
บทคัดย่อ
		  ได้ศกึษาโครงสร้างของกราฟีนนาโนพลิลาซึง่เป็นวสัดทุีเ่กดิจากการน�ำแผ่นกราฟีนเช่ือมต่อกบัท่อนาโนคาร์บอน 
โดยการจ�ำลองแบบบนคอมพวิเตอร์และวธิทีฤษฏเีชิงค�ำนวณพบว่ารปูแบบรอยต่อของกราฟีนนาโนพิลลาขึน้อยูก่บัขนาด
เส้นผ่าศูนย์กลางที่แตกต่างกันของท่อนาโนคาร์บอนและมีลักษณะรูปร่างรอยต่อที่ซับซ้อน โดยโครงสร้างกราฟีนนาโน
พิลลาแบบรอยต่อตรงมีจ�ำนวนวงเจ็ดเหลี่ยมเพิ่มขึ้นตามเลขดัชนี chiral ของท่อนาโนคาร์บอน ในขณะที่โครงสร้างแบบ
รอยต่อไม่ตรงไม่มีการเปลี่ยนแปลงจ�ำนวนวงเจ็ดเหลี่ยมซึ่งมีจ�ำนวน 6 วงเท่ากัน ผลการค�ำนวณความเสถียรของกราฟีน
นาโนพิลลาจากพลังงานการก่อรูปพบว่ามีท้ังแบบคายความร้อนและแบบดูดความร้อน ส�ำหรับสมบัติเชิงอิเล็กตรอน
สถานะ HOMO  และ LUMO เปลีย่นแปลงขึน้กบัลกัษณะรอยต่อระหว่างกราฟีนและท่อนาโนคาร์บอน และพบว่าสถานะ
ของช่องว่างพลงังานของทกุโครงสร้างแสดงสมบตัเิชิงอเิลก็ตรอนในแบบกึง่โลหะ ซึง่เป็นไปตามระดบัความถกูต้องแม่นย�ำ
ที่ค่อนข้างมีประสิทธิภาพต�่ำกว่าค่าที่ยอมรับได้ในเชิงค�ำนวณของทฤษฏีการค�ำนวณแบบ Density Functional Tight 
Binding
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Abstract
		  We have studied the graphene nanopillar materials which have been arisen from a connecting 
graphene sheet and carbon nanotubes by using theoretical calculations. It was found that the structures 
of graphene nanopillars were depending on the size of a diameter of carbon nanotubes at its boundaries 
and also look sophisticated. Seamlessly joints straight structures of graphene nanopillar had numbers 
of heptagon ring matched an increasing of the chiral indices of carbon nanotubes. While tilted
structures does not change the numbers of heptagon rings. The stability of graphene nanopillars 
which calculated via the formation energy has been found to be both exothermic and endothermic 
processes. For the properties of electronic HOMO and LUMO states, it depends on the shapes of 
interface between graphene and carbon nanotubes. The energy gap state of all structures shows 
behavior of semi-metallic which is the underestimation in electronic properties results of the density 
functional tight binding method.

