่อน าไปใช้ค  านวณส าหรับศึกษา
พลงังานการก่อรูป (Heat of formation: H ) จากสมการ: 
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 และการประชุมวิชาการระดบัชาติดา้นบริหารธุรกิจและเศรษฐศาสตร์ คร้ังท่ี 3      

 
               (a)     (b)          (c) 

ภาพที ่2 แบบจ าลองโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ (a) armchair (6,6), (b) zigzag (6,0)  
และ (c) zigzag (6,0) + armchair (6,6)  

 

และศึกษาสมบัติเชิงอิเล็กตรอน (Electronic Properties) ของโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์โดยศึกษาพลงังานสถานะ
อิเล็กตรอนท่ีระดบัขั้นสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนเติมเต็ม (Highest Occupied Molecular Orbital: HOMO) และค่าพลงังานสถานะ
อิเลก็ตรอนท่ีระดบัชั้นพลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเลก็ตรอนเติมเตม็ (Lowest Unoccupied Molecular Orbital: LUMO) และช่องวา่ง
พลงังาน (Energy Gap) รวมไปถึงการศึกษาช่วงความยาวคล่ืนในการดูดกลืนแสง (Absorption Wavelength) และช่วงความถ่ี
ของการดูดกลืนแสง (Absorption Frequency) จากสมการ: 

 
 

hc
E   และ cv                                                       (2) 

 

เม่ือ LUMO OE – HOM   และ 83 10 /c m s  และ 346.626 1h 0 J s   
 

ผลการวจัิยและอภิปรายผลการวจัิย 
การศึกษาเชิงทฤษฎีการค านวณของโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์โดยการใช้กลศาสตร์นิวตันเชิงโมเลกุล 

(Molecular Mechanics) และกลศาสตร์ควอนตมั (Quantum Mechanics) ท าให้สามารถศึกษาถึงคุณสมบติัเชิงกายภาพของ
โครงสร้างและคุณสมบติัเชิงอิเลก็ตรอนในระดบัควอนตมัแกรฟีนนาโนพิลลาร์ซ่ึงไดแ้บ่งอภิปรายเป็นหวัขอ้ดงัน้ี 
1. ลกัษณะเชิงโครงสร้าง (Geometrical Features) 

1.1 โครงสร้างของรอยต่อ (Interface Structures) 
แกรฟีนนาโนพิลลาร์ถือว่าเป็นโมเลกุลท่ีมีขนาดใหญ่ (Macromolecule) มีจ านวนอะตอมคาร์บอนมากกวา่ 10,000 อะตอม 

จดัเรียงต่อเป็นโครงสร้าง 3 มิติ ลกัษณะเป็นชั้นซอ้นกนัหลายชั้นโดยระหวา่งชั้นเช่ือมต่อกนัดว้ยท่อนาโนคาร์บอนหลายท่อ 
ดงัภาพท่ี 3(a) แต่ในการวจิยัน้ีไดเ้ลือกศึกษาแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีประกอบดว้ยท่อนาโนคาร์บอนเพียงสองท่อหรือสองเสา 
ดงัรูปท่ี 2 และไดแ้บ่งโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ออกเป็น 3 รูปแบบ คือ แบบ zigzag (6,0) (หรือ GNP(6,0)-[nly][kdiv]) 
แบบ armchair (6,6) (หรือ GNP(6,6)-[nly][kdiv]) และแบบผสม zigzag (6,0) + armchair (6,6) (หรือ GNP(hyb)(6,0)+(6,6)-
[nly][kdiv]) ดังภาพท่ี 2 เม่ือ n คือ ความยาวของท่อนาโนคาร์บอนและ k คือ ระยะห่างระหว่างท่อนาโนคาร์บอน จาก
แบบจ าลองท่ีไดส้ร้างตามขั้นตอนในวธีิการวจิยัพบวา่ 

 โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ zigzag (6,0) มีรอยต่อ (Junction) ท่ีประกอบดว้ยวงเจ็ด 
เหล่ียม (Heptagon Ring) เรียงชิดติดกนั ดงัภาพท่ี 3(b)  
 โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ armchair (6,6) จะมีรอยต่อ (Junction) ท่ีประกอบ 
   ดว้ยวงเจ็ดเหล่ียม (Heptagon Ring) วางสลบักบัวงหกเหล่ียม (Hexagon Ring) ดงัภาพท่ี 3(c) 
ส าหรับแกรฟีนนาโนพิลลาร์แบบผสม zigzag (6,0) + armchair (6,6) มีทั้ งรอยต่อของทั้ งสองแบบข้างตน้ใน
โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์เดียวกนั  ดงัภาพท่ี 2(c) 
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และการประชุมวิชาการระดบัชาติดา้นบริหารธุรกิจและเศรษฐศาสตร์ คร้ังท่ี 3

 
               (a)     (b)          (c) 

ภาพที ่2 แบบจ าลองโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ (a) armchair (6,6), (b) zigzag (6,0)  
และ (c) zigzag (6,0) + armchair (6,6)  

 

และศึกษาสมบัติเชิงอิเล็กตรอน (Electronic Properties) ของโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์โดยศึกษาพลงังานสถานะ
อิเล็กตรอนท่ีระดบัขั้นสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนเติมเต็ม (Highest Occupied Molecular Orbital: HOMO) และค่าพลงังานสถานะ
อิเลก็ตรอนท่ีระดบัชั้นพลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเลก็ตรอนเติมเตม็ (Lowest Unoccupied Molecular Orbital: LUMO) และช่องวา่ง
พลงังาน (Energy Gap) รวมไปถึงการศึกษาช่วงความยาวคล่ืนในการดูดกลืนแสง (Absorption Wavelength) และช่วงความถ่ี
ของการดูดกลืนแสง (Absorption Frequency) จากสมการ: 
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E   และ cv                                                       (2) 

 

เม่ือ LUMO OE – HOM   และ 83 10 /c m s  และ 346.626 1h 0 J s   
 

ผลการวจัิยและอภิปรายผลการวจัิย 
การศึกษาเชิงทฤษฎีการค านวณของโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์โดยการใช้กลศาสตร์นิวตันเชิงโมเลกุล 

(Molecular Mechanics) และกลศาสตร์ควอนตมั (Quantum Mechanics) ท าให้สามารถศึกษาถึงคุณสมบติัเชิงกายภาพของ
โครงสร้างและคุณสมบติัเชิงอิเลก็ตรอนในระดบัควอนตมัแกรฟีนนาโนพิลลาร์ซ่ึงไดแ้บ่งอภิปรายเป็นหวัขอ้ดงัน้ี 
1. ลกัษณะเชิงโครงสร้าง (Geometrical Features) 

1.1 โครงสร้างของรอยต่อ (Interface Structures) 
แกรฟีนนาโนพิลลาร์ถือว่าเป็นโมเลกุลท่ีมีขนาดใหญ่ (Macromolecule) มีจ านวนอะตอมคาร์บอนมากกวา่ 10,000 อะตอม 

จดัเรียงต่อเป็นโครงสร้าง 3 มิติ ลกัษณะเป็นชั้นซอ้นกนัหลายชั้นโดยระหวา่งชั้นเช่ือมต่อกนัดว้ยท่อนาโนคาร์บอนหลายท่อ 
ดงัภาพท่ี 3(a) แต่ในการวจิยัน้ีไดเ้ลือกศึกษาแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีประกอบดว้ยท่อนาโนคาร์บอนเพียงสองท่อหรือสองเสา 
ดงัรูปท่ี 2 และไดแ้บ่งโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ออกเป็น 3 รูปแบบ คือ แบบ zigzag (6,0) (หรือ GNP(6,0)-[nly][kdiv]) 
แบบ armchair (6,6) (หรือ GNP(6,6)-[nly][kdiv]) และแบบผสม zigzag (6,0) + armchair (6,6) (หรือ GNP(hyb)(6,0)+(6,6)-
[nly][kdiv]) ดังภาพท่ี 2 เม่ือ n คือ ความยาวของท่อนาโนคาร์บอนและ k คือ ระยะห่างระหว่างท่อนาโนคาร์บอน จาก
แบบจ าลองท่ีไดส้ร้างตามขั้นตอนในวธีิการวจิยัพบวา่ 

 โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ zigzag (6,0) มีรอยต่อ (Junction) ท่ีประกอบดว้ยวงเจ็ด 
เหล่ียม (Heptagon Ring) เรียงชิดติดกนั ดงัภาพท่ี 3(b)  
 โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ armchair (6,6) จะมีรอยต่อ (Junction) ท่ีประกอบ 
   ดว้ยวงเจ็ดเหล่ียม (Heptagon Ring) วางสลบักบัวงหกเหล่ียม (Hexagon Ring) ดงัภาพท่ี 3(c) 
ส าหรับแกรฟีนนาโนพิลลาร์แบบผสม zigzag (6,0) + armchair (6,6) มีทั้ งรอยต่อของทั้ งสองแบบข้างตน้ใน
โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์เดียวกนั  ดงัภาพท่ี 2(c) 

 

                               
                       (a)      (b)             (c) 

ภาพที ่3 (a) แสดงแบบจ าลองรูปร่างโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ และรอยต่อของโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมี   
ท่อนาโนคาร์บอน (b) แบบ zigzag (6,0) (c) armchair (6,6) 

 

1.2 พลงังานการก่อรูป (Formation Energy)  
 พลงังานการก่อรูป (Formation Energy: H ) เป็นค่า enthalpy เพ่ือศึกษาโอกาสการเกิดข้ึนของโครงสร้างแกรฟีน
นาโนพิลลาร์จากแบบจ าลองท่ีไดส้ร้างข้ึน ซ่ึงไดแ้สดงผลของพลงังานการก่อรูปดงัภาพท่ี 4 พบวา่ค่าพลงังานการก่อรูปของ
โครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์แบบ armchair GNP(6,6)- [nly][kdiv] แบบ zigzag GNP(6,0)-[nly][kdiv] และแบบผสม 
GNP(hyb)(6,0)+(6,6)-[nly][kdiv] (ดงัตารางท่ี 1) มีค่าลบซ่ึงแสดงวา่ทุกโครงสร้างมีการก่อรูปแบบคายพลงังานความร้อน 
(exothermal) จึงท าให้แกรฟีนนาโนพิลลาร์ทั้งสามรูปแบบสามารถก่อรูปไดเ้องโดยไม่ตอ้งอาศยัพลงังานภายนอก เช่น จาก
ส่ิงแวดลอ้มหรือตอ้งคอยเติมพลงังานใหก้บัระบบ และเม่ือแกรฟีนนาโนพิลลาร์มีขนาดท่ีใหญ่ข้ึน นัน่คือการเพ่ิมค่า n และ k 
(หรือ [n][k]) จาก 1 – 5 จะมีการคายพลงังานในการก่อรูปท่ีลดนอ้ยลงตามล าดบัดงัภาพท่ี 4 นัน่อาจจะท าให้การสังเคราะห์
แกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีโครงสร้างของปริมาตรของช่องวา่งขนาดใหญ่ท าไดย้ากมากยิง่ข้ึน ซ่ึงเป็นการจ ากดัขนาดของแกรฟีน
นาโนพิลลาร์ไปโดยปริยาย โดยขอ้จ ากดัดงักล่าวไม่ส่งผลต่อการน าแกรฟีนนาโนพิลลาร์ไปประยกุตใ์ชง้าน เช่น อุปกรณ์กกั
เก็บประจุความจุสูง หรือใชท้ าเยื่อกรองน ้ าทะเลเป็นน ้ าจืด หรือแมแ้ต่ใชเ้ป็นส่วนประกอบในเซลลแ์สงอาทิตยแ์บบอินทรีย์
เหมือนกบัท่ีมีการน าฟเูลอรีนหรือคาร์บอน 60 มาสร้างเป็นเซลลแ์สงอาทิตย ์เป็นตน้ 

 
 

2.  สมบัตเิชิงอเิลก็ตรอน (Electronic Properties)  
2.1 โครงสร้างเชิงอเิลก็ตรอน (Electronic Structure) 

