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บทคัดย่อ 
โบรอนไนไตรด์ช้ันเดยีว (h-BN) เป็นวัสดุสองมติิที่มีความเป็นฉนวนสูงมาก กล่าวคือมีความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน 

(band gap) ที่ค่อนข้างกว้าง ซึ่งในงานนี้พบว่าท่ีอุณหภูมิ 0 K ในสภาวะปกติทีไ่ม่มผีลของความเครียดมากระทำ ช่องว่าง

แถบพลังงานของ h-BN จะเป็นแบบ direct โดยที่จุดสูงสุดของแถบเวเลนซ์และจดุต่ำสุดของแถบนำกระแสจะอยู่ที่ตำแหน่ง K ใน

โซนบรลิลวนท่ีหนึ่งและมีค่าอยู่ที่ 4.67 eV ด้วยการคำนวณจากทฤษฎีฟังก์ชันแนลความหนาแน่น และจากการพิจารณาโครงสร้าง

แถบพลังงานและความหนาแน่นสถานะ (density of states) พบว่าความเครยีดมผีลต่อคุณสมบตัิทางไฟฟ้าของโบรอนไนไตรด์ชั้น

เดียว ซึ่งพิจารณาความเครยีดทั้งสองแกนที่ตั้งฉากกันบนระนาบวัสด ุ(biaxial strain) โดยมีแนวโนม้ทีค่วามกว้างของช่องว่าง

แถบพลังงานจะมีค่าลดน้อยลง หรอือาจกล่าวได้วา่ผลของความเครยีดทำให้ h-BN ช้ันเดียวมคีวามสามารถในการนำไฟฟ้าที่ดีขึ้น 

กรณีที่เพ่ิมความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด (compressive) ไปเรือ่ย ๆ พบว่า จุดสูงสดุของแถบเวเลนซ์และจุดต่ำสดุของแถบ

นำกระแสแบบ direct ตำแหน่ง Γ นั้นมีแนวโน้มที่จะเคลื่อนตัวเข้าหากันแต่ที่ตำแหน่ง K มีแนวโน้มเคลื่อนตวัออกจากกัน ในขณะที่ 

กรณีที่เพ่ิมความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง (tensile) มีแนวโน้มเคลื่อนตัวเข้าหากันท้ังสองตำแหน่ง นอกจากนี้พบว่าท่ี

ความเครยีดอันเนื่องมาจากแรงดึงประมาณ 19 % หรือมากกว่า ช่องว่างแถบพลังงานของ h-BN จะเปลี่ยนจากแบบ direct ที่

ตำแหน่ง K สู่แบบ indirect โดยที่จุดสูงสดุของแถบเวเลนซ์และจดุต่ำสุดของแถบนำกระแสจะอยู่ที่ตำแหน่ง K และ Γ ตามลำดับ 

แต่ถ้าเพิ่มความเครยีดอันเนื่องมาจากแรงอัดไปเรื่อย ๆ พบว่า ในช่วงของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดที่มากกว่า 0 % 

เล็กน้อยช่องว่างแถบพลังงานแบบ direct ที่ตำแหน่ง K ของ h-BN จะเปลีย่นเป็นแบบ indirect ที่ตำแหน่ง K และ Γ อย่างไรก็

ตาม ท่ีความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดมากกว่า 19 % โดยประมาณ ช่องว่างแถบพลังงานของ h-BN จะเปลี่ยนเป็นแบบ direct 

อีกครั้งที่ตำแหน่ง Γ 

 

คำสำคัญ : ความเครียด, โบรอนไนไตรด์ช้ันเดียว (h-BN), ทฤษฎีฟังก์ชันแนลความหนาแน่น 
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Abstract 
Monolayer of hexagonal boron nitride (h-BN) is a 2-dimensional material. Because of its large 

electronic band gap, h-BN is classified as an electrical insulator. Through computational simulations, based on 

the density functional theory (DFT), monolayer h-BN is predicted at absolute zero and at zero strain to exhibit 

a direct band gap of 4.67 eV at the K point of the first Brillouin zone. Upon applying either biaxial 

compressive strain or biaxial tensile strain to monolayer h-BN, the band gap of the material decreases, as 

demonstrated by its electronic band structure and electronic density of states. In addition to the decrease in 

the value of electronic band gap, the simulations reveal that, as the degree of biaxial compressive strain 

increases to approximately 19 %, the electronic character of monolayer h-BN changes from a direct band gap 

at the K point to an indirect band gap, where the valence and conduction band edges are located at the K 

and Γ points, respectively. The DFT simulations further show that biaxial tensile strain ranging from 0 % - 1 % 

approximately, results in an electronic phase transition, as the material’s direct band gap at the K point 

changes to an indirect band gap along the path K-Γ This is in analogy to that induced by the biaxial 

compressive strain. However, when the biaxial tensile strain of larger than ~19 % is applied to monolayer h-

BN, another electronic transition is predicted, and the material exhibits a direct band-gap character at the Γ 

point. 

Keyword : strain, monolayer Boron Nitride (h-BN), Density Functional Theory 
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เป็นส่วนหนึ่งในแรงบันดาลใจที่ทำให้ข้าพเจ้าสนใจงานวิจัยทางด้านฟิสิกส์สสารควบแน่น จึงอยากจะกราบ

ขอบพระคุณอาจารย์มา ณ ที่นี้       

ขอขอบพระคุณ อาจารย์ ดร.อรรณพ เอกธาราวงศ์ ผู้เป็นอาจารย์ที่ปรึกษาร่วมเป็นอย่างยิ่ง ขอบพระคุณ

ในความกรุณาที่สละเวลาอันมีค่ามากมายเพื่อมาตรวจทานความถูกต้องในโครงการนี้อย่างถี่ถ้วน รวมถึงให้ความรู้

และคำแนะนำอันประเมินค่ามิได้ต่อการทำงานวิจัยโครงการนี้ อีกทั้งยังคอยติดตามและกำหนดกรอบเวลาในการ

นำเสนอความคืบหน้าของงานมาโดยตลอด ข้าพเจ้ารู้สึกขอบพระคุณจากใจ 

ขอขอบพระคุณ รองศาสตราจารย์ ดร.อุดมศิลป์ ปื่นสุข อาจารย์ผู ้สอนรายวิชา 2304499 โครงงาน

วิทยาศาสตร์ สำหรับการติดตามดูแลและให้คำแนะนำตลอดการทำงานวิจัยโครงการนี้  

ขอขอบพระคุณ รองศาสตราจารย์ ดร.นคร ไพศาลกิตติสกุล ที่ให้ความกรุณาสละเวลาส่วนตัวมาเป็น

ประธานกรรมการสอบ และรองศาสตราจารย์ ดร.สกุลธรรม เสนาะห์พิมพ์ ผู ้เป็นกรรมการสอบ ขอบพระคุณ

อาจารย์ทั้งสองท่านสำหรับคำแนะนำต่าง ๆ ซึ่งเป็นส่วนสำคัญต่อการปรับปรุงเนื้อหาและความถูกต้องในงานวจิัย

โครงการนี้ 

ขอขอบคุณ สมาชิกในกลุ่มวิจัย ECPRL นายสกานต์ คำแก้ว และโดยเฉพาะอย่างยิ่ง นายชญานนท์ อรรถ

ปักษ์ ที่ให้ความช่วยเหลือในการทำงานวิจัยโครงการนี้เป็นอย่างดี ให้คำแนะนำและคำปรึกษาอันเป็นประโยชน์

มากมาย อีกท้ังยังสละเวลาส่วนตัวมาช่วยตรวจสอบถูกต้องของงานวิจัยโครงการนี้ด้วย  

ขอขอบพระคุณ ภาควิชาฟิสิกส์ คณะวิทยาศาสตร์ จุฬาลงกรณ์มหาวิทยาลัย สำหรับทุนสนับสนุนการ

ดำเนินโครงการนี้  



ง 
 

สุดท้ายนี้ขอขอบคุณครอบครัวอันเป็นที่รักของข้าพเจ้า ขอบคุณคุณแม่ น้าชาย และน้องชาย  ที่คอยเป็น
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หากมีความผิดพลาดประการใดยังคงหลงเหลืออยู่ในงานวิจัยโครงการนี้ ความผิดพลาดนั้นย่อมเกิดจาก

ความสะเพร่าของข้าพเจ้าผู้จัดทำโครงการแต่เพียงผู้เดียว และหากว่างานวิจัยโครงการนี้สามารถเป็นประโยชน์

ต่อไปได้ในทางใดทางหนึ่ง ความดีความชอบทั้งหมดถือเป็นของพวกเขาเหล่านั้นที่ข้าพเจ้าไดเ้อ่ยถึงทั้งสิ้น 
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บทท่ี 1 

บทนำ 

1.1 ความเป็นมาและมูลเหตุจูงใจในการเสนอโครงการ 

1.1.1 วัสดุสองมิติ (two-dimensional materials) 

ในปี 2010 นักฟิสิกส์ชาวรัสเซียที่ทำงานอยู่ในสหราชอาณาจักรสองท่านได้รับรางวัลโนเบลสาขาฟิสิกส์

จากการศึกษาวัสดุที่ชื่อกราฟีน (graphene) [1] และสามารถสังเคราะห์ได้สำเร็จเป็นครั้งแรกด้วยวิธีการที่แสนจะ

ง่ายดายอย่าง scotch tape method ซึ ่งกราฟีนนี ้เองเป็นวัสดุที ่เร ียกว่า  วัสดุสองมิติ (two-dimensional 

materials / monolayer materials) เพราะเป็นวัสดุที่มีชั้นอะตอมเรียงตัวกันเพียงหนึ่งชั้นเท่านั้น ในกรณีของก

ราฟีนคือวัสดุชั้นเดียวซึ่งสังเคราะห์ได้จากการลอกผลึกวัสดุสามมิติคือกราไฟต์ (graphite) ซึ่งเป็นโครงสร้างหรือ

อัญรูปหนึ่งของคาร์บอน เมื่อลอกออกจนเหลือเพียงหนึ่งชั ้นอะตอมแล้วทำให้มีคุณสมบัติอันน่าประหลาดใจ

มากมายซึ่งแตกต่างไปจากวัสดุสามมิติเดิม(กราไฟต์)ที่เคยมีอยู่ ไม่ว่าจะเป็นคุณสมบัติทางไฟฟ้า ความแข็งแกร่ง 

และความยืดหยุ่น รวมไปถึงความโปร่งใสของวัสดุ ด้วยคุณสมบัติพิเศษเหล่านี้ทำให้วัสดุสองมิติซึ่งมีความบางใน

ระดับอะตอมส่งผลต่อความก้าวหน้าทางด้านนาโนเทคโนโลยีเป็นอย่างมากในปัจจุบัน  

แต่วัสดุสองมิติไม่ได้มีเพียงกราฟีนเท่านั้น ยังมีวัสดุสองมิติอีกหลายชนิดที่ได้รับความสนใจในปัจจุบันไม่แพ้

กัน และมีการศึกษาคุณสมบัติของพวกอย่างต่อเนื่อง อาทิ Transition Metal Dichalcogenides หรือ TMD ซึ่งมี

หลายชนิดด้วยกัน ไม่ว่าจะเป็น MoS2 , WSe2 เป็นต้น นอกจากนี้ยังมีวัสดุสองมิติอย่าง Phosphorene และ 

“hexagonal Boron Nitride” (h-BN) หรือ monolayer Boron Nitride” ซ ึ ่งเป ็นว ัสด ุท ี ่จะทำการศึกษาใน

งานวิจัยโครงการนี้ และยังมีอีกหลายชนิดที่ไม่ได้กล่าวถึงในที่นี้ 

 

1.1.2 วัสดุสองมิติโบรอนไนไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) 

 hexagonal Boron Nitride (h-BN) มีโครงสร้างเป็นโครงข่ายรังผึ้ง (honeycomb) เหมือนกันกับกรา

ไฟต์ซึ่งเป็นวัสดุสามมิติของกราฟีน (bulk materials) โดยในแต่ละชั้นจะยึดกันด้วยพันธะโควาเลนต์ และระหว่าง

ชั้นยึดกันด้วยแรงแวนเดอร์วาลส์อ่อน ๆ เท่านั้นดังรูปที่ 1 และเมื่อทำให้กลายเป็นวัสดุสองมิติโดยการลอกหรือลด

จำนวนชั้นอะตอมลงจนกลายเป็นโครงสร้างแบบชั้นเดียวแล้วก็ยังมีลักษณะคล้ายคลึงกับกราฟีนอีกเช่นเดิมดังรูปที่ 

2 ทำให้บางครั้งเรียกว่าเป็น กราฟีนขาว (white graphene) ซึ่งมีคุณสมบัติที่น่าสนใจหลายประการ [2] อย่างการ