Keywords : Graphene Nanopillars, Formation Energy, Energy Gap State

บทน�ำ
		   “กราฟีน (Graphene)” ดังภาพที่ 1(a) ค้นพบในปี 2547 เป็นวัสดุที่มีโครงสร้างแผ่นระนาบราบ 2 มิติ              
ซึ่งประกอบขึ้นจากอะตอมคาร์บอนรูปหกเหลี่ยมรังผึ้ง หนาหนึ่งอะตอมของคาร์บอน โดยอะตอมคาร์บอนยึดกันด้วย
พันธะแบบ sp2 มีความยาวพันธะระหว่างอะตอมคาร์บอนในกราฟีนประมาณ 0.142 นาโนเมตร นักวิจัยพบว่ากราฟีนมี
คุณสมบัติการคงรูปและมีความเสถียรทางไฟฟ้าที่อุณหภูมิห้อง [1] อะตอมคาร์บอนในแผ่นกราฟีนยึดเหนี่ยวกนัด้วยแรง
โคเวเลนซ์ ซึ่งมีความแข็งแรง ท�ำให้กราฟีนมีคุณสมบัติแข็งกว่าเพชรและเหนียวกว่าเหล็ก 200 เท่าและสามารถยืดหยุ่น
ได้ถงึร้อยละ 20 โปร่งแสงและน�ำไฟฟ้าได้ดกีว่าทองแดง คุณสมบตัทิางไฟฟ้าขอกราฟีนทีโ่ดดเด่น คอื อเิลก็ตรอนสามารถ
เคลื่อนที่บนแผ่นกราฟีนได้แบบเป็นเส้นตรงคล้ายลูกปืน เรียกว่า Ballistic Transport และเป็นการเคลื่อนที่ที่แทบจะ
ไม่มีมวลเรียกว่า Massless Relativistic Particle ซ่ึงอิเล็กตรอนสามารถเคล่ือนที่บนแผ่นกราฟีนโดยไม่มีการสูญเสีย
โมเมนตัม [2]
		  ถ้าน�ำกราฟีนมาม้วนเป็นท่อจะได้เป็นท่อนาโนคาร์บอน (Carbon Nanotube) ดังภาพที่ท่อนาโนคาร์บอน
เป็นท่อขนาดเล็กจิ่วหน่ึงมิติ มีขนาดเส้นผ่าศูนย์กลางสเกลระดับนาโนเมตร โดยจากการสังเคราะห์พบว่ามีเส้นผ่าน
ศูนย์กลางอยู่ระหว่าง 0.4-4.0 นาโนเมตร [3] และสามารถสังเคราะห์โครงสร้างที่มีความยาวได้ถึงระดับเซนติเมตร [4] 
ปัจจุบันท่อนาโนคาร์บอนแบ่งออกเป็น 2 ลักษณะ ได้แก่แบบมีผนังชั้นเดียวหรือผนังเดี่ยว (Singled-Wall Carbon 
Nanotube : SWCNT) และแบบมีผนังหลายชั้น (Multi-Wall Carbon Nanotube: MWCNT) ซึ่งคล้ายกับการเอาท่อ
นาโนคาร์บอนเล็กซ้อนในท่อใหญ่หลายชั้น
		  ส�ำหรับงานนีไ้ด้สนใจศกึษาโครงสร้างผสมของกราฟีนและท่อนาโนคาร์บอนเรียกว่า “Graphene Nanopillars” 
เป็นโครงสร้าง 3 มิติ ดังภาพที่ 1(b) โดยยึดเหนี่ยวกันด้วยพันธะโคเวเลนซ์ ซ่ึงหมายความว่าคาร์บอนที่อยู่ติดกันใช้
อิเล็กตรอนร่วมกันภายใต้โครงสร้างที่แข็งแรง ส�ำหรับ Graphene Nanopillars ท่อนาโนคาร์บอนไม่ได้เกาะอยู่บนแผ่น
กราฟีนเท่านัน้ แต่ได้กลายเป็นส่วนหนึง่ของแผ่นกราฟีน เกดิเป็นวสัดทุีไ่ร้รอยต่อ การรวมตวักนัของกราฟีนและท่อนาโน
คาร์บอนเกดิเป็น Graphene Nanopillars มศีกัยภาพสามารถพฒันาเป็นส่วนประกอบทางอเิล็กทรอนกิส์ได้อย่างดเียีย่ม
เหมือนกับ Supercapacitor (ตัวเก็บประจุท่ีใช้กักเก็บพลังงาน) [5] เนื่องจากมีพื้นท่ีผิวจ�ำนวนมาก อาจจะควบคุมการ
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		  จัดเก็บพลังงานที่มากในขนาดพื้นที่เล็กได้ นักวิจัยแห่งมหาวิทยาลัยไรซ์ [8] ได้ท�ำการสังเคราะห์กราฟีน โดย
การปลูก กราฟีน ลงบนโลหะทองแดง  และปลูกท่อนาโนคาร์บอนลงบนกราฟีนโดยเกิดการเชื่อมต่อกันระหว่างท่อนาโน
คาร์บอน และขัว้ไฟฟ้าโลหะ ซึง่เป็นกระบวนการถ่ายเทความร้อนระหว่างเฟส ท�ำให้ท่อนาโนคาร์บอนกลายเป็นส่วนหน่ึง
ของแผ่นกราฟีน จากการทดลองท�ำให้ได้วัสดุท่ีมีพ้ืนท่ีผิวใหญ่มากถึง 2,000 ตารางเมตรต่อกรัม ส�ำหรับการศึกษา
โครงสร้างและสมบัติของ Graphene Nanopillars นี้ ได้ท�ำการศึกษาด้วยวิธีทฤษฏีเชิงค�ำนวณทางกลศาสตร์ควอนตัม
ของ density functional tight binding (DFTB) ถงึสมบติัเชิงโครงสร้างโดยศึกษาพลังงานรวม (Total energy) พลังงาน
การก่อรูป (Formation energy) และสมบัติเชิงอิเล็กตรอนในระดับเบื้องต้นของโครงสร้าง Graphene Nanapillars ที่
มีขนาดของท่อนาโนคาร์บอนที่แตกต่างกัน