 ผลการค านวณทางกลศาสตร์ควอนตมัของ DFTB ท าให้ทราบสมบติัเชิงอิเล็กตรอน (Electronic Properties) ของ
แกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ armchair (6,6) zigzag (6,0) และแบบผสม zigzag (6,0) + armchair (6,6) 
ดงัแสดงในภาพท่ี 5 พบว่าระดบัชั้นสถานะพลงังาน LUMO (จุดวงกลมและเส้นกราฟสีน ้ าเงิน) ซ่ึงเป็นชั้นพลงังานแรก
หรือต ่าท่ีสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนเติมเตม็ และ HOMO (จุดส่ีเหล่ียมและเสน้กราฟสีเขียว) ซ่ึงเป็นชั้นพลงังานสุดทา้ยหรือสูงสุด
ท่ีมีอิเล็กตรอนเติมเต็มของทั้งสาม โครงสร้างท่ีมีการเพ่ิมค่า n และ k จาก 1 – 5 มีการกวดัแกวง่อยูใ่นช่วงสถานะพลงังาน -4.50 
ถึง -4.10 eV ซ่ึงถือได้ว่าเป็นช่วงที่แคบมาก (ประมาณ 0.40 eV) จนไม่ส่งผลให้เห็นความแตกต่างของโครงสร้าง
เชิงอิเล็กทรอนิกส์ของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ทั้ งสามแบบ แต่ถึงอย่างไรก็ตามเมื่อพิจารณาเฉพาะผลของโครงสร้าง
เชิงอิเล็กทรอนิกส์ HOMO หรือ LUMO จะเห็นว่าทั้งสองระดบัชั้นพลงังานมีการเปล่ียนแปลงเป็นรูปแบบเฉพาะตวัท่ี
แตกต่างกนั ตามการขยายขนาดค่า n และ k จาก 1 – 5 โดยพิจารณาร่วมกบัรูปแบบบริเวณรอยต่อระหวา่งท่อนาโนคาร์บอน
กบัแผ่นแกรฟีนท่ีต่างกนั จึงเป็นผลกระทบจากความเป็นโครงสร้างระดบัควอนตมัของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ต่อโครงสร้าง
เชิงอิเลก็ทรอนิกส์ทั้งสอง แต่หากพิจารณาผลของการเปล่ียนแปลงความยาว (n) และระยะห่าง (k) ระหวา่งท่อนาโนคาร์บอน
โดยรวมแลว้ ผลของการเปล่ียนแปลงดงักล่าวถือไดว้า่ไม่มีผลกระทบต่อโครงสร้างเชิงอิเลก็ทรอนิกส์ของโครงสร้างแกรฟีน
นาโนพิลลาร์หรือจะมีผลก็เพียงเล็กน้อยเท่านั้ น ซ่ึงเป็นผลยืนยนัแรกท่ีท าให้แกรฟีนนาโนพิลลาร์น่าจะน าไปใช้เป็น
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ส่วนประกอบหน่ึงในการใชส้ร้างเซลลแ์สงอาทิตยแ์บบสารอินทรียไ์ดไ้ม่วา่จะมีขนาดหรือรูปแบบโครงสร้างของแกรฟีน
นาโนพิลลาร์เป็นแบบใดก็ตาม 
 

ตารางที ่1 แสดงค่าพลงังานการก่อรูป ( H ) ของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ทั้งสามแบบ 

n และ k ของโครงสร้าง 
แกรฟีนนาโนพลิลาร์ 

พลงังานการก่อรูป ( H ) (kcal-mol-1/C atom) 

GNP(6,6)-[nly][kdiv] GNP(6,0)-[nly][kdiv] 
GNP(hyb)(6,0)+(6,6)-

[nly][kdiv] 
[1ly][1div] หรือ [1][1] 
[2ly][2div] หรือ [2][2] 
[3ly][3div] หรือ [3][3] 
[4ly][4div] หรือ [4][4] 
[5ly][5div] หรือ [5][5] 

-366.138 
-341.014 
-320.582 
-278.270 
-265.523 

-312.271 
-299.849 
-198.750 
-122.016 
-203.120 

-310.311 
-281.706 
-250.163 
-224.081 
-202.931 
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ภาพที ่4 พลงังานการก่อรูปของโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ (a) armchair (6,6) หรือ 
GNP(6,6)-[nly][kdiv]) (b) zigzag (6,0) หรือ GNP(6,0)-[nly][kdiv] และ (c) zigzag (6,0) + armchair (6,6) หรือ 