ที่เป็นฉนวนที่ดีมากแม้จะมีโครงสร้างที่คล้ายกราฟีนซึ่งเป็นตัวนำไฟฟ้าที่ดีมากก็ตาม อีกทั้งไม่ไวต่อปฏิกิริยาทาง
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เคมี และทนความร้อนได้สูง เป็นต้น ในช่วงเวลาหลายปีที่ผ่านมา h-BN ชั้นเดียวถูกนำไปห่อหุ้มหรือประกบกับวัสดุ

สองมิติอีกหลายประเภทเพ่ือทำเป็นโครงสร้างหลายชั้น (heterostructure) จนได้คุณสมบัติใหม่ ๆ ที่น่าสนใจ หรือ

เพื ่อปรับปรุงคุณสมบัติเดิมของวัสดุนั ้น ๆ เพื ่อการใช้งานที ่หลากหลายมากขึ ้น เช ่น การทำโครงสร้าง 

heterostructure กับกราฟีน (graphene) [25] เป็นต้น 

 

 

รูปที่ 1 โครงสร้างผลึกสามมิติของ h-BN ที่พบได้ทั่วไปในธรรมชาติ ซึ่งแสดงในหน่วยเซล์ (primitive cell) โดยสีชมพู

แสดงถึงอะตอมของโบรอน สีน้ำเงินแสดงถึงอะตอมของในโตรเจน 

 

รูปที่ 2 โครงสร้างของ h-BN ช้ันเดียวจากมุมมองตามแนวแกน c 
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1.1.3 ความเค้นกับ h-BN 

หนึ่งในวิธีการปรับปรุงคุณสมบัติของวัสดุคือการทำโครงสร้างที่เรียกว่า heterostructure ซึ่งอาจทำโดย

การนำวัสดุชนิดเดียวกัน สองชนิด หรือหลายชนิดมาสร้างพันธะเข้าด้วยกัน ในกรณีของวัสดุสองมิติอย่างโบรอนไน

ไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) ถูกนำไปพัฒนาคุณภาพวัสดุด้วยวิธีการนี้อยู่บ่อยครั้ง และการศึกษาคุณสมบัติที่เกิดขึ้นเมื่อ

ประกบโครงสร้างของวัสดุสองมิติเหล่านี้เข้าด้วยกันเป็นสิ่งที่ได้รับความสนใจในปัจจุบันอย่างที่กล่าวไปแล้ว 

 อย่างไรก็ด ีในการประกบโครงสร้างของวัสดุนั้นมีปัญหาอย่างหนึ่งคือ ความไม่เข้ากันของแลตทิช (lattice 

mismatch) เกิดขึ้น เนื่องจากวัสดุแต่ละชนิดมีค่า lattice parameter ที่ไม่เท่ากัน ทำให้การนำมาสร้างพันธะกัน

จำเป็นจะต้องมีแรงมากระทำจนเกิดเป็นความเค้น (stress) ต่อโครงสร้างวัสดุ เพื่อดึงหรืออัดให้วัสดุสามารถสร้าง

พันธะกันได้ ซึ่งแน่นอนว่าจะทำให้วัสดุมีความเครียด (strain) เกิดข้ึนตามความไม่เข้ากันนั้นเอง  

 แต่เมื่อวัสดุมีความเครียดเกิดข้ึนในโครงสร้างก็อาจทำให้เกิดการเปลี่ยนแปลงของคุณสมบัติไปจากเดิมด้วย 

เช่นอาจเกิด piezoelectric effect [3] ได้ หรือเกิดการเปลี่ยนแปลงคุณสมบัติทางไฟฟ้าอื่น ๆ เป็นต้น h-BN เป็น

วัสดุที่ไม่มีสมมาตรศูนย์กลาง อีกทั้งยังไม่นำไฟฟ้าและมีความแข็งแกร่งมากพอสมควร หากทราบว่าความเค้นมีผล

ต่อคุณสมบัติทางไฟฟ้าอย่างไร ก็จะทำให้สามารถนำไปประยุกต์ใช้งานได้อีกมากมาย เช่น อาจนำไปสร้างวัสดุหรือ

อุปกรณ์ไฟฟ้าที ่สามารถเปลี ่ยนแปลงคุณสมบัติได้เมื ่อมีการยืดหรือหด หรือเพื ่อนำไปทำเป็นโครงสร้าง 

heterostructure อย่างที่ได้กล่าวไป เป็นต้น    

 

1.1.4 การสร้างแบบจำลองของระบบ 

 วัสดุสองมิติ h-BN ชั้นเดียวเป็นวัสดุที่มีสถานะเป็นของแข็ง ซึ่งเป็นระบบที่มีอะตอมเป็นจำนวนมาก 

ในช่วงอันดับของเลขอโวกาโดรกล่าวคือช่วง 1023 อะตอม การจะศึกษาคุณสมบัติต่าง ๆ ของวัสดุเช่นนี้อาจทำได้

ด้วยการทดลอง แต่การทดลองในปัจจุบันหลายครั้งไม่สามารถทำได้โดยง่าย หรือหากทำได้โดยง่ายเช่นวิธี scotch 

tape method ก็อาจได้ปริมาณวัสดุที่ไม่เพียงพอต่อการใช้งาน การศึกษาวิจัย หรืออยู่ในลักษณะที่ไม่เหมาะสมต่อ

การนำไปวิเคราะห์และศึกษาคุณสมบัติต่าง ๆ ซึ่งถ้าต้องการใช้งานเป็นจำนวนมากเพื่อนำไปศึกษาก็ยิ่งมีค่าใช้จา่ย

มากขึ้น และต้องใช้ทรัพยากรการผลิตที่ข้ึนสูงตามไปด้วย  

การจำลองจึงเป็นวิธีการหนึ่งที่สามารถช่วยแก้ปัญหาดังกล่าวได้ ในช่วงเวลาหลายสิบปีที่ผ่านมา ทฤษฎี

ฟังก์ชันแนลความหนาแน่น (Density Functional Theory) หรือ DFT [4] ถือเป็นทฤษฎีหนึ่งที่ได้รับความนิยม 

และน่าเชื่อถือเป็นอย่างมากในการศึกษาและคำนวณระบบของแข็งหรือระบบที่มีอนุภาคจำนวนมากและนำไป

สร้างเป็นแบบจำลองได้ดี ซึ่งทฤษฎีดังกล่าวได้รับรางวัลโนเบลในปี 1998 และจะขอกล่าวถึงรายละเอียดของทฤษฎี
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ในลำดับต่อ ๆ ไป ด้วยเหตุนี้เองในงานวิจัยโครงการนี้จึงสนใจที่จะศึกษาผลของความเครียดเฉือนที่มีต่อคุณสมบตัิ

ทางไฟฟ้าของ h-BN ชั้นเดียวผ่านการคำนวณด้วย DFT  

 

1.2 วัตถุประสงค์ของโครงการ 

1) เพื่อศึกษาแนวโน้มและการเปลี่ยนแปลงคุณสมบัติทางไฟฟ้าของโบรอนไนไตรด์ (h-BN) ชั้นเดียวที่

เกิดขึ้นภายใต้ความเครียดเฉือนค่าต่าง ๆ ผ่านการพิจารณาโครงสร้างแถบพลังงาน (band structure) ความ

หนาแน่นของสถานะ (density of state) และความแตกต่างระหว่างผลของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง 

(tensile strain) และความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด (compressive strain) ซึ่งคำนวณได้จาก DFT 

 

1.3 ประโยชน์ที่คาดว่าจะได้รับ 

1.3.1 ประโยชน์ต่อตัวนิสิตเอง 

1) เพื่อศึกษาและเข้าใจคุณสมบัติทางไฟฟ้าของโบรอนไนไตรด์ (h-BN) แบบชั้นเดียวที่เกิดขึ้นภายใต้

ความเครียดเฉือน 

2) เพื่อเสริมสร้างเข้าใจเกี่ยวกับฟิสิกส์ของสสารควบแน่น และทฤษฎีฟังก์ชันแนลความหนาแน่น (DFT) 

และการสร้างแบบจำลองเพ่ือทำงานวิจัยทางด้านฟิสิกส์ของสสารควบแน่น 

 

1.3.2 ประโยชน์ต่อผู้อ่ืน 

 1) เพื ่อศึกษาและเข้าใจคุณสมบัติทางไฟฟ้าของโบรอนไนไตรด์ (BN) แบบชั้นเดียวที ่เกิดขึ ้นภายใต้

ความเครียดเฉือน ทำให้สามารถนำไปประยุกต์และใช้งานได้อย่างเหมาะสมกับลักษณะงาน  ซึ่งอาจนำไปสู่การ

พัฒนาเทคโนโลยีเกี่ยวกับวัสดุสองมิติได้ต่อไปในอนาคต 
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บทท่ี 2 

ทฤษฎ ี

2.1 ทฤษฎีฟังก์ชันแนลความหนาแน่น [5] 

ในช่วงเวลาก่อนหน้านี้แม้เป็นที่รู้กันว่าสามารถคำนวณหาพลังงานของระบบที่มีอนุภาคเป็นจำนวนมาก 

(many body system) ได้จากการแก้สมการของชโรดิงเจอร์ (Schrodinger equation) แต่เมื่อพิจารณาฮามลิโต

เนียน (Hamiltonian) ของระบบที่ประกอบไปด้วยนิวเคลียสจำนวน M นิวเคลียสและอิเล็กตรอนจำนวน N ตัว 

จากนั้นนำไปแทนลงในสมการของชโรดิงเจอร์ซึ่งมีฟังก์ชันคลื่นที่ขึ้นอยู่กับตำแหน่งของอนุภาคทุกตัวในระบบ จะ

พบว่าการแก้สมการของชโรดิงเจอร์เพ่ือให้ได้ผลเฉลยที่แม่นตรง (exact solution) นั้นเป็นเรื่องที่ทำได้ยากมาก 

 หนึ่งในวิธีการที่จะช่วยให้การแก้สมการของชโรดิงเจอร์ของระบบซึ่งประกอบไปด้วยอนุภาคจำนวนมาก

ดังที่กล่าวไปแล้วข้างต้นให้เป็นไปได้โดยง่ายขึ้นก็คือการประมาณ ซึ่งทำได้โดยแยกการคำนวณระหว่างส่วนของ

อิเล็กตรอนและนิวเคลียสออกจากกัน (การแก้สมการของชโรดิงเจอร์แต่เดิมนั้นต้องพิจารณาฮามิลโตเนียนทั้งส่วน

ของอิเล็กตรอนและนิวเคลียส) แต่เพราะนิวเคลียสถือว่ามีมวลมากและเคลื่อนที่ช้ามากเมื่อเทียบกับอิเล็กตรอน จึง

สามารถประมาณได้ว่านิวเคลียสนั้นหยุดนิ่ง โดยเรียกการประมาณที่อาศัยหลักการเช่นนี้ว่า การประมาณของ

บอร์น-ออพเพนไฮเมอร์ (Bohn-Oppenheimer approximation) ซึ่งทำให้พลังงานในส่วนของนิวเคลียสมีค่าคงที่ 

และฮามิลโตเนียนของระบบก็จะสั้นลง ดังสมการที่ 2.1 

 

𝐻
^
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 (2.1) 

 

ถึงกระนั้นก็ยังไม่ได้ทำให้การคำนวณสามารถทำได้โดยง่ายมากขึ้นนัก เพราะฟังก์ชันคลื่นยังคงขึ้นอยู่กับ

ตำแหน่งของอิเล็กตรอนทุกตัวในระบบอยู่ดี ซึ่งอิเล็กตรอนแต่ละตัวสามารถเคลื่อนที่ไปได้ทั้ง 3 พิกัด (coordinate) 

ดังสมการที่ 2.2 ทำให้มีตัวแปรที่ต้องแก้เพ่ือหาคำตอบของสมการถึง 3N ตัวแปรด้วยกัน ซึ่งในภาพรวมของสมการ

ก็ยังคงมีความซับซ้อนเช่นเดิม 
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𝐻
^
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𝑁)    (2.2) 

 

แต่หลังจากนั้นก็มีทฤษฎีที่เรียกว่า ทฤษฎีฟังก์ชันแนลความหนาแน่น (Density Functional Theory) 

หรือ DFT เกิดขึ้นและสามารถแก้ปัญหาดังกล่าวได้ โดยทฤษฎีนี้สามารถหาพลังงานที่สถานะพื้น (ground state 

energy) ของระบบอิเล็กตรอน N ตัวได้ จากการมองว่าพลังงานรวมของระบบเป็นฟังก์ชันแนลที่ขึ้นอยู่กับความ

หนาแน่นของอิเล็กตรอน (electron density) ซึ่งความหนาแน่นดังกล่าวจะเป็นฟังก์ชันของตำแหน่งต่าง ๆ ใน

ระบบจึงทำให้ตัวแปรลดลงเหลือเพียง 3 ตัวแปร โดยทฤษฎีนี้อาศัยแนวคิดหลัก ๆ จากทฤษฎีบทของโฮเฮนเบิร์ก-