ระเบียบวิธีวิจัย
		  การศึกษาเป็นการสร้างแบบจ�ำลอง Graphene Nanopillars บนคอมพิวเตอร์ โดยได้สร้างแบบจ�ำลองของ 
Graphene Nanopillars เป็น 2 กลุม่ คอืโครงสร้าง Graphene Nanopillars ท่ีมขีนาดของท่อนาโนคาร์บอนทีแ่ตกต่างกัน
และมีรอยต่อแบบตรง ดังภาพที่ 2 และโครงสร้าง Graphene Nanopillars ที่มีขนาดของท่อนาโนคาร์บอนที่แตกต่าง
กนัและมรีอยต่อแบบเอยีง ดงัภาพที ่3 โดยใช้สญัลกัษณ์ OE-Gnp_(n,0) และ OE-Gnp_(n,n) แทนโครงสร้าง Graphene 
Nanopillars ที่เปลี่ยนค่าดัชนี Chiral n ของท่อนาโนคาร์บอน เมื่อ n เป็นเลขจ�ำนวนเต็มบวก ด้วยวิธีกลศาสตร์นิวตัน
เชิงโมเลกุล (Molecular  Mechanics : MM+) เพื่อให้ได้แบบจ�ำลองโครงสร้างเบื้องต้น แล้วน�ำไปค�ำนวณด้วย
วิธีกลศาสตร์ควอนตัมของ DFTB ซึ่งมีความถูกต้องแม่นย�ำในระดับเบ้ืองต้นของทฤษฏีควอนตัม ท�ำให้การค�ำนวณใช้
เวลาไม่นาน โดยใช้ code ส�ำเรจ็รปู DFTB+ [9] ซึง่เป็น code แบบเปิด (Open source) เนือ่งจากโครงสร้างแบบจ�ำลอง 
Graphene Nanopillars มขีนาดใหญ่ โดยการหาโครงสร้างทีด่ท่ีีสุด (Optimized Structure) ซึง่มีค่าพลงังานรวมต�ำ่สุด 
(Minimized Total  Energy)  ของ Graphene, ท่อนาโนคาร์บอนและ Graphene Nanopillars เพื่อน�ำไปใช้ค�ำนวณ
ส�ำหรับศึกษาพลังงานการก่อรูป (Formation energy: ∆H) ดังสมการ

ภาพที่ 1 (a) แสดงโครงสร้างของกราฟีน
และท่อนาโนคาร์บอน [5]

ภาพที่ 1 (b) แสดงภาพจ�ำลอง
Graphene Nanopillar [6]
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		  ส�ำหรับสมบัติเชิงอิเล็กตรอนของ Graphene Nanopillars ได้ศึกษาสถานะพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนเติม
เต็ม (Highest Occupied Molecular Orbital: HOMO) และสถานะพลังงานต�่ำสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนเติมเต็ม (Lowest 
Unoccupied Molecular Orbital: LUMO) และค่าสถานะช่องว่างพลังงาน (Energy gap state)

ผลการวิจัยและอภิปรายผลการวิจัย
		  การศึกษาด้วยวิธีทฤษฎีเชิงค�ำนวณของโครงสร้าง Graphene Nanopillars โดยการใช้กลศาสตร์นิวตันเชิง
โมเลกุลและกลศาสตร์ควอนตัมของ DFTB ท�ำให้สามารถศึกษาถึงคุณสมบัติเชิงกายภาพของโครงสร้าง Graphene 
Nanopillars โดยได้จัดแบ่งกลุ่มโครงสร้าง Graphene Nanopillars ไว้สองกลุ่มคือ Graphene Nanopillars แบบ 
Model-A ซึ่งเป็นกรณีท่อตรงและ Model-B ซึ่งเป็นกรณีท่อเอียงได้ดังภาพที่ 2 และ 3 ตามล�ำดับ และผลการค�ำนวณ
เชิงโครงสร้าง ค่าพลังงานการก่อรูปและโครงสร้างเชิงอิเล็กตรอนได้ผลดังนี้