GNP(hyb)(6,0)+(6,6)-[nly][kdiv] 
 

2.2 ช่องว่างแถบพลงังาน (Energy Band Gap) 
 เม่ือพิจารณาช่องวา่งพลงังานของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ทั้งสามแบบท่ีมีการเปล่ียนแปลงขนาดของโครงสร้างตามคา่ 
n และ k จาก 1 – 5 พบว่าแต่ละโครงสร้างมีค่าช่องว่างพลงังานเปล่ียนไปแตกต่างกนัตามลกัษณะของโครงสร้างแกรฟีน
นาโนพิลลาร์นั้นๆ (ดูภาพท่ี 5(d)) โดยช่องว่างสถานะพลงังานสามารถบอกถึงประสิทธิภาพของการกระโดดขา้มชั้น
พลงังาน (transition) ของอิเล็กตรอนระหว่างระดบัชั้นพลงังานสถานะ HOMO และ LUMO ภายในโครงสร้างแกรฟีน
นาโนพิลลาร์ไดว้า่เกิดไดง่้ายหรือยาก เช่น เม่ือพิจารณาค่าช่องวา่งสถานะพลงังานของแกรฟีนนาโนพิลลาร์แบบผสม zigzag 
(6,0)+ armchair (6,6) พบวา่มีช่องวา่งสถานะพลงังานเฉล่ีย (ค่า n และ k จาก 1 – 5 ) ประมาณ 0.05 eV ซ่ึงใกลเ้คียงกบัแกรฟีน
นาโนพิลลาร์แบบ zigzag (6,0) ซ่ึงมีค่าประมาณ 0.1 eV ส่วนแบบ armchair (6,6) มีค่าช่องวา่งสถานะพลงังานเฉล่ีย ประมาณ 
0.35 eV และไดรั้บผลกระทบเชิงโครงสร้างอยา่งชดัเจน (ลกัษณะกราฟมีการเปล่ียนแปลงค่อนขา้งมาก) โดยจะเห็นวา่แกรฟีน
นาโนพิลลาร์ทั้งหมดมีพฤติกรรมเชิงอิเลก็ตรอนเป็นแบบก่ึงโลหะ (Semi-Metallic) ซ่ึงท าใหอิ้เลก็ตรอนสามารถกระโดดขา้ม
ระดบัชั้นสถานะพลงังานไดจ้ากง่ายไปยากโดย zigzag (6,0)+armchair (6,6) > zigzag (6,0) > armchair (6,6) แมจ้ะเป็นผล
จากความถูกตอ้งแม่นย  าท่ีค่อนขา้งต ่า (Underestimate) จากวธีิ DFTB เม่ือเปรียบเทียบแบบ (a) armchair(6,6) (b) zigzag(6,0) 
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(c) zigzag(6,0)+armchair(6,6) และ (d) ช่องวา่งพลงังาน (Energy Gap) กบัระเบียบวธีิของ Density Functional Theory (DFT) 
[11-12] แต่ก็เพียงพอต่อการยืนยนัถึงความเป็นไปไดข้องการใชแ้กรฟีนนาโนพิลลาร์เป็นส่วนประกอบของการใชส้ร้างเป็น
เซลลแ์สงอาทิตยแ์บบอินทรียไ์ดใ้นระดบัหน่ึง 

[1][1] [2][2] [3][3] [4][4] [5][5]
-4.60
-4.55
-4.50
-4.45
-4.40
-4.35
-4.30
-4.25
-4.20
-4.15
-4.10
-4.05
-4.00

GNP(6,6)-[nly][kdiv]

Variation of [nly][kdiv] or [n][k]

El
ec

tro
ni

c 
st

at
es

 (e
V

)
 HOMO
 LUMO
 Fermi energy

(a)

 
[1][1] [2][2] [3][3] [4][4] [5][5]