โคห์น (Hohenberg-Kohn theorem) และสมการของโคห์น-ชาม (Kohn-Sham equation) 

 

2.1.1 ทฤษฎีของโฮเฮนเบิร์ก-โคห์น [6] และสมการของโคห์ม-ชาม [7] 

ทฤษฎีบทของโฮเฮนเบิร์ก-โคห์นมีอยู่สองทฤษฎีบทคือ 

 ทฤษฎีบทที่ 1 กล่าวว่า พลังงานที่สถานะพื้นจากสมการของชโรดิงเจอร์จะเป็นฟังก์ชันแนลเฉพาะของ

ความหนาแน่นอิเล็กตรอน และสำหรับระบบใด ๆ ที่อนุภาคมีอันตรกิริยาต่อกันภายใต้ศักย์ภายนอก (external 

potential) และศักย์ภายนอกนั้นสามารถคำนวณได้จากความหนาแน่นของอนุภาคมูลฐานในระบบ ซึ่งคื อความ

หนาแน่นของอิเล็กตรอน หมายความว่า ‘ความหนาแน่นของอิเล็กตรอนค่าใด ๆ จะสามารถให้ค่าพลังงานที่สถานะ

พ้ืนออกมาได้เพียงหนึ่งค่าเท่านั้น’ 

 ทฤษฎีบทที่ 2 กล่าวว่า ความหนาแน่นของอิเล็กตรอนที่ทำให้พลังงานของระบบมีค่าต่ำสุด ความ

หนาแน่นของอิเล็กตรอนค่านั้นจะเป็นความหนาแน่นที่แท้จริงของระบบ ซึ่งสอดคล้องกับผลเฉลยจากสมการของช

โรดิงเจอร์ ต่อมาโคห์นและชามอาศัยทฤษฎีดังกล่าวและเขียนกระจายพลังงานรวมของระบบได้ดังสมการที่  2.3 

โดยพจน์ของพลังงาน E[n(r)] จะเป็นฟังก์ชันแนลกับความหนาแน่นของอิเล็กตรอน n(r) 

 

𝐸 [𝑛 (𝑟
⇀

)] = 𝑇𝑠 [𝑛 (𝑟
⇀

)] + 𝑈 [𝑛 (𝑟
⇀

)] + 𝐸𝑥𝑐 [𝑛 (𝑟
⇀

)]    (2.3) 

 

เมื่อ  Ts  คือ พลังงานจลน์ของอิเล็กตรอนที่ไม่มีอันตรกิริยาต่อกันในระบบ 
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และ U  คือ พลังงานศักย์ส่วนที่มาจากอันตรกิริยาระหว่างอิเล็กตรอนกับอิเล็กตรอน และพลังงานศักย์อันเกิด

จากอันตรกิริยาระหว่างอิเล็กตรอนกับนิวเคลียส 

และ Exc คือ พลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation) ของอิเล็กตรอนในระบบ ซึ่งเป็นพจน์ที่

ต้องใช้การประมาณ โดยปัจจุบันไม่มีค่าตายตัวที่เป็นสากลแต่จะมีค่าประมาณที่เรียกว่าฟังก์ชันแนล (functional) 

มากมายซึ่งถูกพัฒนาขึ้นเพื่อใช้กับงานที่เหมาะสมแตกต่างกันไป 

จากนั้นโคห์นและชามก็ใช้หลักการการแปรผัน (variational principle) ในการแก้สมการ ซึ่งสมการที่ได้

นั้นมีรูปแบบที่ค่อนข้างคล้ายคลึงกับสมการของชโรดิงเจอร์ของระบบหลายอนุภาคที่ไม่มีอันตรกิริยาต่อกัน และ

เรียกสมการนี้ว่า สมการโคห์น-ชาม (Kohn-Sham equation) ซึ่งเป็นไปตาม ดังสมการ 2.4 

 

[− ħ2

2𝑚
𝛻2 + 𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟

⇀
)] 𝛹𝑖 = 𝜀𝑖𝛹𝑖 (𝑟

⇀
)     (2.4) 

 

เมื่อ  𝜓 คือ Kohn-Sham orbital ซึ่งมีรูปแบบในการใช้คำนวณที่คล้ายคลึงกับฟังก์ชันคลื่นในสมการของชโร

ดิงเจอร์ แต่ก็ไม่ใช่ฟังก์ชันคลื่นแบบในสมการของชโรดิงเจอร์  

และ 𝑉𝑒𝑓𝑓 คือศักย์ยังผล (effective potential) ซึ่งศักย์ยังผลสามารถเขียนกระจายได้ ดังสมการ 2.5 

 

𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟
⇀

) = 𝑉𝑒𝑥𝑡 (𝑟
⇀

) + 𝑉𝐻[𝑛] + 𝑉𝑥𝑐[𝑛]     (2.5) 

 

เมื่อ  𝑉𝑒𝑥𝑡   คือศักย์ภายนอกอันเนื่องมาจากศักย์คูลอมบ์ของนิวเคลียส  

𝑉𝐻   คือศักย์ของฮาร์ทรี (Hartree potential) ซึ่งเป็นศักย์ไฟฟ้าของอิเล็กตรอนกับอิเล็กตรอนซึ่ง

ขึ ้นกับฟังก์ชันความหนาแน่นของอิเล็กตรอน แต่ยังไม่ใช่อันตรกิริยาระหว่างอิเล็กตรอนด้วยกัน เพียงแต่เป็น

พลังงานศักย์ไฟฟ้าของคูลอมบ์ตามกลศาสตร์ดั้งเดิม (classical mechanic)  

และ  𝑉𝑥𝑐  คือศักย์แลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation) ของอิเล็กตรอนในระบบที่ขึ้นกับความ

หนาแน่นของอิเล็กตรอนโดยรวมเอาผลทางควอนตัมทั้งหมดไว้ในนี้  



8 
 

2.1.2 พลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation energy) 

พลังงานแลกเปลี ่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation energy) ดังที ่กล่าวไปแล้วก่อนหน้านี้ คือ

พลังงานอันเนื ่องมาจากการรวมผลทางควอนตัมซึ ่งกล่าวได้ว่าเป็นผลอันเนื ่องมาจากสปินของอิเล็กตรอน 

อิเล็กตรอนซึ ่งมีสถานะของสปินเหมือนกันจะอยู ่ในออร์บิทัลที่แตกต่างกันตามหลักกีดกันของเพาลี (Pauli 

exclusion principle) กล่าวโดยสังเขปคือ จะมีแรงผลักระหว่างอิเล็กตรอนที่มีสปินเหมือนกันให้เคลื่อนที่ออกจาก

กันเรียกว่า exchange และอิเล็กตรอนที่มีสปินตรงข้ามกันสามารถอยู่ในออร์บิทัลเดียวกันได้ด้วยแรงดึงดูด

บางอย่างที ่เรียกว่า correlation ซึ ่งพลังงานที่ทำให้เกิดแรงดังกล่าวนี ้คือ พลังงานแลกเปลี ่ยน-สหสัมพันธ์ 

(exchange-correlation energy) ซึ่งมีผลต่อความหนาแน่นของอิเล็กตรอนในแต่ละบริเวณของระบบ  

ซึ่งค่าพลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation energy) นี้เองยังไม่มีค่าตายตัวที่เป็น

สากลจึงต้องใช้การประมาณเข้าช่วย โดยการประมาณในที่นี้มีหลัก ๆ ด้วยกันสองรูปแบบคือ 

1) การประมาณแบบความหนาแน่นเฉพาะที่ (Local Density Approximation : LDA) [7]  

เป็นการประมาณที่กำหนดให้พลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation energy) ของแต่

ละตำแหน่งมีค่าเท่ากับพลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation energy) ของระบบที่ทราบผล

เฉลยแม่นตรงจากความหนาแน่นอิเล็กตรอนบริเวณนั้น ๆ ซึ่งระบบที่สามารถทราบค่าผลเฉลยแม่นตรงดังกล่าวได้ก็

คือ ระบบของอิเล็กตรอนแก๊สที่มีความหนาแน่นสม่ำเสมอ (uniform electron gas) โดยมีพลังงานแลกเปลี่ยน-

สหสัมพันธ์ (exchange-correlation energy) ดังสมการ 2.6 

 

𝐸𝑥𝑐
𝐿𝐷𝐴 [𝑛 (𝑟

⇀
)] = ∫ 𝑛 (𝑟

⇀
) 𝜀𝑥𝑐

ℎ𝑜𝑚𝑜𝑛 (𝑟
⇀

) 𝑑3𝑟    (2.6) 

 

เมื่อ 𝜀𝑥𝑐
ℎ𝑜𝑚𝑜 คือ พลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation energy) ต่ออนุภาคอิเล็กตรอน

แก๊สที่มีความหนาแน่นสม่ำเสมอ 

2) การประมาณแบบผลต่างทั่วไป (Generalized Gradient Approximation : GGA) [8]  

เป็นการประมาณที่พัฒนาจากการประมาณแบบความหนาแน่นเฉพาะที่ (LDA) โดยพิจารณาอนุพันธ์ของ

ความหนาแน่นอิเล็กตรอนเพ่ิมเข้าไปด้วย โดยมีพลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation energy) 

ดังสมการ 2.7 



9 
 

𝐸𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴 [𝑛 (𝑟

⇀
)] = ∫ 𝑛 (𝑟

⇀
) 𝜀𝑥𝑐

𝐺𝐺𝐴(𝑛 (𝑟
⇀

) , ∇𝑛 (𝑟
⇀

))𝑑3𝑟   (2.7) 

 

ซึ่ง 𝜀𝑥𝑐
𝐺𝐺𝐴(𝑛 (𝑟

⇀
) , ∇𝑛 (𝑟

⇀
)) เป็นฟังก์ชันแนลที่มีหลายรูปแบบ โดยในโครงการนี้จะเลือกใช้ Perdew-

Burke-Emzerhof functional (PBE) [9] ซึ่งเหมาะกับการศึกษาเก่ียวกับอันตรกิริยาของโมเลกุลกับผิวโลหะ  

   

2.1.3 พลังงานคัทออฟ และปริภูมิส่วนกลับ 

 ตามทฤษฎีบทของบรอค (Bloch’s theorem) จะสามารถแสดงพลังงานได้ดังสมการ 2.8 

 

𝐸 (𝑘
⇀

) = 𝐸 (𝑘
⇀

+ 𝐺
⇀

)        (2.8) 

 

เมื่อ 𝐺
⇀

 คือ แลตทิชเวกเตอร์ในปริภูมิส่วนกลับ (reciprocal lattice vector)  

 

ซึ่งขอบเขตในการพิจารณาค่า 𝐺
⇀
 จะขึ้นอยู่กับสิ่งที่เรียกว่าพลังงานคัทออฟ (cutoff energy : Ecut) ดัง

สมการ 2.9 

𝐸𝑐𝑢𝑡 = ħ2𝐺
⇀

𝑚𝑎𝑥
2

2𝑚
        (2.9) 

 

สำหรับผลึกของแข็งซึ่งมีความซ้ำเป็นคาบสามารถเขียน kohn-sham orbital ในรูปของผลรวมเซตฐาน

คลื่นระนาบได ้ดังสมการที่ 2.10 

 

𝛹
𝑘
⇀ (𝑟

⇀
) = ∑ 𝑐𝐺 (𝑘

⇀
) 𝑒𝑖(𝑘

⇀
+𝐺

⇀
)·𝑟

⇀

𝐺

     (2.10) 
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เมื่อ  𝑘
⇀
 คือ เวกเตอร์คลื่น และด้วยความเป็นคาบตามทฤษฎีดังกล่าวจึงแสดงได้ 

 𝑐𝐺 (𝑘
⇀

) คือ ค่าคงที่ในส่วนของความหนาแน่นอิเล็กตรอนซึ่งคำนวณได้ ดังสมการ 2.11 

 

𝑛 (𝑟
⇀

) = ∑ |𝛹 (𝑟
⇀

)|
2

𝑖
       (2.11) 

 

จากสมการที่ 2.4 จะเห็นว่าการจะแก้สมการโคห์น-ชามได้จำเป็นต้องทราบค่าของศักย์ยังผล ซึ่งสามารถ

คำนวณได้จากการทราบค่าความหนาแน่นอิเล็กตรอน ซึ่งคำนวณได้จากการทราบค่า kohn-sham orbital อีกที 

ดังนั้นทั้งสามส่วนที่กล่าวมาจึงมีความสัมพันธ์กัน ดังนี้ 

 

𝑛 (𝑟
⇀

) → 𝛹 (𝑟
⇀

) → 𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟
⇀

) → 𝑛 (𝑟
⇀

) . ..      (2.12) 

 

เมื ่อพบว่าปริมาณดังกล่าวมีความสัมพันธ์กันเช่นนี ้แล้ว จึงสามารถใช้วิธีคำนวณที ่เรียกว่า Self-