1. ลักษณะเชิงโครงสร้างของบริเวณรอยต่อ 
		  • โครงสร้าง Graphene Nanopillars รอยต่อแบบท่อตรง พบว่า ทุกโครงสร้างจะประกอบด้วยวงเจ็ด

ภาพที่ 2 แสดงโครงสร้าง Graphene Nanopillars แบบ Model-A เมื่อขนาดของท่อนาโนคาร์บอนแตกต่างกันแบบ
รอยต่อท่อตรง โดย (a) – (d) เป็นโครงสร้าง Graphene Nanopillars ของกราฟีนและท่อนาโนคาร์บอนแบบ Zigzag 
(n,0) หรือ “OE-Gnp_(n,0)” เมื่อ n = 6,7,8,9 และ (e) – (h) เป็นโครงสร้าง Graphene Nanopillars ของกราฟีน

และท่อนาโนคาร์บอนแบบ Armchair (n,n) หรือ “OE-Gnp_(n,n)” เมื่อ n =4,5,6,7
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		  • โครงสร้าง Graphene Nanopillars รอยต่อแบบท่อเอียง พบว่า ประกอบด้วยวงเจ็ดเหลี่ยมจ�ำนวน 6 วงทุก
โครงสร้างและเรียงตัวในต�ำแหน่งที่แตกต่างกันไปตามการเปลี่ยนค่าดัชนี Chiral n 
 		  นอกจากนี้ได้พบว่าประจุเฉลี่ยโดยรวมของโครงสร้าง Graphene Nanopillars ทุกโครงสร้างมีค่าคงที่เท่ากับ
ศูนย์ นั้นคือ  มีความเป็นกลางทางไฟฟ้า จึงท�ำให้โครงสร้าง Graphene Nanopillars มีความเสถียรทางไฟฟ้า แม้จะ
เป็นท่อนาโนคาร์บอนที่มีขนาดและรูปแบบที่แตกต่างกัน

2.  พลังงานการก่อรูป (Formation energy: ∆H)
		  ผลการค�ำนวณพลังงานการก่อรูปของโครงสร้างดังแสดงภาพที่ 4 พบว่าพลังงานการก่อรูปของ Graphene 
Nanopillars รอยต่อกรณีท่อตรง (Model-A) โครงสร้าง OE-Gnp_(7,0) และ OE-Gnp_(8,0) (ภาพที่ 2b และ 2c) มี
ค่าพลังงานการก่อรูปเป็น 19.79 kcal-mol-1/C atom และ 171.524 kcal-mol-1/C atom (ภาพที่ 4 กราฟสีแดงทึบ) 
ซึง่เป็นแบบดดูความร้อน (Endothermic Process) และบ่งบอกว่าจะสามารถก่อรปูได้ต้องอาศยัพลงังานความร้อนจาก
ภายนอกหรอืสิง่แวดล้อมมาช่วยในการก่อรปู จงึเป็นไปได้ว่าโอกาสจะเกดิโครงสร้างดงักล่าวเป็นไปได้ยากกว่าโครงสร้าง 
OE-Gnp_(6,0) และ OE-Gnp_(9,0) (ภาพที่ 2a และ 2d) ซึ่งมีค่าพลังงานการก่อรูปเป็น -59.65 kcal-mol-1/C atom 
และ -865.431 kcal-mol-1/C atom ซึ่งเป็นแบบคายความร้อน (Exothermic Process) โดยทั้ง OE-Gnp_(6,0) และ 
OE-Gnp_(9,0) เป็นโครงสร้างท่ีน่าจะก่อรูปได้ง่ายเน่ืองจากมีโอกาสก่อรูปได้เองโดยไม่ต้องอาศัยพลังงานจากภายนอก 
และส�ำหรับ Graphene Nanopillars รอยต่อกรณีท่อตรงแบบโครงสร้าง OE-Gnp_(4,4), OE-Gnp_(5,5), 