-4.60
-4.55
-4.50
-4.45
-4.40
-4.35
-4.30
-4.25
-4.20
-4.15
-4.10
-4.05
-4.00

GNP(6,0)-[nly][kdiv]  HOMO
 LUMO
 Fermi energy

Variation of [nly][kdiv] or [n][k]

El
ec

tro
ni

c 
st

at
es

 (e
V

)

(b)

 
   (a)     (b) 

 
[1][1] [2][2] [3][3] [4][4] [5][5]

-4.60
-4.55
-4.50
-4.45
-4.40
-4.35
-4.30
-4.25
-4.20
-4.15
-4.10
-4.05
-4.00

GNP(hyb)(6,0)+(6,6)-[nly][kdiv]  HOMO
 LUMO
 Fermi energy

Variation of [nly][kdiv] or [n][k]

El
ec

tro
ni

c 
st

at
es

 (e
V

)

 
 

 

(c)
[1][1] [2][2] [3][3] [4][4] [5][5]

0.00

0.05

0.10

0.15

0.20

0.25

0.30

0.35

0.40

0.45

Variation of [nly][kdiv] or [n][k]

 

 

 
En

er
gy

 g
ap

 (e
V

)

 GNP(6,0)-[nly][kdiv]
 GNP(6,6)-[nly][kdiv]
 GNP(hyb)(6,0)+(6,6)-[nly][kdiv]

 
   (c)     (d) 

ภาพที ่5 ค่าพลงังานสถานะ HOMO, LUMO และ Fermi Energy ของโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอน 

 

2.3 การดูดกลืนแสง (Optical Absorption) 
ในการศึกษาการดูดกลืนแสงของโครงสร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีท่อนาโนคาร์บอนแบบ zigzag (6,0) แบบ 

armchair (6,6) และแบบผสม zigzag (6,0) + armchair (6,6) โดยใชส้มการท่ี (2) ในการค านวณค่าความยาวคล่ืน ( ) และ
ความถ่ี ( ) จากสมการ c /   ของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ทั้งสามแบบระหว่างระดบัชั้นสถานะพลงังาน HOMO และ 
LUMO ซ่ึงแสดงไวใ้นภาพท่ี 6(a) พบว่าแกรฟีนนาโนพิลลาร์ทั้งสามแบบมีแนวโน้มดูดกลืนแสงในช่วงความยาวคล่ืน 
1,600 nm – 23,000 nm หรืออยูช่่วงความถ่ี 1012-1015 Hz ดงัภาพท่ี 6(b) ซ่ึงเป็นในช่วงคล่ืนแสงในยา่นอินฟาเรด (Infrared) 
ถึงช่วงคล่ืนแสงยา่นท่ีตามองเห็นได ้(Visible Light) นอกจากน้ีแกรฟีนนาโนพิลลาร์ทุกโครงสร้างเม่ือพิจารณาในระดบัชั้น
สถานะพลงังานท่ีไม่มีอิเลก็ตรอนเติมเต็มท่ีสูงข้ึน (LUMO+n เม่ือ n เป็นล าดบัชั้นสถานะพลงังานใดๆ ท่ีอยูเ่หนือชั้น LUMO) 
พบวา่ช่วงความถ่ีของการดูดซบัแสงขยายเพ่ิมมากข้ึน (ค่าความยาวคล่ืนมีค่าลดนอ้ยลง) ซ่ึงยงัอยูใ่นช่วงคล่ืนแสงอินฟราเรด
ถึงย่านแสงท่ีตามองเห็นได ้แต่จะเล่ือนไปทางช่วงย่านแสงท่ีตามองเห็นได้มากข้ึนจึงท าให้แกรฟีนนาโนพิลลาร์น่าจะ
สามารถน าไปใชเ้ป็นวสัดุส าหรับพฒันาประสิทธิภาพของเซลลแ์สงอาทิตย ์(Photovoltaic Cells) ท่ีสามารถเก็บเก่ียวพลงังาน
ของแสง (Photon) ในช่วงความยาวคล่ืนหรือความถ่ีในช่วงแถบแสง (Light Spectrum) ท่ีกวา้งข้ึนกว่าช่วงย่านแสงท่ีตา
มองเห็นได ้
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ภาพที ่6 (a) ช่วงความยาวคล่ืนในการดูดซบัเชิงแสงและ (b) แสดงการเปรียบเทียบแถบสเปกตรัมของคล่ืนแม่เหลก็ไฟฟ้า (แสง) 
ระหวา่งความยาวคล่ืนและความถ่ี (ท่ีมา: http://www.neutron.rmutphysics.com/physics-glossary) 