Consistent Field : SCF ประกอบกับหลักการแปรผัน (variational principle) ได้ โดยเริ ่มจากการเดาความ

หนาแน่นของอิเล็กตรอนขึ้นมาค่าหนึ่ง จากนั้นแทนลงในสมการของ 𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟
⇀

) เพื่อหาค่าคำตอบออกมา จากนั้น

นำค่าที่ได้แทนลงในสมการของโคห์น-ชาม เพื่อหาโคห์น-ชามออร์บิทัล 𝛹 (𝑟
⇀

) แล้วจึงนำไปคำนวณเป็นความ

หนาแน่นอิเล็กตรอน 𝑛 (𝑟
⇀

) ค่าใหม่ ทำซ้ำด้วยวิธีการนี้จนพลังงานลู่เข้าสู่ค่าต่ำสุด (ที่ยอมรับได้) ตามหลักการแปร

ผัน (variational principle) แล้วจึงหยุดคำนวณ ซึ่งกระบวนการดังกล่าวสามารถแสดงได้ดังแผนผังดังต่อไปนี้ 
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                         ไม่ self-consistent         self-consistent แล้ว  

 

 

รูปที่ 3 แผนผังแสดงกระบวนการแก้สมการโคห์น-ชามเพื่อหาพลังงานรวมของระบบ 

 

2.2 ความเค้น และความเครียด 

2.2.1 ความเค้น (stress)  

ความเค้น (stress) คือแรงที่กระทำต่อพ้ืนที่หน้าตัดของวัตถุ โดยนิยามได้ ดังสมการ 2.13 

 

𝜎 = F
A

       (2.13) 

 

self-consistent 

ความหนาแน่นอิเล็กตรอน 𝑛 (𝑟
⇀

) เริ่มตน้ 

ศักย์ยังผล 𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟
⇀

) = 𝑉𝑒𝑥𝑡 (𝑟
⇀

) + 𝑉𝐻[𝑛] + 𝑉𝑥𝑐[𝑛] 

สมการโคห์น-ชาม 

[−
ħ2

2𝑚
𝛻2 + 𝑉𝑒𝑓𝑓 (𝑟

⇀
)] 𝛹𝑖 = 𝜀𝑖𝛹𝑖 (𝑟

⇀
) 

ความหนาแน่นอิเล็กตรอน 𝑛 (𝑟
⇀

) ใหม ่

𝑛 (𝑟
⇀

) = ∑ |𝛹 (𝑟
⇀

)|
2

𝑖

 

พลังงานรวม 
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เมื่อ F คือ แรงที่กระทำต่อวัตถุ 

และ A คือ พ้ืนที่หน้าตัดของวัตถุ 

 โดยทั่วไปความมีเค้นอยู่หลายประเภท ความเค้นที่กระทำในกับวัตถุในแนวตั้งฉากคือ normal stress 

ในขณะที่ความเค้นซึ่งกระทำกับวัตถุในแนวขนานกับวัตถุคือ ความเค้นเฉือน หรือ shear stress ซึ่งในโครงการนี้

จะสนใจเฉพาะ shear stress เมื่อวัตถุได้รับความเค้นก็จะเกิดสิ่งที่เรียกว่า ความเครียด (strain) ซึ่งจะกล่าวต่อไป 

 นอกจากนี้ก็ยังมี stress ในลักษณะที่เป็นแบบแกนเดียว uniaxial และ สองแกน biaxial อีกด้วย แต่ใน

ที่นี้จะสนใจเฉพาะ biaxial เท่านั้น เนื่องจากพิจารณาได้ง่ายกว่า  

 

2.2.2 ความเครียด (strain) 

 ความเครียด (strain) คือผลที่เกิดจากความเค้นซึ่งส่งผลให้วัตถุเปลี่ยนแปลงความยาวไปจากเดิม โดย

นิยามได้ดังสมการ 2.14 

 

𝜀 = 𝛥𝐿
𝐿0

       (2.14) 

 

เมื่อ 𝛥𝐿 คือ ความยาวที่เปลี่ยนแปลงไปของวัตถุ 

และ 𝐿0 คือ ความยาวเดิมของวัตถุ 
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บทท่ี 3 

แผนการดำเนินการศึกษา 

3.1 แผนการศึกษา 

1. ศึกษาสมบัติของวัสดุสองมิติโดยเฉพาะอย่างยิ่ง h-BN ชั้นเดียว 

1.1 ศึกษาคุณสมบัติเชิงโครงสร้าง  

1.2 ศึกษาคุณสมบัติทางไฟฟ้าและแนวทางการประยุกต์ใช้ 

2. ศึกษาวิธีการคำนวณ และวิธีการสร้างแบบจำลองของวัสดุสองมิติ 

2.1 ศึกษาทฤษฎีฟังก์ชันแนลความหนาแน่น (Density Functional Theory) หรือ DFT 

2.2 ศึกษาการใช้งานโปรแกรม Quantum Espresso (QE)  

3. หาเงื่อนไขการจำลองที่เหมาะสมกับวัสดุสองมิติ h-BN ชั้นเดียว 

3.1 จำลองหน่วยเซลล์จาก lattice parameter และตำแหน่งของอะตอมในโครงสร้าง 

3.2 ปรับค่าเงื่อนไขต่าง ๆ เช่น พลังงานคัทออฟของฟังก์ชันคลื่น (ecutwfc) , จำนวนจุดในปริภูมิส่วน

กลับ (k-point) , ค่า lattice parameter c ที่เหมาะสมกับระบบเพื่อให้ง่ายต่อการคำนวณด้วยทรัพยากรที่มี 

4. จำลองโครงสร้างวัสดุสองมิติของ h-BN ชั้นเดียว  

4.1 ผ่อนคลายแบบจำลอง (relax) เพื่อปรับค่า lattice parameter และตำแหน่งอะตอมให้เข้าสู่สภาวะ

สมดุล 

4.2 คำนวณหาโครงสร้างแถบพลังงาน (band structure) , ช่องว่างแถบพลังงาน (band gap) และความ

หนาแน่นของสถานะ (density of states) ของระบบ 

4.3 เปรียบเทียบผลที่ได้จากการคำนวณ และการจำลองในงานวิจัยนี้กับงานวิจัยชิ้นอื่น ๆ หรือการทดลอง 

5. ศึกษาผลของความเค้นเฉือนที่มีต่อโครงสร้างระบบ 

5.1 ศึกษาความสัมพันธ์ระหว่าง lattice parameter และความเค้นของระบบ 
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5.2 ศึกษาผลของความเค้นที ่มีต่อโครงสร้างของวัสดุสองมิติ h-BN ชั ้นเดียว โดยปรับค่า lattice 

parameter เพ่ือวิเคราะห์แนวโน้มของคุณสมบัติทางไฟฟ้าที่อาจเปลี่ยนไปเนื่องจากความเค้นค่าต่าง ๆ  

5.3 ศึกษาผลของความเค้นที่มีต่อโครงสร้างของวัสดุสองมิติ h-BN ชั้นเดียว 

6. วิเคราะห์และอภิปรายผลของความเค้นเฉือนที่มีต่อคุณสมบัติทางไฟฟ้าของวัสดุสองมิติ h-BN ชั้นเดียวจาก

โครงสร้างแถบพลังงาน (band structure) , ช่องว่างแถบพลังงาน (band gap) และความหนาแน่นของสถานะ 

(density of states) ที่ได้ทั้งหมด รวมไปถึงแนวทางในการประยุกต์ใช้ที่เป็นไปได้ด้วย 

7. จัดทำรูปเล่มรายงานผลการศึกษา 
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3.2 แผนการดำเนินงานและระยะเวลา  

 รายการ Sep 

/20 

Oct 

/20 

Nov 

/20 

Dec 

/20 

Jan 

/21 

Feb 

/21 

Mar 

/21 

Apl 

/21 

1 ศึกษาพื ้นฐานของวัสดุสองมิติ 

โดยเฉพาะ h-BN 

        

2 ศึกษาการคำนวณและสร้างการ

สร้างแบบจำลอง 

        

3 หาเง ื ่อนไขท ี ่ เหมาะสมในการ

จำลองระบบ 

        

4 จำลองวัสดุสองมิติชั ้นเดียวของ 

h-BN 

        

5 ศึกษาผลของความเค้นเฉือนที่มี

ต่อโครงสร้างวัสดุสองมิติ 

        

6 จำลองวัสดุสองมิติชั ้นเดียวของ 

h-BN ที ่ lattice parameter ค่า

ต่าง ๆ 

        

7 วิเคราะห์ข้อมูลและอภิปรายผล

ของความเค้นที่มีต่อ h-BN ซึ่งได้

จากการจำลอง รวมไปถึงแนว

ทางการประยุกต์ใช้ที่เป็นไปได้ 

        

8 จัดทำรูปรายงานผลการศึกษา         
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บทท่ี 4 

ผลและอภิปรายผลการศึกษา 

4.1 การศึกษาโบรอนไนไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) 

4.1.1 เงื่อนไขการจำลองที่เหมาะสมของระบบ 

การจำลองระบบของวัสดุสองมิติ hexagonal boron nitride จะเริ่มจากการใช้โครงสร้างตั้งต้นของ 

hexagonal boron nitride (h-BN) แบบผลึกสามมิติที่ฐานข้อมูลของเว็บไซต์ materialproject.org [13] รายงาน

ไว้ก่อน จากนั้นจึงลดจำนวนชั้นลงให้เหลือเพียงหนึ่งชั้นในหน่วยเซลล์ (primitive unit cell) และเพิ่มค่า lattice 

parameter c ขึ้น ซึ่งในท่ีนี้ค่า lattice parameter c ที่เว็บไซต์ materialproject.org รายงานไว้สำหรับผลึกสาม

มิติที่เสถียรของ h-BN คือ 7.707 angstrom แต่เพื่อที่จะอนุมานได้ว่าผลของอันตรกิริยาระหว่างระนาบนั้นมีค่า

น้อยมากจนทำให้เป็นเสมือนโครงสร้างผลึกแบบชั้นเดียวได้ (ระยะที่เสถียรแต่เดิมคือระยะห่างระหว่างชั้นใน

โครงสร้างธรรมชาติของผลึกสามมิต)ิ จึงต้องใช้ค่า lattice parameter c ที่มากกว่าค่าดังกล่าว  

อย่างไรก็ตามเราจะเริ่มต้นตรวจสอบก่อนว่าค่า 7.707 angstrom นั้นเป็นระยะที่เสถียรแล้วจริงหรือไม่ 

โดยสมมติค่า lattice parameter c ขึ้นมาใหม่ ซึ่งในที่นี้จะลองใช้เป็น 15.414 angstrom โดยจะทำการคำนวณ

ด้วยโปรแกรม Quantum Espresso (QE) [10] ซึ่งเป็นโปรแกรมหนึ่งที่มีความน่าเชื่อถือและนิยมใช้ในงานวิจัยที่

คำนวณด้วย DFT โดยในนี ้จะใช้ศ ักย์เท ียมแบบ Projector Augmented-Wave (PAW) [11] และฟังก ์ชัน

แลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation) ของ Perdew–Burke–Ernzerhof (PBE) ซึ่งไม่คำนึงถึงผลของ

แรงแวนเดอร์วาลส์ เนื่องจากมีค่าน้อยมากเมื่อเทียบกับพันธะโควาเลนต์ที่ยึดเหนี่ยวอะตอมภายในระนาบผลึกชั้น

เดียวกัน  

ซึ ่งค่า lattice parameter c เริ ่มต้นกล่าวนี ้เมื ่อสามารถหาเงื ่อนไขของระบบที่เหมาะสมใหม่ได้ ค่า

ดังกล่าวอาจเปลี่ยนแปลงไปตามการคำนวณของโปรแกรม QE ซึ่งจะเป็นค่าที่มีพลังงานรวมมีการลู่เข้าแล้วนั่นเอง 
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ตารางที่ 1 แสดงโครงสร้างหน่วยเซลล์ (primitive unit cell) เริ่มต้นของ hexagonal boron nitride (h-BN) 

hexagonal lattice parameter 

a = 2.512 angstrom c = 15.414 angstrom 

ธาตุ atomic positions (fractional coordinates) 

B 0.33333333 0.66666667 0.25000000 

N 0.66666667 0.33333333 0.25000000 

สำหรับการหาเงื่อนไขที่เหมาะสมกับระบบอย่างการหาค่าพลังงานค่าคัทออฟของฟังก์ชันคลื่น (ecutwfc) 

และ lattice parameter c จะตั้งค่าให้การคำนวณพลังงานรวมของระบบต่อหน่วยเซลล์ (formula unit : f.u.) 