ภาพที่ 3 แสดงโครงสร้าง Graphene Nanopillars แบบ Model-B ที่เมื่อขนาดของท่อนาโนคาร์บอนแตกต่างกัน
แบบรอยต่อท่อเอียง โดย (a) – (d) เป็นโครงสร้าง Graphene Nanopillars ของกราฟีนและท่อนาโนคาร์บอนแบบ 
Zigzag (n,0) หรือ “OE-Gnp_(n,0)” เมื่อ n = 6,7,8,9 และ (e) – (h) เป็นโครงสร้าง Graphene Nanopillars ของ
กราฟีนและท่อนาโนคาร์บอนแบบ Armchair (n,n) หรือ “OE-Gnp_(n,n)” เมื่อ n = 4,5,6,7 เหลี่ยมแปรผันตามค่า

ดัชนี chiral n โดยโครงสร้าง OE-Gnp_(n,n) เมื่อ n = 4,5,6,7 จะมีวงเจ็ดเหลี่ยมเรียงตัวสลับกับวงหกเหลี่ยม 
(Hexagon ring) ส่วนโครงสร้าง OE-Gnp_(n,0) เมื่อ n = 6,7,8,9 จะมีวงเจ็ดเหลี่ยมเรียงตัวอยู่ติดกัน



190
กราฟีนนาโนพิลลาฯ
พิกุล พูลแก้ว และอนุรักษ์ อุดมเวช

จากงานประชุมวิชาการระดับชาติ มหาวิทยาลัยทักษิณ ครั้งที่ 24 ประจ�ำปี 2557

วารสารมหาวิทยาลัยทักษิณ
ปีที่ 17 ฉบัับที่ 3 ฉบับพิเศษ

OE-Gnp_(6,6) และ OE- Gnp_(7,7) มลีกัษณะพลงังานการก่อรปูแบบคายความร้อนเช่นเดยีวกนั (ภาพที ่4 กราฟสดี�ำทบึ) 
แต่ส�ำหรับพลงังานการก่อรปูของ  Graphene  Nanopillars  รอยต่อกรณท่ีอเอยีง (Model-B) โครงสร้าง OE-Gnp_(7,0), 
OE-Gnp_(8,0),  OE-Gnp_(9,0) (ภาพที่ 3a, 3b และ 3c), OE-Gnp_(5,5) และ OE-Gnp_(7,7) (ภาพที่ 3e และ 3f)  
พบว่าค่าพลังงานการก่อรูปเป็นแบบดูดความร้อน (ภาพที่ 4 กราฟสีด�ำจางและสีแดงจาง) ซึ่งบ่งบอกว่าโครงสร้าง
Graphene Nanopillars จะสามารถก่อรูปได้ต้องอาศัยพลังงาน

ภาพที่ 4 แสดงค่าพลังงานการก่อรูป (Formation energy: ∆H)  ของโครงสร้าง OE-Gnp_(n,n) เมื่อ n = 4,5,6,7 
และ OE- Gnp_(n,0) เมื่อ n = 6,7,8,9 กรณีท่อตรง (Model-A) และโครงสร้าง โครงสร้าง OE-Gnp_(n,n)

เมื่อ n = 4,5,7 และ OE-Gnp_(n,0) เมื่อ n = 7,8,9 กรณีท่อเอียง (Model-B)

ภาพที่ 5  แสดงสถานะพลังงาน HOMO, LUMO และ Fermi Energy ของ (a) โครงสร้าง OE-Gnp_(n,n)
เมื่อ n = 4,5,6,7 กรณีท่อตรงและ (b) โครงสร้าง OE-Gnp_(n,n) เมื่อ n = 4,5,7  กรณีท่อเอียง
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ภาพที่ 6  แสดงสถานะพลังงาน HOMO, LUMO และ Fermi Energy ของ (a) โครงสร้าง OE-Gnp_(n,0)
เมื่อ n = 6,7,8,9 กรณีท่อตรงและ (b) โครงสร้าง OE-Gnp_(n,0) เมื่อ n = 7,8,9 กรณีท่อเอียง

ภาพที่ 7 เปรียบเทียบค่าสถานะช่องว่างพลังงาน (Energy gap state) ของโครงสร้าง Graphene Nanopillars
ทั้งสองกรณี (a) โครงสร้าง Graphene Nanopillars แบบ OE-GNP_(n,n) และ (b)

โครงสร้าง Graphene Nanopillars แบบ OE-GNP_(n,0)