 
สรุปผลการวจัิย 

แกรฟีนนาโนพิลลาร์เป็นโครงสร้าง 3 มิติท่ีมีอะตอมคาร์บอนจดัเรียงต่อกนัโดยไดส้ร้างแกรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมี
ชนิดของท่อนาโนคาร์บอนสองท่อหรือสองเสาแตกต่างกนั 3 แบบ คือ แบบ zigzag (6,0) แบบ armchair (6,6) และแบบผสม 
zigzag (6,0)+armchair (6,6) โดยปรับเปล่ียนโครงสร้างของแกรฟีนนาโนพิลลาร์ดว้ยการขยายขนาดความยาวของท่อนาโน
คาร์บอนและระยะห่างระหวา่งท่อนาโนคาร์บอน ท าใหไ้ดแ้กรฟีนนาโนพิลลาร์ท่ีมีรอยต่อของท่อนาโนคาร์บอนกบัแกรฟีน
ท่ีแตกต่างกนัสองแบบ คือ แบบท่ีมีรอยต่อเป็นวงเจ็ดเหล่ียมเรียงชิดติดกนัและแบบท่ีมีรอยต่อเป็นวงเจ็ดเหล่ียมวางสลบักบั
วงหกเหล่ียม โดยพบวา่แกรฟีนนาโนพิลลาร์ทุกโครงสร้างสามารถก่อรูปไดโ้ดยจะเกิดปฏิกิริยาแบบคายพลงังานความร้อน 
(Exothermal) เม่ือศึกษาดว้ยระเบียบวิธีควอนตมัเชิงค านวณของ DFTB ซ่ึงท าให้สามารถศึกษาถึงสมบัติเชิงอิเล็กตรอน 
(Electronic Properties) ไดอี้กดว้ย และพบวา่ความยาวของท่อนาโนคาร์บอนและระยะห่างระหวา่งท่อนาโนคาร์บอนท่ีขยาย
ออกไม่ท าใหโ้ครงสร้างเชิงอิเล็กตรอน (HOMO และ LUMO) ของแกรฟีนนาโนพิลลาร์โดยรวมเปล่ียนแปลงไปอยา่งมีนยั
ระยะส าคญัแต่อยา่งใด และเม่ือศึกษาการดูดกลืนแสงของแกรฟีนนาโนพิลลาร์พบวา่มีแนวโนม้การดูดซบัแสงในช่วงความ
ยาวคล่ืน 1,600 nm – 23,000 nm (ช่วงความถ่ี 1012-1015 Hz) ซ่ึงอยูใ่นช่วงคล่ืนแสงในยา่นอินฟาเรด (Infrared) ถึงยา่นแสงท่ี
ตามองเห็น (Visible) 

ขอ้มูลของผลกระทบเชิงโครงสร้างเชิงเรขาคณิตท่ีมีต่อโครงสร้างเชิงอิเล็กตรอนในแกรฟีนนาโนพิลลาร์ทั้งสาม
รูปแบบเป็นการยนืยนัวา่แกรฟีนนาโนพิลลาร์น่าจะน าไปใชเ้ป็นส่วนประกอบของการใชส้ร้างเซลลแ์สงอาทิตยแ์บบอินทรีย ์
(Organic Solar Photovoltaic Cell) ไดไ้ม่วา่จะมีขนาดหรือรูปแบบโครงสร้างของแกรฟีนนาโนพิลลาร์เป็นแบบใดก็ตาม 

 
ค าขอบคุณ 

 งานวิจัยน้ีได้รับการสนับสนุนงบประมาณจากสาขาวิทยาศาสตร์และคณิตศาสตร์พ้ืนฐาน คณะวิทยาศาสตร์ 
มหาวทิยาลยัทกัษิณ วทิยาเขตสงขลา 
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