แสดงผลลัพธ์เมื่อมีการลู่เข้าสู่พลังงานค่าที่ยอมรับได้จากการคำนวณ (convergence threshold) ต่ำกว่า 10-6 Ry 

/ f.u. ซึ่งเป็นค่าเริ่มต้น (default) ที่โปรแกรม QE แนะนำไว้ 

 

4.1.1.1 พลังงานค่าคัทออฟ 

พลังงานค่าคัทออฟเป็นเงื่อนไขสำคัญที่สุดเงื ่อนไขหนึ่งในการคำนวณโดยใช้ทฤษฎีฟังก์ชันแนลความ

หนาแน่น หรือ DFT ในโปรแกรม Quantum Espresso (QE) ซึ่งเป็นขอบเขตในการพิจารณาพจน์ของฟังก์ชันคลื่น 

โดยการใช้พลังงานค่าคัทออฟที่มีค่าสูงในการคำนวณจะยิ่งให้ผลลัพธ์ที่มีความแม่นยำมากยิ่งขึ้น แต่อาจต้องใช้

ทรัพยากรและเวลาในการคำนวณมากตามไปด้วยเช่นกัน 

เราสามารถหาพลังงานค่าคัทออฟของฟังก์ชันคลื่น (ecutwfc) ที่เหมาะสมกับระบบได้ โดยการปรับค่า 

ecutwfc ตั้งแต่ 30 Ry ถึง 100 Ry จากนั้นพิจารณาว่าค่าใดที่ให้พลังงานรวมของระบบไม่เปลี่ยนแปลงเกินค่าการ

ลู่เข้าของพลังงานที่ยอมรับได้จากการคำนวณ ซึ่งในโครงการนี้จะกำหนดให้อยู่ในช่วงของ 10-3 eV / f.u. ถือว่าเป็น

ค่าท่ียอมรับได้ และเนื่องจากค่า input ของโปรแกรมนั้นใช้พลังงานในหน่วย Ry แต่เพ่ือความสะดวกในการใช้งาน

ต่อไปในงานวิจัยโครงการนี้ จึงจะนำเสนอในหน่วย eV โดยที่ 1 Ry มีค่าเท่ากับ 13.6056980659 eV และจะ

พิจารณาพลังงานค่าที่ยอมรับได้ในช่วงของ 10-3 eV / f.u ซึ่งผลที่ได้เป็นไปดังตารางและรูปต่อไปนี้ 
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ตารางที่ 2 ตารางแสดงความสัมพันธ์ระหว่าง ecutwfc (Ry) และ พลังงานรวมของระบบ (eV) 

energy cutoff (Ry) total energy (eV) 

30 -541.7807 

35 -542.0567 

40 -542.1361 

45 -542.1519 

50 -542.1539 

55 -542.1557 

60 -542.1588 

65 -542.1624 

70 -542.1654 

75 -542.1672 

80 -542.1681 

85 -542.1685 

90 -542.1686 

95 -542.1687 

100 -542.1689 

 

 

รูปที่ 4 แสดงค่าลู่เข้าของพลังงานรวมของระบบ (Ry) กับ ecutwfc (Ry) (รูปซ้าย) , แสดงค่าการเปลี่ยนของพลังงานรวม 

(eV) สำหรับการเพิ่มค่า ecutwfc (Ry) (รูปขวา) 
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จากผลการปรับค่าพลังงานคัทออฟฟังก์ชันคลื่น (ecutwfc) ให้เหมาะสมกับระบบ พบว่าค่าท่ีเหมาะสมคือ 

75 Ry เพราะหลังจากนั้นผลต่างของพลังงานรวมในระบบจะไม่สูงเกินกว่า 10-3 eV / f.u. อีกต่อไป ดังนั้นการ

คำนวณหลังจากนี้จะใช้ ecutwfc เป็น 75 Ry 

 

4.1.1.2 จำนวนจุดในปริภูมิส่วนกลับ (k-point) 

เงื่อนไขที่มีความสำคัญเป็นลำดับถัดมาคือ จำนวนจุดในปริภูมิส่วนกลับ หรือ k-point ซึ่งมีผลต่อการ

คำนวณพลังงานของระบบ โดยจะแบ่งกริด (grid) เพื่อคำนวณทั่วทั้งปริภูมิส่วนกลับ (reciprocal space) ซึ่งผล

จากการคำนวณจะมีค่าแม่นยำมากขึ้นเมื่อใช้จำนวนจุดที่มากยิ่งขึ้น สำหรับการจำลองโครงสร้างวัสดุสองมิติจาก

โครงสร้างวัสดุสามมิติจะต้องให้ lattice parameter มีค่าค่อนข้างมากในปริภูมิจริง (real space) จึงทำให้แกน c 

ในปริมาณภูมิส่วนกลับ (reciprocal space) มีค่าน้อยมาก ดังนั้นรูปแบบที่ใช้ตาม Monkhorst-Pack Grid [12] 

จึงเป็น N x N x 1 ตามแนวแกนทั้งสามในปริภูมิส่วนกลับ โดยก่อนหน้านี้เราคำนวณพลังงานรวมของระบบด้วย N 

= 9 และกระจายแบบสมมาตรซึ่งตามค่าเริ ่มต้นไปก่อน แต่การเพิ่มจำนวน k-point มากขึ้นอาจทำให้ต้องใช้

ระยะเวลาในการคำนวณและทรัพยากรมากขึ้นตามไปด้วย ดังนั้นการหาค่าที่เหมาะสมจึงมีความจำเป็นและจะใช้

ค่า ecutwfc ที่ได้ก่อนหน้านี้ในการคำนวณ โดยปรับเปลี่ยน N ตั้งแต่ 1 ถึง 15 แล้วทำการคำนวณเช่นเดิม ซึ่งได้ดัง

ตารางและรูปต่อไปนี้ 

ตารางที่ 3 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างผลคูณของจำนวนจุดในปริภูมิส่วนกลับ และพลังงานรวมของระบบ (eV) 

N x N x 1 total energy (eV) 

1 x 1 x 1 -536.1271 

2 x 2 x 1 -540.6166 

3 x 3 x 1 -542.0665 

4 x 4 x 1 -542.1500 

5 x 5 x 1 -542.1596 

6 x 6 x 1 -542.1670 

7 x 7 x 1 -542.1670 

8 x 8 x 1 -542.1672 

9 x 9 x 1 -542.1672 

10 x 10 x 1 -542.1672 

11 x 11 x 1 -542.1672 
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12 x 12 x 1 -542.1672 

13 x 13 x 1 -542.1672 

14 x 14 x 1 -542.1672 

15 x 15 x 1 -542.1672 

 

 

รูปที่ 5 แสดงค่าลู่เข้าของพลังงานรวมของระบบ (Ry) กับ ค่าจำนวนจุด N ในปริภูมิส่วนกลับ (รูปซ้าย) , แสดงค่าการ

เปลี่ยนของพลังงานรวม (eV) สำหรับการเพิ่มค่าจำนวนจุดในปริภูมิส่วนกลับ N (รูปขวา) 

จากผลการปรับค่า N ให้เหมาะสมกับระบบพบว่าค่าที่เหมาะสมคือ N = 7 เพราะหลังจากนั้นผลต่าง

พลังงานรวมของระบบไม่สูงเกินกว่า 10-3 eV / f.u. อีกต่อไป ดังนั้นการคำนวณหลังจากนี้จะใช้ N = 7  

 

4.1.1.3 ค่า lattice parameter c 

 หลังจากที่ได้พลังงานคัทออฟฟังก์ชันคลื่นและจำนวนจุดในปริภูมิส่วนกลับที่เหมาะสมแล้ว สำหรับการ

จำลองระบบวัสดุสองมิติ ค่า lattice parameter c เป็นค่าที่ทำให้ระยะห่างระหว่างระนาบผลึกห่างกันมาก

พอที่จะไม่มีอันตรกิริยาซึ่งกันและกัน และเพื่อตรวจสอบว่าค่า c ดังกล่าวที่ใช้ตอนเริ่มต้นนั้นเพียงพอแล้วจริง

หรือไม่ จึงทำการหาค่าพลังงานลู่เข้าเช่นเดียวกับ ecutwfc และ N ก่อนหน้านี้ ซึ่งจะปรับค่าจาก 1 ถึง 15 โดยผล

ที่ได้เป็นดังตารางและรูปต่อไปนี้ 
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ตารางที่ 4 แสดงความสัมพันธ์ระหว่าง ค่า lattice parameter c (angstrom) กับพลังงานรวมของระบบ (eV) 

c (angstrom) total Energy (eV) 

1.0 -556.7135 

2.0 -534.9509 

3.0 -540.2149 

4.0 -541.6871 

5.0 -542.0660 

6.0 -542.1475 

7.0 -542.1634 

8.0 -542.1663 

9.0 -542.1669 

10 -542.1670 

11 -542.1670 

12 -542.1670 

13 -542.1670 

14 -542.1670 

15 -542.1670 

 

 

รูปที่ 6 แสดงค่าลู่เข้าของพลังงานรวมของระบบ (Ry) กับ ค่า lattice parameter c (angstrom) (รูปซ้าย) , แสดงค่า

การเปลี่ยนของพลังงานรวม (eV) สำหรับการเพิ่มค่า lattice parameter c (angstrom) (รูปขวา) 
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จากผลการปรับค่า c เพื่อหาค่าที่เหมาะสมกับระบบ พบว่าตั้งแต่ c = 6 เป็นต้นไป ผลต่างพลังงานรวม

ของระบบสูงไม่เกินกว่า 10-3 eV / f.u. แล้ว อย่างไรก็ตามในการคำนวณหลังจากนี้จะใช้ c = 15 angstrom ซึ่ง

เป็นค่าที่มากเกินพอและม่ันใจได้ว่าค่า c ดังกล่าวจะทำให้ระนาบผลึกสองมิติมีความห่างกันจนเหมือนไม่รู้สึกถึงแรง

แวนเดอวาลส์ที่กระทำต่อกันจนกลายเป็นการจำลองของระบบวัสดุที่มีผิวชั้นเดียวได้ ดังรูปด้านล่าง  

 

รูปที่ 7 แสดงโครงสร้างโบรอนไนไตรด์ช้ันเดียวท่ีสรา้งโดยนำผลกึสามมิติมาลดจำนวนช้ันลงทำให้ช้ันท่ีอยู่ถัดกันห่างกันมา

เกินพอจนเหมือนเป็นผิวช้ันเดียวแยกกันอยู่ 

ดังนั้นเงื่อนไขที่เหมาะสมกับระบบซึ่งจะใช้คำนวณต่อไปหลังจากนี้คือ ecutwfc = 75 Ry , N x N x 1 = 

7 x 7 x 1 และ c = 15 angstrom ซึ่งจะได้โครงสร้างหน่วยเซลล์ (primitive unit cell) ของ hexagonal boron 

nitride (h-BN) ชั้นเดียว หลังทราบเงื่อนไขท่ีเหมาะสมเป็นดังนี้ 

ตารางที่ 5 แสดงโครงสร้างหน่วยเซลล์ (primitive unit cell) ที่เหมาะสมของ hexagonal boron nitride (h-BN) 

hexagonal lattice parameter 

a = 2.512 angstrom c = 15 angstrom 

ธาตุ atomic positions (fractional coordinates) 

B 0.33333333 0.66666667 0.25000000 

N 0.66666667 0.33333333 0.25000000 

 

 

 

15 angstrom 
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4.1.1 ผลการจำลองโบรอนไนไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) 

4.1.1.2 การผ่อนคลายผลึก (relaxation) 

เพื่อผ่อนคลาย (relax) โครงสร้างของวัสดุให้เข้าสู่สมดุลหรือเพื่อให้มีพลังงานต่ำที่สุดแบบที่ควรจะเป็นใน

ธรรมชาติจะทำการผ่อนคลายด้วยวิธี geometry optimization เพื่อปรับเปลี่ยนค่า lattice parameter และ

ตำแหน่งของอะตอมในหน่วยเซลล์ให้นำไปสู่โครงสร้างที่เหมาะสมต่อไป โดยวิธีการนี้มีหลักการคือลดขนาดของแรง

และความเค้นจนกระทั่งมีการลู่เข้าน้อยกว่าค่าของพลังงานที่ยอมรับได้จากการคำนวณ ซึ่งจะทำให้ตำแหน่งอะตอม

และขนาดในหน่วยเซลล์เปลี ่ยนแปลงไป โดยจะใช้อัลกอริทึมของ Broyden–Fletcher–Goldfarb–Shanno 

(BFGS) [14] ในการคำนวณ และกำหนดค่าการลู่เข้าของพลังงานที่ได้จากการคำนวณ (convergence threshold) 

ไม่เกิน 10-6 Ry / f.u. และกำหนดค่าการลู ่เข้าของความเค้นที ่ได้จากการคำนวณ (pressure convergence 

threshold) ไม่เกิน 0.5 Ry / f.u. ซึ่งเงื่อนไขเหล่านี้เพียงพอแล้วที่จะได้มาซึ่งโครงสร้างที่เหมาะสม โดยโครงสร้าง