		  ความร้อนจากภายนอกมาช่วยในการก่อรูป แต่มีเพียงโครงสร้าง OE-Gnp_(4,4) (ภาพที่ 3d) เท่านั้นที่แสดง
สมบัติแบบคายความร้อน
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3. โครงสร้างเชิงอิเล็กตรอน (Electronic Structures)  
		  ผลการค�ำนวณทางกลศาสตร์ควอนตัมของ DFTB เป็นไปดังภาพที่ 5 และ 6 ท�ำให้ทราบถึงความแตกต่างของ
สถานะพลังงาน (Energy state) ของโครงสร้างเชิงอิเล็กตรอนระดับควอนตัมของโครงสร้าง Graphene Nanopillas ที่
มีขนาดของท่อนาโนคาร์บอนแตกต่างกันท้ังกรณีท่อตรงและท่อเอียง สถานะพลังงานโครงสร้างเชิงอิเล็กตรอนของ
โครงสร้าง Graphene Nanopillas ที่มีขนาดของท่อนาโนคาร์บอนที่แตกต่างกันทั้งสองกรณี พบว่าค่าระดับชั้นสถานะ
พลังงาน HOMO (จดุสีเ่หลีย่มและเส้นกราฟสนี�ำ้เงนิ) และค่าระดบัชัน้สถานะพลงังาน LUMO  (จดุวงกลมและเส้นกราฟ
สีแดง)  ของทุกโครงสร้างจะมีค่าน้อยกว่าศูนย์  โดยระดับชั้นสถานะพลังงาน LUMO  ของทุกโครงสร้างจะมีค่ามากกว่า
พลังงานสถานะ HOMO  และค่า  Fermi Energy (จุดสามเหลี่ยมและเส้นกราฟสีด�ำ) จะเป็นค่าที่อยู่ตรงกลางระหว่าง
ระดับชั้นสถานะพลังงาน HOMO  และ  LUMO  ซึ่งค่าระดับชั้นสถานะพลังงาน HOMO, LUMO และ Fermi Energy 
ของแต่ละโครงสร้างจะมีค่าแตกต่างกัน แสดงว่าโครงสร้าง Graphene Nanopillas  ที่สร้างจากท่อนาโนคาร์บอนที่มี
ขนาดต่างกนั ทัง้กรณท่ีอตรงและท่อเอยีงส่งผลให้ได้รอยต่อทีไ่ปกระทบต่อโครงสร้างเชงิอเิลก็ตรอนของระดบัชัน้สถานะ
พลงังาน HOMO และ LUMO อย่างมนียัยะส�ำคัญ นอกจากนีก้ารสร้างโครงสร้าง Graphene Nanopillas ในกรณท่ีอตรง
และท่อเอียงซึ่งเกิดจากบริเวณรอยต่อมีรูปแบบที่ต่างกัน ได้สร้างผลกระทบต่อสมบัติเชิงอิเล็กตรอนซึ่งท�ำให้สามารถ
เปลี่ยนแปลงสมบัติเชิงอิเล็กตรอนได้หากสามารถหาวิธีควบคุมรูปแบบการก่อรูปของรอยต่อได้เช่นกัน โดยค่าพลังงาน
สถานะพืน้ (Ground state energy) ของโครงสร้าง Graphene Nanopillars แต่ละโครงสร้างจะมค่ีาแตกต่างกนัออกไป
		  ส�ำหรับสถานะช่องว่างพลังงาน (Energy gap state) ของโครงสร้าง Graphene Nanopillas ที่มีขนาดของ
ท่อนาโนคาร์บอนที่แตกต่างกันทั้งกรณีท่อตรง (Model A) และกรณีท่อเอียง (Model B) พบว่าโครงสร้าง Graphene 
Nanopillars ทุกโครงสร้างมีค่าช่องว่างพลังงานที่สามารถบอกได้ว่า Graphene Nanopillars  ทุกโครงสร้างน่าจะ
ประพฤติตัวเป็น semi-metallic ซึ่งเป็นผลจากความถูกต้องแม่นย�ำของการค�ำนวณด้วยวิธี DFTB มีค่าความถูกต้องใน
ผลทางโครงสร้างเชิงอิเล็กตรอนที่ค่อนข้างต�่ำ (Underestimate) โดยที่โครงสร้าง OE-Gnp_(7,0) กรณีท่อตรงมีสถานะ
ของช่องว่างพลังงานแคบที่สุดคือ ~0.104 eV ในขณะที่โครงสร้าง OE-Gnp_(5,5) กรณีท่อเอียงมีสถานะของช่องว่าง
พลังงานแคบมากที่สุด ~0.148 eV ซึ่งกล่าวในที่นี้ได้ว่าโครงสร้าง OE-Gnp_(7,0) ดังกล่าวอาจจะประพฤติตัวเป็น
semi-metallic ได้มากที่สุด  และค่าสถานะช่องว่างพลังงานของ Graphene Nanopillars แต่ละโครงสร้างจะมีค่า
แตกต่างกันไปตามลักษณะเฉพาะของรอยต่อ

สรุปผลการวิจัย
		  โครงสร้าง Graphene Nanopillars ทีม่ขีนาดของท่อนาโนคาร์บอนทีแ่ตกต่างกนัพบว่าโครงสร้าง OEGnp_(n,n) 
เมื่อ n = 4, 5, 6, 7 และโครงสร้าง OE-Gnp_(n,0) เมื่อ n = 6,7,8,9 กรณีท่อตรงมีจ�ำนวนวงเจ็ดเหลี่ยม ณ บริเวณรอย
ต่อแปรผนัตามค่าดชันี Chiral n ของท่อนาโนคาร์บอนทีเ่ปลีย่นไป โดยโครงสร้าง OE-Gnp_(n,n) จะมวีงเจด็เหลีย่มเรียง
ตัวสลับกับวงหกเหลี่ยมและโครงสร้าง OE-Gnp_(n,0) มีวงเจ็ดเหลี่ยมเรียงตัวชิดติดกัน ผลการศึกษาพลังงานการก่อรูป 
(∆H) ของ Graphene  Nanopillars ที่มีขนาดท่อนาโนคาร์บอนแตกต่างกันด้วยวิธีกลศาสตร์ควอนตัมแบบ DFTB พบ
ว่าค่าพลังงานการก่อรูปของ Graphene Nanopillars กรณีท่อตรงของโครงสร้าง OE-Gnp_(n,0) เมื่อ n = 6 และ 9 
และ OE-Gnp_(n,n) เมื่อ n = 4, 5, 6, 7 เป็นแบบคายความร้อน ในขณะที่โครงสร้างกรณีท่อเอียงเกือบทุกโครงสร้าง
เป็นแบบดดูความร้อน ยกเว้นโครงสร้าง OE-Gnp_(4,4) เป็นแบบคายความร้อน นัน่แสดงว่าลกัษณะของท่อนาโนคาร์บอน
ที่ต่อเข้ากับแผ่นกราฟีนในกรณีท่อตรงและท่อเอียงมีผลต่อค่าพลังการก่อรูป
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		  ผลการศึกษาโครงสร้างเชิงอิเล็กตรอนของ Graphene Nanopillars ที่มีขนาดท่อนาโนคาร์บอนที่แตกต่างกัน
ทั้งกรณีท่อตรงและท่อเอียง พบว่าค่าระดับชั้นสถานะพลังงานอิเล็กตรอน HOMO และ LUMO ขึ้นอยู่กับรูปแบบของ
รอยต่อและขนาดท่อนาโนคาร์บอนที่น�ำมาต่อเป็นโครงสร้าง Graphene Nanopillars ผลการเปลี่ยนแปลงสถานะ
ช่องว่างพลังงาน (Energy gap) ของทุกโครงสร้างมีพฤติกรรมเชิงอิเล็กตรอนเป็นแบบ semi-metallic โดยโครงสร้าง
OE-Gnp_(7,0) มีสถานะของช่องว่างพลังงานแคบที่สุด (~0.104 eV) กรณีท่อตรง ในขณะที่โครงสร้าง OE-Gnp_(5,5) 
มีสถานะของช่องว่างพลังงานแคบมากที่สุด (~0.148 eV) กรณีท่อเอียง แต่อย่างไรก็ตาม ด้วยข้อจ�ำกัดของความถูกต้อง
เชิงทฤษฎีของวิธีการค�ำนวณเชิงควอนตัมแบบ DFTB จึงท�ำให้การศึกษานี้กล่าวได้เพียงในเชิงคุณภาพซึ่งเป็นการศึกษา
เบื้องต้นส�ำหรับโครงสร้าง Graphene Nanopillars
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