หน่วยเซลล์ (primitive unit cell) ของ hexagonal boron nitride (h-BN) ชั้นเดียวหลังจากผ่อนคลายผลึกแล้ว

เป็นดังตารางต่อไปนี้ 

ตารางที่ 6 แสดงโครงสร้างหน่วยเซลล์ (primitive unit cell) ที่เหมาะสมของ hexagonal boron nitride (h-BN) 

หลังจากผ่อนคลายแบบจำลองผลึกแล้ว 

hexagonal lattice parameter 

a = 2.515 angstrom c = 15 angstrom 

ธาตุ atomic positions (fractional coordinates) 

B 0.33333333 0.66666667 0.25000000 

N 0.66666667 0.33333333 0.25000000 

 

ซึ่งค่าที่ได้นี้จะสามารถนำไปคำนวณหาคุณสมบัติทางไฟฟ้า และคุณสมบัติอ่ืน ๆ ของวัสดุได้ต่อไป  
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4.1.1.3 โครงสร้างแถบพลังงาน และช่องว่างแถบพลังงาน 

 เมื่อได้โครงสร้างระบบของ h-BN ชั้นเดียวซึ่งผ่อนคลายผลึกแล้วก็จะสามารถนำไปคำนวณหาโครงสร้าง

แถบพลังงานและความหนาแน่นของสถานะ (density of state) ได้ โดยพิจารณาตามเส้นทาง (path) ในปริภูมิ

ส่วนกลับ (reciprocal space) ที่มีสมมาตรสูงในโซนบริลลวนที่หนึ่ง (first Brillouin zone) ตามเส้นทาง Γ-Μ-Κ-Γ 

ดังรูปที่ 8 และได้ผลดังรูปที่ 9 โดยที่ Fermi energy อยู่ที่ 0 eV 

 

รูปที ่ 8 จุดแลตทิชในปริภูมิส่วนกลับ (reciprocal space) ที ่มีสมมาตรสูงของโครงสร้างผลึกแบบเฮกซะโกนอล 

(hexagonal) ในโซนบริลลวนท่ีหนึ่ง (first Brillouin zone) [15] 

 

รูปที่ 9 แสดงโครงสร้างแถบพลังงาน (band structure) และความหนาแน่นสถานะ (density of states) ของโบรอนไน

ไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) ที่สภาวะปกติ โดยมีจุดสูงสุดของแถบเวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสอยู่ท่ีตำแหน่ง K มีค่าความกว้าง

ช่องว่างแถบพลังงาน 4.67 eV โดยที่ Fermi energy อยู่ท่ี 0 eV 
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จากโครงสร้างแถบพลังงาน (Band Structure) และความหนาแน่นสถานะ (density of states) ซึ่งได้

จากการคำนวณในงานวิจัยโครงการนี้ พบว่า h-BN ชั้นเดียวดังกล่าว มีค่าความกว้างของช่องว่างแถบพลังงานแบบ 

direct โดยพิจารณา CBM (conduction band minimum) และ VBM (valence band maximum) ที่ตำแหน่ง 

Κ อยู่ที่ 4.67 eV ซึ่งเป็นค่าท่ีทำให้มีคุณสมบัติเป็นฉนวน (Insulator) ที่ดีมาก ซึ่งเมื่อเทียบกับการงานวิจัยชิ้นอ่ืน ๆ 

แล้วได้ผลดังตารางต่อไปนี้ 

ตารางที่ 7 ตารางแสดงการเปรียบเทียบค่าความกว้างของช่องว่างแถบพลังงานในงานวิจัยนี้ และงานวิจัยอ่ืน ๆ ทั้งแบบที่

ใช้ DFT ในการคำนวณและแบบท่ีมาจากการทดลอง 

งานวิจัยชิ้นอื่น รายละเอียดงานวิจัยพอสังเขป ช่องว่างของ

แถบพลังงาน

ของ h-BN 

ชั้นเดียว 

(eV) 

ความคลาด

เคลื่อนจาก

งานวิจัยนี้ 

(%) 

งานวิจัยที่ใช้ DFT 

คำนวณแบบจำลอง

โครงสร้าง 

(simulation) 

ในงานวิจัยที่ใช้ฟังก์ชันแนลแบบ GGA และคำนวณ

ด้วยโปแกรม VASP ด้วยศักย์เทียม Vanderbilt 

(Ultrasoft) [16] 

ในงานวิจัยที่ใช้ฟังก์ชันแนลแบบ GGA และคำนวณ

ด้วยโปแกรม QE [19] 

ในงานวิจัยที่ใช้ฟังก์ชันแนลแบบ GGA และคำนวณ

ด้วยโปแกรม VASP [21] 

ในงานวิจัยที่ใช้ฟังก์ชันแนลแบบ LDA และคำนวณ

ด้วยโปรแกรม VASP [22] 

4.7 

 

 

4.68 

 

4.67 

 

4.7 

 

0.6 

 

 

0.2 

 

0 

 

0.6 

งานวิจัยทางด้านการ

ทดลอง (experiment) 

ในงานวิจัยที่ปลูกบนกราฟีนด้วยวิธี MBE เสริมด้วย 

การสะท้อนแสง และ photoluminescence 

spectroscopy [17] 

ในงานวิจัยที่ปลูกจากการพ่นผง BN ละออง

สารละลาย H3BO4−BCl3H3BO4−BCl3-ethyl 

alcohol ลงบนแผ่นควอทซ์ และทำให้แห้งด้วย

ไนโตรเจน 1,070 องศาเซลเซียส [18] 

6.1 

 

 

5.28 

 

 

 

30.6 

 

 

13.1 
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ในงานวิจัยที่ดูผลของ cathodoluminescence (CL) 

spectrum ในการทดลอง h-BN ชั้นเดียวที่

อุณหภูมิห้อง [20] 

 

5.76 

 

23.3 

 

ซึ่งความคลาดเคลื่อนที่เกิดขึ้นเมื่อเทียบกับการทดลอง 20-30 % โดยประมาณเป็นความคลาดเคลื่อนที่

ทราบกันดีอยู่แล้วสำหรับการคำนวณจาก DFT ด้วยการใช้ฟังก์ชันแนลแบบ LDA หรือ GGA ซึ่งมักจะได้ค่าความ

กว้างของแถบพลังงานต่ำกว่าที่ควรจะเป็น (underestimated) [23] หากต้องการให้มีความแม่นยำที่ใกล้เคียงกับ

การทดลองมากขึ้น อาจจะต้องพิจารณารายละเอียดในการคำนวณ DFT เพิ่มเติม เช่น อาจจะต้องคำนวณด้วย 

hybrid functional [26] ซึ่งพิจารณาค่าแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ (exchange-correlation) ที่แม่นตรง (exact) 

จากทฤษฎีของฮาร์ทรี-ฟอค (Hartree–Fock) ร่วมกับค่าแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ จากแหล่งอื่น เช่น ab initio หรือ

จาก empirical เป็นต้น ซึ่งไม่ได้อยู่ในขอบเขตการศึกษาของงานวิจัยโครงการนี้ 

อย่างไรก็ดี เมื่อพิจารณาผลจากงานวิจัยในโครงการนี้เทียบกับงานวิจัยอื่น ๆ ซึ่งใช้ DFT ในการคำนวณ

และสร้างแบบจำลองโครงสร้างเหมือนกันแล้ว พบว่ามีความคลาดเคลื่อนเกิดขึ้นไม่ถึง 1 % ซึ่งเป็นความคลาด

เคลื่อนที่ยอมรับได้ ซึ่งเป็นเพราะมีเงื่อนไขในการคำนวณที่แตกต่างกัน เช่น ในบางงานใช้ฟังก์ชันแนลแบบ LDA 

ในขณะที่งานวิจัยนี้ใช้ GGA , ในบางงานใช้ Basis set และฟังก์ชันแนลของพลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ ต่าง

จากงานวิจัยนี้ หรือแม้กระทั่งงานที่ใช้ Basis set และฟังก์ชันแนลของพลังงานแลกเปลี่ยน-สหสัมพันธ์ เดียวกันก็

อาจให้ค่าที่ต่างกันได้เพราะอาจใช้ศักย์เทียมที่ต่างกัน จำนวนจุดในปรภูมิส่วนกลับต่างกัน ใช้พลังงานค่าคัทออฟ

ต่างกัน เป็นต้น แต่ท้ายท่ีสุดแล้วความคลาดเคลื่อนที่เกิดข้ึนก็ยังอยู่ในระดับที่ยอมรับได้อย่างที่ได้กล่าวไป 
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4.2 ผลของความเครียดที่มีต่อคุณสมบัติทางไฟฟ้าของโบรอนไนไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) 

4.2.1 การให้ความเครียดแก่ระบบ 

สำหรับงานวิจัยโครงการนี้จะนำเสนอค่าความเครียดในช่วง 0 – 30 % ทั้งแบบที่เป็นความเครียดอัน

เนื ่องมาจากแรงดึง (tensile Strain) และความเครียดอันเนื ่องมาจากแรงอัด (compressive Strain) โดยจะ

พิจารณาในลักษณะที่เป็น biaxial strain คือการให้ความเครียดทั้งสองแกนเท่า ๆ กัน และเป็นความเครียดเฉือน 

(shear stain) ด้วยเนื่องจากเป็นความเครียดที่กระทำต่อผิววัสดุสองมิติเท่านั้น ผ่านการปรับเปลี่ยนค่า lattice 

parameter ไปเรื่อย ๆ แล้วพิจารณาคุณสมบัติทางไฟฟ้าผ่านการเปลี่ยนแปลงแปลงของพลังงานรวมของระบบ 

(total energy) , โครงสร้างแถบพลังงาน (band structure) และความหนาแน่นของสถานะ (density of states) 

ที่ได้จากการคำนวณด้วย DFT จากโปรแกรม QE 

 

4.2.2 ผลของความเครียดที่มีต่อพลังงานรวมของระบบ 

ผลที่ได้จากการจำลองโครงสร้าง h-BN ภายใต้ความเครียดค่าต่าง ๆ เป็นไปตามกราฟดังต่อไปนี้ 

 

รูปที่ 10 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างพลังงานรวมของระบบ (eV) กับความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด (compressive 

strain) ค่าต่าง ๆ โดยในที่น้ีนิยามให้ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดมีค่าเป็นบวก 
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รูปที่ 11 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างพลังงานรวมของระบบ (eV) กับความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง (tensile strain) 

ค่าต่าง ๆ โดยในที่น้ีนิยามให้ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึงมีค่าเป็นลบ 

 

รูปที่ 12 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างพลังงานรวมของระบบ (eV) กับความเครียดค่าต่าง ๆ ตั้งแต่ -30 ถึง 30 % 

จะเห็นว่าภายใต้ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง (tensile strain) และความเครียดอันเนื่องมาจาก

แรงอัด (compressive strain) นั้นพลังงานรวมของระบบ (total energy) มีค่าสูงขึ้น เมื่อเทียบกับกรณีที่โบรอน

ไนไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) ไม่มีผลของความเครียดมากระทำ (0 %) ด้วยกันทั้งสองแบบ  
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อาจกล่าวได้ว่าความเสถียรของระบบนั้นมีแนวโน้มที่จะลดลงภายใต้ผลของความเครียด อย่างไรก็ตามหาก

พิจารณาทีละส่วนจะเห็นว่า การเปลี ่ยนแปลงของพลังงานรวมของระบบสำหรับกรณีของความเครียดอัน

เนื่องมาจากแรงอัดมีการเปลี่ยนแปลงที่มากกว่ากรณีของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง ซึ่งสังเกตได้จาก

ลักษณะของกราฟที่มีความชันมากกว่า นั่นอาจเพราะว่าการที่อะตอมอยู่ภายใต้แรงอัดอะตอมจะอยู่ใกล้ชิดกันมาก

ขึ้นเมื่อฟังก์ชันคลื่นของอิเล็กตรอนเกิดการซ้อนทับกันจึงทำให้พลังงานสูงขึ้นซึ่งเป็นผลมาจากหลักกีดกันของเพาลี  

(Pauli exclusion principle) ในขณะที่การอยู่ภายใต้ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึงทำให้อันตรกิริยาระหว่าง

อะตอมนั้นน้อยลง แต่ก็ไม่ได้เสถียรไปกว่าการไม่มีผลของความเครียดมากระทำ 

 

4.2.3 ผลของความเครียดต่อโครงสร้างแถบพลังงาน และความหนาแน่นสถานะ 

4.2.3.1 แนวโน้มการเคลื่อนตัวของแถบพลังงาน  

 ในการคำนวณโครงสร้างแถบพลังงานโดยพิจารณาปริภูมิส่วนกลับตามเส้นทางที่มีสมมาตรสูงในโซนบริลล

วนที่หนึ่ง (first Brillouin zone) ตามเส้นทาง Γ-Μ-Κ-Γ ที่ความเครียดในช่วง -30 ถึง 30 % ได้แนวโน้มดังรูป

ด้านล่าง  

 

รูปที่ 13 แสดงโครงสร้างแถบพลังงานของโบรอนไนไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) ที่ compressive strain 10 % และ 20 % 

เทียบกับสภาวะปกติซึ่งไม่มีความเครียดมากระทำ (0 %) 
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รูปที่ 14 แสดงโครงสร้างแถบพลังงานของโบรอนไนไตรด์ช้ันเดียว (h-BN) ที่ tensile strain 10 % และ 20 % เทียบกับ

สภาวะปกติซึ่งไม่มีความเครียดมากระทำ (0 %) 

เพื่อพิจารณาแนวโน้มข้อมูลได้โดยง่ายและชัดเจน ในที่นี้จึงแสดงให้เห็นเพียงโครงสร้างแถบพลังงานที่

ความเคร ียดเป็น -20 % , -10 % , 10 % และ 20 % เท ียบกับ 0 % เท ่าน ั ้น สำหร ับแนวโน้มโครงสร้าง

แถบพลังงานที่ความเครียดค่าต่าง ๆ รายละเอียดมากยิ่งขึ้นจะนำไปแสดงไว้เพิ่มเติมใน ภาคผนวก   

  ต่อไปจะเป็นการเปรียบเทียบให้เห็นความแตกต่างโครงสร้างแถบพลังงานที่ความเครียดค่าที่เท่ากันของ

ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดและความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง ซึ่งได้ผลดังรูปต่อไปนี้ 
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รูปที่ 15 เปรียบเทียบระหว่างโครงสร้างแถบพลังงานที่ความเครียด 2 % ของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดและ

ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง  

 

รูปที่ 16 เปรียบเทียบระหว่างโครงสร้างแถบพลังงานที่ความเครียด 8 % ของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดและ

ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง 
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รูปที่ 17 เปรียบเทียบระหว่างโครงสร้างแถบพลังงานที่ความเครียด 14 % ของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดและ

ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง 

 

รูปที่ 18 เปรียบเทียบระหว่างโครงสร้างแถบพลังงานที่ความเครียด 20 % ของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดและ

ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง 

 จากรูปที่ 15 ถึงรูปที่ 18 ในกรณีที่เพิ่มความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด (compressive) ไปเรื่อย ๆ จะ

เห็นว่าถ้าพิจารณาจุดสูงสุดของแถบเวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสที่ตำแหน่ง Κ แถบพลังงานจะมี

แนวโน้มเคลื่อนตัวออกจากกัน ในขณะที่ถ้าพิจารณาที่ตำแหน่ง Γ แถบพลังงานมีแนวโน้มที่จะเคลื่อนตัวเข้าหากัน 
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 ในทางตรงกันข้ามกรณีที่เพิ ่มความเครียดอันเนื ่องมาจากแรงดึง (tensile) ไปเรื ่อย ๆ จะเห็นว่าแม้

พิจารณาจุดสูงสุดของแถบเวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสที่ตำแหน่ง Κ หรือตำแหน่ง Γ แถบพลังงานก็มี

แนวโน้มที่จะเคลื่อนตัวเข้าหากันเช่นเดียวกันทั้งคู ่

และเช่นเดิมเพื ่อให้พิจารณาแนวโน้มของข้อมูลได้โดยง่าย ในที ่นี ้จ ึงแสดงให้เห็นเพียงโครงสร้าง

แถบพลังงานที่เปรียบเทียบความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดและความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึงที่ 2 % , 8 % 

, 14 % และ 20 % ก่อนเท่านั้น สำหรับการเปรียบเทียบแนวโน้มโครงสร้างแถบพลังงานที่ความเครียดค่าต่าง ๆ 

เพ่ิมเติมนอกจากนี้จะนำไปแสดงไว้เพ่ิมเติมใน ภาคผนวก  

 

4.2.3.2 ผลของความเครียดที่มีต่อความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน 

เมื่อคำนวณหาโครงสร้างแถบพลังงาน (band structure) และความหนาแน่นสถานะ (density of state) 

ได้ ดังรูปที่ 9 ก็จะทราบได้ว่า CBM (conduction band minimum) และ VBM (valence band maximum) 

อยู่ที่ใดในโครงสร้างแถบพลังงาน (band structure) ซึ่งระยะระหว่าง CBM และ VBM คือความกว้างของช่องว่าง

แถบพลังงาน (band gap) ที่แคบที่สุด โดยรายละเอียดในการเทียบโครงสร้างแถบพลังงานกับความหนาแน่น

สถานะจะขอละไว้และจะนำไปเพิ่มเติมไว้ใน ภาคผนวก ซึ่งเมื่อทำเช่นนี้กับโครงสร้างของระบบที่อยู่ภายใต้

ความเครียดค่าต่าง ๆ แล้ว ผลที่ได้เป็นไปดังรูปต่อไปนี้ 

 

 รูปที่ 19 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (eV) กับความเครียดอันเนื่องมาจาก

แรงอัด (ค่าบวก) และความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง (ค่าลบ) (%)  
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 จะเห็นได้ว่าความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (band gap) มีค่าต่ำลงภายใต้ความเครียดทั้งสองรูปแบบ 

ซึ่งเมื่อเปรียบเทียบร้อยละของความเครียดที่เท่ากันของทั้งสองรูปแบบจะพบว่า ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด

นั้นทำให้ความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (band gap) ปิดลงได้เร็วกว่าความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง 

 นอกจากนี้หากพิจารณาการเคลื่อนตัวของตำแหน่งขอบในแถบพลังงาน (band structure) ซึ่งคือ CBM 

และ VBM พบว่าผลที่ได้เป็นดังรูปต่อไปนี้ 

 

รูปที่ 20 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างพลังงาน (eV) ของ CBM และ VBM ที่ความเครียด (%) ค่าต่าง ๆ 

 ต่อมาหากพิจารณาความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (band gap) แบบ direct โดยจุดสูงสุดของแถบ

เวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสที่ตำแหน่ง Κ และที่ตำแหน่ง Γ สำหรับช่วงความเครียดบางค่าที่แตกต่างกัน

ได้ผลดังรูปต่อไปนี้ 
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รูปที่ 21 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (eV) แบบ direct ที่ตำแหน่ง K กับ

ความเครียด (%) 

 

รูปที่ 22 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (eV) แบบ direct ที่ตำแหน่ง Γ กับ

ความเครียด (%) 

ต่อมาหากพิจารณาความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน  (band gap) แบบ indirect เมื่อจุดสูงสุดของ

แถบเวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสอยู ่ที ่ตำแหน่ง Κ และ M กับที ่ตำแหน่ง Κ และ Γ สำหรับช่วง

ความเครียดบางค่าท่ีแตกต่างกันได้ผลดังรูปต่อไปนี้ 
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รูปที่ 23 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (eV) แบบ indirect เมื่อจุดสูงสุดของแถบ

เวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสอยู่ท่ีตำแหน่ง K และ M กับความเครียด (%) 

 

 

รูปที่ 24 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (eV) แบบ indirect เมื่อจุดสูงสุดของแถบ

เวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสอยู่ท่ีตำแหน่ง K และ Γ ตามลำดับ กับความเครียด (%) 
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รูปที่ 25 กราฟเปรียบเทียบของความสัมพันธ์ระหว่างความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (eV) ทั้งแบบ direct เมื่อ

จุดสูงสุดของแถบเวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสอยู่ที่ตำแหน่ง Κ , Γ และแบบ indirect เมื่อจุดสูงสุดของแถบเวเลนซ์และ

จุดต่ำสุดของแถบนำกระแสอยู่ท่ีตำแหน่ง Κ และ Γ , Κ และ M ตามลำดับ กับความเครียด (%) 

โดยปกติแล้ว h-BN ชั้นเดียวจะเป็นวัสดุสองมิติที่มีช่องว่าแถบพลังงานเป็นแบบ direct เมื่อจุดสูงสุดของ

แถบเวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสอยู่ที่ตำแหน่ง Κ แต่จากรูปที่ 21 จนถึงรูปที่ 25 เมื่อพิจารณาภายใต้

ความเครียดค่าต่าง ๆ พบว่า ในกรณีของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึงให้ผลการคำนวณช่องว่างแถบพลังงาน 

(band gap) จากการพิจารณาขอบของแถบพลังงาน CBM ต่ำสุด และ VBM สูงสุด ร่วมกับการพิจารณาความ

หนาแน่นสถานะ ผลที่ได้ค่อนข้างสอดคล้องกับการคำนวณช่องว่างแถบพลังงานที่เป็นแบบ direct ที่ตำแหน่ง Κ 
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อยู่ในช่วงความเครียดค่าหนึ่ง ก่อนที่จะเปลี่ยนไปเป็นแบบ indirect ที่ตำแหน่ง Κ และ Γ หรือมีการเปลี่ยนแปลง

ทางไฟฟ้า (electronic phase transition) ที่ช่วงความเครียด 19 % – 20 % โดยประมาณ ดังรูปที่ 25 

แต่ในกรณีของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด (compressive) มีแนวโน้มที่จะเปลี่ยนจากช่องว่าง

แถบพลังงานแบบ direct ที่ตำแหน่ง Κ และเปลี่ยนเป็น indirect ที่ตำแหน่ง Κ และ Γ ในช่วงความเครียดที่สั้นมาก

ในช่วงแรกกล่าวคือแทบจะในทันทีที่ให้ความเครียดเข้าไปกระทำ และเม่ือให้ความเครียดเพ่ิมขึ้นไปเรื่อย ๆ ถึงช่วง

ความเครียด 19 % – 20 % โดยประมาณ ก็เปลี่ยนกลับไปเป็นแบบ direct ได้อีกครั้งที่ตำแหน่ง Γ  

 

4.3 วิเคราะห์ผลของความเครียดที่มีต่อโบรอนไนไตรด์ชั้นเดียวกับการประยุกต์ใช้ 

ในการทำ heterostructure หรือนำไปห่อหุ้มวัสดุสองมิติด้วยกันเองอย่างมีประสิทธิภาพ วัสดุจำเป็นต้อง

มีความเข้ากันด้วย เพราะเหตุนี้เพื่อไม่ให้เกิดความไม่เข้ากัน (mismatch) ของวัสดุ จึงจำเป็นจะต้องมีความเค้น 

(stress) มากระทำเพ่ือให้สามารถยืดหรือหดโครงสร้างของวัสดุจนเกิดความเครียด (strain) หรือความเครียดเฉือน 

(shear strain) ขึ้นมาได้ดังที่กล่าวถึงรายละเอียดไปแล้วในบทที่ 1   

 จากข้อมูลของงานวิจัยอื่นที่มีการรวบรวมค่า lattice parameter ของวัสดุสองมิติบางส่วนไว้ แสดงดัง

ตารางด้านล่าง [24] เราสามารถนำข้อมูลดังกล่าวมาคำนวนหาความไม่เข้ากัน (mismatch) ของโบรอนไนไตรด์ชั้น

เดียว (h-BN) กับวัสดุสองมิติบางส่วนได้ 

ตารางที่ 8 แสดงความไม่เข้ากันของแลตทิชสำหรับวัสดุสองมิติอื่น ๆ เทียบกับโบรอนไนไตรด์ช้ันเดียว (h-BN) 

2D materials lattice parameter a=b 

(angstrom) 

lattice mismatch 

(%) 

graphene 2.464 -1.6 

h-BN 2.504 0 

MoS2 3.148 25.7 

WS2 3.154 26.0 

VS2 3.221 28.6 

WSe2 3.286 31.2 

MoSe2 3.289 31.3 

SnS2 3.645 45.6 
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ซึ ่งจะเห็นว่าข้อมูลในตารางจากงานจากวิจัยดังกล่าวรายงานค่า lattice parameter ของ h-BN ไว้

ใกล้เคียงกับที่งานวิจัยโครงการนี้คำนวณได้ โดยมีความคลาดเคลื่อนเพียงเล็กน้อยเท่านั้นจึงสามารถใช้ข้อมูล

ดังกล่าวในการพิจารณาร้อยละความไม่เข้ากันได้ ในแง่หนึ่งความคลาดเคลื่อนของแลตทิช (lattice mismatch) นี้

เองก็คือร้อยละของ biaxial strain ที่ใช้ในงานนี้ด้วยเช่นกัน  

หากจะนำ h-BN ไปสร้างเป็นโครงสร้างสองชั้น (bilayers) กับ กราฟีน (graphene) ก็จะเห็นว่ามีความไม่

เข้ากันอยู่ที่ -1.6 % กล่าวคือกราฟีนนั้นมี lattice parameter ที่เล็กกว่า ซึ่งถ้าจะตรึงกราฟีนไว้แล้ววาง h-BN ลง

ไปสร้างพันธะกัน อาจต้องใช้ผลจากความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด (compressive strain) กระทำกับ h-BN 

โดยจะเห็นได้จากผลในงานวิจัยโครงการนี้ เมื่อ h-BN อยู่ภายใต้ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดจะมีความกว้าง

ของช่องว่างพลังงานที่ลดลง แต่ก็ของกราฟีนดูเหมือนจะลดลงเพียงเล็กน้อยเท่านั้น จากรูปที่ 4.16 จะเห็นว่าช่วง 0 

% - 2 % ของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดมีการเปลี่ยนแปลงของความกว้างของช่องว่างพลังงานไม่ถึง 0.1 

eV เท่านั้น ดังนั้นกรณีของกราฟีนที่ไม่เข้ากันเพียง 1.6 % อาจไม่ส่งผลต่อการเปลี่ยนแปลงของความกว้างของ

ช่องว่างพลังงานอย่างมีนัยสำคัญ  

ในทำนองเดียวกันหากจะนำไปประกบกับวัสดุอื ่นดังที ่ยกมาในตารางข้างต้น อาจจะต้องใช้ผลจาก

ความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง (tensile strain) เข้าช่วย ซึ่งแน่นอนว่าความกว้างของช่องว่างแถบพลังงานของ 

h-BN ก็ยังคงลดลงเช่นเดิม เพียงแต่ไม่ได้ลดลงเร็วไปกว่าในกรณีของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด ดังนั้นหาก

จะนำ h-BN ไปทำเป็นโครงสร้างในลักษณะนี้ เพื่อต้องการใช้งานคุณสมบัติในเรื่องของความกว้างของช่องว่าง

แถบพลังงานก็อาจจะต้องคำนึงถึงผลของความเครียดที่มีต่อระบบร่วมด้วย 
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บทท่ี 5 

สรุปผลและข้อเสนอแนะ 

5.1 สรุปผลการศึกษา 

จากการศึกษาในงานวิจัยโครงการนี้พบว่าโบรอนไนไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) เป็นวัสดุสองมิติที่มีความเป็น

ฉนวนสูงมาก กล่าวคือมีความกว้างของช่องว่างแถบพลังงาน (band gap) ที่ค่อนข้างกว้าง ซึ่งในงานนี้พบว่าที่

อุณหภูมิ 0 K ในสภาวะปกติที่ไม่มีผลของความเครียดมากระทำจะมีค่าอยู่ที่ 4.67 eV ด้วยการคำนวณจาก DFT 

ซึ่งจะอยู่ในช่วงที่ดูดซับคลื่นแม่เหล็กไฟฟ้าอย่าง ultraviolet ได้ดี (ช่วงความยาวคลื่นประมาณ 200 nm)  

และพบว่าความเครียดมีผลต่อคุณสมบัติทางไฟฟ้าของโบรอนไนไตรด์ชั้นเดียว (h-BN) โดยมีแนวโน้มที่

ความกว้างของช่องว ่างแถบพลังงานมีค่าลดน้อยลงทั ้งในส่วนของความเคร ียดอันเน ื ่องมาจากแรงอัด 

(compressive strain) และความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง (tensile stain) แต่ในส่วนของความเครียดอัน

เนื ่องมาจากแรงอัดนั ้นจะทำให้ความกว้างของช่องว่างแถบพลังงานมีค่าลดน้อยลงเร็วกว่าความเครียดอัน

เนื่องมาจากแรงดึง หรืออาจกล่าวได้ว่าผลของความเครียดทำให้ h-BN ชั้นเดียวมีความสามารถในการนำไฟฟ้าที่ดี

ขึ้น 

ในกรณีที่เพิ่มความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด (compressive) ไปเรื่อย ๆ พบว่า ถ้าพิจารณาจุดสูงสุด

ของแถบเวเลนซ์และจุดต่ำสุดของแถบนำกระแสอยู่ที่ตำแหน่ง K แถบพลังงานมีแนวโน้มจะเคลื่อนตัวออกจากกัน 

ในขณะที่ถ้าพิจารณาที่ตำแหน่ง Γ แถบพลังงานมีแนวโน้มที่จะเคลื่อนตัวเข้าหากัน ซึ่งในทางกลับกันกรณีที่เพ่ิม

ความเครียดอันเนื ่องมาจากแรงดึง (tensile) ไปเรื่อย ๆ พบว่า แม้จะพิจารณาที่ตำแหน่ง K หรือตำแหน่ง Γ 

แถบพลังงานก็ยังมีแนวโน้มที่จะเคลื่อนตัวเข้าหากันในทำนองเดียวกันทั้งคู่ 

นอกจากนี้ยังพบว่าความกว้างของช่องว่างแถบพลังงานมีการเปลี ่ยนแปลงสำหรับความเครียดอัน

เนื่องมาจากแรงอัดและความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึงในลักษณะที่แตกต่างกัน ในกรณีของความเครียดอัน

เนื่องมาจากแรงดึงมีผลการคำนวณช่องว่างแถบพลังงาน (band gap) จากการพิจารณาจากขอบของแถบพลังงาน

ต่ำสุดและสูงสุดร่วมกับความหนาแน่นสถานะ ซึ่งค่อนข้างสอดคล้องกับการคำนวณช่องว่างแถบพลังงานที่เป็นแบบ 

direct ที่ตำแหน่ง Κ อยู่ในช่วงความเครียดค่าหนึ่ง ก่อนที่จะเปลี่ยนไปเป็นแบบ indirect ที่ตำแหน่ง Κ และ Γ ซึ่ง

การเปลี่ยนจาก direct ไปเป็น indirect นี้อาจทำให้ไม่สะดวกต่อการใช้งานได้ เพราะจะต้องอาศัยพลังงานเพ่ิมเติม

ในการที่จะเปลี่ยนแปลงโมเมนตัมของอิเล็กตรอนในปริภูมิส่วนกลับเพื่อเปลี่ยนสถานะขึ้นไปยังแถบการนำไฟฟ้า  

(conduction band) ได้  
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แต่ในกรณีของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดกลับมีแนวโน้มที่จะเปลี่ยนจากช่องว่างแถบพลังงานจาก

แบบ direct ที่ตำแหน่ง Κ กลายเป็นแบบ indirect ที่ตำแหน่ง Κ และ Γ ในช่วงความเครียดที่สั้นมากช่วงแรก และ

เมื่อให้ความเครียดเพ่ิมขึ้นไปเรื่อย ๆ ก็เปลี่ยนกลับไปเป็นแบบ direct อีกครั้งที่ตำแหน่ง Γ ซึ่งอาจเป็นสิ่งที่น่าสนใจ 

แต่อย่างไรก็ดีการที่เริ่มเปลี่ยนจาก indirect เป็น direct อีกครั้งที่ช่วงที่ความเครียดสูง ๆ ในความเป็นจริงอาจทำ

ได้ยาก เพราะอะตอมจะเริ่มชิดกันมากขึ้นเรื่อย ๆ ทำให้โครงสร้างที่เกิดขึ้นอาจไม่เสถียรเนื่องจากมีพลังงานรวมใน

ระบบค่อนข้างสูง 

และเมื่อพิจารณาความสัมพันธ์ที่สอดคล้องระหว่างความไม่เข้ากัน (mismatch) และความเครียดที่เป็น 

biaxial strain ในงานนี้ก็พบว่า การนำ h-BN ไปทำเป็นโครงสร้างหลายชั้น (heterostructure) กับวัสดุสองมิติอ่ืน 

ๆ อาจต้องคำนึงถึงผลของความเครียดที่เกิดขึ้นจากการสร้างความเค้นเพื่อยืดหดพันธะให้มีความเข้ากันในขณะที่

ประกบกับวัสดุด้วยเพ่ือให้บรรลุวัตถุประสงค์ของการใช้งาน แต่อย่างในกรณีที่นำไปประกบกับกราฟีนก็อาจไม่ต้อง

คำนึงถึงผลกระทบจากความเครียดมากนัก เนื่องจากความไม่เข้ากัน 1.6 % นั้นทำให้ความกว้างของช่องว่าง

แถบพลังงานของ h-BN เปลี่ยนแปลงไปไม่ถึง 0.1 eV โดยประมาณ    

 

5.2 ข้อเสนอแนะ 

1) อาจต้องทำการคำนวณข้อมูลให้ละเอียดมากข้ึนเพ่ือให้ได้แนวโน้มที่แม่นยำมากขึ้น 

2) อาจต้องพิจารณาพลังงานที่ใช้ในการก่อพันธะด้วยว่า ณ เวลาที่มีผลเนื่องมาจากความเครียดค่าต่าง ๆ 

กระทำอยู่ จะทำให้อะตอมของวัสดุยังสามารถก่อพันธะซึ่งกันและกันได้อยู่หรือไม่  

3) การคำนวณคุณสมบัติทางไฟฟ้าของวัสดุด้วย DFT เป็นที่ทราบกันดีว่าจะให้ค่าความกว้างของช่องว่าง

แถบพลังงานที่แคบกว่าปกติ ถ้าคำนวณด้วยฟังก์ชันแนลที่ให้ผลแม่นยำกว่านี้ก็น่าจะได้ผลที่ดีข้ึน 
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ภาคผนวก 
รูปที่ 26 ภาคผนวกรูปที่ 1  แสดงการเปรียบเทียบระหว่างโครงสรา้งแถบพลังงาน (band structure) ภายใต้ความเครยีด

อันเนื่องมาจากแรงดึง (tensile) และความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัด (compressive) ที่ความเครียด 1 % , 2 % , 3 % , … , 

25 %  
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ภาคผนวก รูปที่ 2 ถึงรูปที ่9 แสดงการเปรียบเทียบระหว่างโครงสร้างแถบพลังงานกับความหนาแน่นสถานะ เพื่อใช้พิจารณาความ

กว้างของช่องว่างแถบพลังงานท่ีแคบท่ีสุดจาก CBM และ VBM ที่ความเครียดบางค่า 

รูปที่ 27 ภาคผนวกรูปที่ 2 

 

รูปที่ 28 ภาคผนวกรูปที่ 3 
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รูปที่ 29 ภาคผนวกรูปที่ 4 

 
รูปที่ 30 ภาคผนวกรูปที่ 5 
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รูปที่ 31 ภาคผนวกรูปที่ 6 

 
รูปที่ 32 ภาคผนวกรูปที่ 7 
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รูปที่ 33 ภาคผนวกรูปที่ 8 

 
รูปที่ 34 ภาคผนวกรูปที่ 9 
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ภาคผนวก รูปที่ 10 ถึงรูปที่ 14 แสดงการเปรียบเทียบระหว่างโครงสร้างแถบพลงังานท่ีความเครียด 22 % , 24 % , 26 % , 28 % 

และ 30 % ของความเครียดอันเนื่องมาจากแรงอัดและความเครียดอันเนื่องมาจากแรงดึง 

รูปที่ 35 ภาคผนวกรูปที่ 10 

 

รูปที่ 36 ภาคผนวกรูปที่ 11 
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รูปที่ 37 ภาคผนวกรูปที่ 12 

 

รูปที่ 38 ภาคผนวกรูปที่ 13 
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รูปที่ 39 ภาคผนวกรูปที่ 14 
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รูปที่ 40 ภาคผนวกรูปที่ 15 ในการคำนวณความหนาแน่นสถานะด้วย DFT ในโปรแกรม QE หลังจากที่ทำกระบวนการ 

SCF ไปแล้วเราจะไม่ทำ SCF อีก (NSCF) แต่จะเพิ่มจำนวนจุดในปริภูมิส่วนกลับเพื่อเพิ่มจำนวนจุดข้อมูลก่อนนำข้อมูลดังกล่าวมา

สร้างเป็นกราฟความหนาแน่นสถานะ ซึ่งรูปด้านล่างแสดงความหนาแน่นสถานะของ h-BN ที่สภาวะปกติไม่มีผลของความเครียด

มากระทำ แต่ใช้ค่า N ใน N x N x 1 ที่ต่างกันคือ N = 7 , 14 และ 20 ตามลำดับ  

 

 ซึ่งจะเห็นว่าความกว้างของช่องว่างแถบพลังงานที่ได้จะมีค่าต่างกันอย่างเห็นได้ชัดในกรณีของ N = 7 และ 

N = 14 ในขณะที่ N = 14 และ N = 20 ให้ค่าที่ค่อนข้างใกล้เคียงกัน อย่างไรก็ตามการใช้จำนวนจุดมากยิ่งทำให้

ได้ค่าที่ละเอียดยิ่งขึ้น และการคำนวณของโปรแกรมที่ N ค่าดังกล่าวที่เลือกมาแสดงไม่ได้ต่างกันมาก ในงานวิจัย

โครงการนี้จึงใช้ N = 20 ในการสร้างกราฟความหนาแน่นสถานะ ซึ่งนำไปสู่การคำนวณหาความกว้างของช่องว่าง

แถบพลังงาน ซึ่งได้ผลเป็นไปตามบทที่ 4 
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