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1.1 หลักการและเหตุผล 

 
การวิจัยในศตวรรษที่  20  นั้นไม่มีพรมแดนแห่งศาสตร์และแขนงวิชามาก้ัน  เป็นการวิจัยที่

หลอมรวมองค์ความรู้ทุกศาสตร์เข้าด้วยกันเพ่ือให้การวิจัยนั้นเกิดประโยชน์สูงสุดกับมนุษย์ชาติ  ดังนั้นการ
เริ่มต้นวิจัยหลอมรวมองค์ความรู้ในศาสตร์ที่ใกล้เคียงกัน  น่าจะปร ะสบความส าเร็จเร็วที่สุด  เช่น  
คณิตศาสตร์  ฟิสิกส์  ซึ่งจัดอยู่ในกลุ่มวิทยาศาสตร์กายภาพเหมือนกัน  เพ่ือช่วยแก้ปัญหาของโลกใบนี้  
เช่น  ภาวะโลกร้อน  เป็นภาวะวิกฤตที่ทุกคนในโลกใบนี้ต้องช่วยกันแก้ไข  โดยเฉพาะ ฟิสิกส์ต้องการ
เปลี่ยนวิกฤตนี้ให้เป็นโอกาส  น าพลังงานความร้อนที่ได้รับมาใช้ให้เกิดประโยชน์โดยเปลี่ยนพลังงานความ
ร้อนให้เป็นพลังงานไฟฟ้า และ ท าความเย็น   ซึ่งกระบวนการดังกล่าวจะขาดองค์ความรู้ทางด้าน
คณิตศาสตร์ไม่ได้จึงมีความจ าเป็นอย่างยิ่งท่ีนักคณิตศาสตร์จะช่วยวิจัยเชิงทฤษฎี  ค านวณหาสมบัติ  และ
ความเป็นไปได้ของวัสดุที่นักฟิสิกส์คิดที่จะท าการทดลองหรือประดิษฐ์ขึ้นมา  เพื่อให้การทดลองนั้นเกิด
ข้อผิดพลาดน้อยที่สุด  และเกิดประโยชน์สูงสุดต่อมวลมนุษย์  โดยเฉพาะด้านพลังงานที่ผู้คนในโลก
ต้องการบริโภคอีกเป็นปริมาณ มาก  และท่ีส าคัญต้องเป็นพลังงานสะอาด  ง่ายต่อการบ ารุงรักษา  และ
ราคาถูก 
 วัสดุผันไฟฟ้าจากความร้อนสามารถผันความร้อนให้เป็นกระแสไฟฟ้าและผันกระแสไฟฟ้าให้เป็น
ความเย็นได้  ขบวนการผันไฟฟ้าจากความร้อนนี้เกิดขึ้นภายในวัสดุ  ไม่เคลื่อนที่  มีราคาถูก  บ ารุงรักษา
ง่าย  มีอายุการใช้งานยาวนาน  ยิ่งไปกว่านั้นการเปลี่ยนพลังงานดังกล่าว  เป็นพลังงานสะอาด ก่อของเสีย
หรือก่อมลพิษต่อสิ่งแวดล้อม  ถึงแม้ว่าประสิทธิภาพไม่สูงมากเรา ก็สามารถประยุกต์ใช้ อุปกรณ์ผันไฟฟ้า
จากความร้อนได้  เช่น  เครื่องกระตุ้นหัวใจ  นาฬิกาข้อมือ  หมวกระบายความร้อน  ตู้เย็น  และ รถยนต์ที่
ใช้พลังงานจากอุปกรณผ์ันไฟฟ้าจากความร้อน 
 อย่างไรก็ตาม  การเริ่มต้นจากการค านวณสมบัติต่าง ๆ ของวัสดุผันไฟฟ้าจากความร้อนก็ยัง
จ าเป็นอย่างยิ่ง  โปรแกรม  Discrete  Variation–Xα  (DV-Xα)  ใช้ค านวณโครงสร้างอิเล็กทรอนิก ส์  
ส าหรับโมเลกุลที่มีขนาดใหญ่บนพื้นฐานของ  Hartree-Fock-Slater  เป็นการพัฒนา องค์ความรู้ด้าน
กลศาสตร์ควอนตัมและทฤษฎีการออกแบบ โมเลกุล  เพ่ือค านวณโครงสร้างทางอิเล็กทรอนิก ส์ของวัสดุผัน
ไฟฟ้าจากความร้อน  เช่น  Bi2Te3 , Al2Te3 , Ga2Te3 , In2Te3 และ Tl2Te3  เป็นต้น 

การค านวณสมบัติเชิงความร้อนของวัสดุผันไฟฟ้าจากความร้อนมีความจ าเป็นอย่างยิ่ง  เพราะ
ช่วยประหยัดเวลาและประหยัดพลังงานในการวิเคราะห์ข้อมูลจากการปฏิบัติทดลอง  ที่ส าคัญเราสามารถ
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ออกแบบและควบคุมอุณหภูมิ  ความดัน ได้อย่างแม่นย า  ซึ่งวิธี พลศาสตร์โมเลกุล  (molecular 
dynamics : MD)  สามารถค านวณหาสมบัติเชิงความร้อนของวัสดุผันไฟฟ้าจากความร้อน ได้อย่างรวดเร็ว   
โดยไดแ้ลตทิซพารามิเตอร์  (lattice parameter : a )  สภาพอัดได้  (compressibility :  )  สัมประสิทธิ์
การขยายตัวเชิงเส้น   (linear thermal expansion coefficient : lin )  ความจุความร้อนที่ปริมาตรคง
ตัว  (heat capacity at constant volume  : VC )  ความจุความร้อนในรูปของการยืดของแลตทิซ  
(heat capacity of lattice dilational term : dC )  และความจุความร้อนท่ีความดันคงตัว  (the heat 
capacity at constant pressure : PC )  และสภาพน าความร้อน (thermal conductivity :  )  ของ
เลดเทลลูไลด์  (Lead Telluride : เลดเทลลูไลด์) 

เนื่องจากกระบวนการประดิษฐ์ อุปกรณ์ ผันไฟฟ้าจากความร้อนจะต้องศึกษาทุกด้านให้ถ่องแท้  
เพ่ือลดปัญหาและประหยัดเวลา   คณะผู้วิจัย  จึงสนใจศึกษาสมบัติผันไฟฟ้าจากความร้อนของเลดเทลลู
ไลด์ทั้งด้านทฤษฎี  และการทดลอง  เนื่องจากเลดเทลลูไลด์สามารถเตรียมในรูปพหุผลึก  และมีสมบัติทาง
ไฟฟ้าดีจากการอ้างอิงและการสืบค้นข้อมูล  เพื่อพัฒนาเป็นเครื่องก าเนิดผันไฟฟ้าจากความร้อนต่อไป 
 

1.2 วัตถุประสงค์ของโครงการวิจัย  
 
 1.2.1  เพ่ือค านวณสมบัติทางไฟฟ้าของเลดเทลลูไลด์ด้วยวิธี   Discrete Variational-Xα 
 1.2.2  เพ่ือค านวณสมบัติความร้อนของสารเลดเทลลูไลด์ด้วยวิธีพลศาสตร์โมเลกุล 
 1.2.3  เพ่ือวัดสมบัติการผันไฟฟ้าจากความร้อนของสารเลดเทลลูไลด์  
 

1.3 ขอบเขตของโครงการวิจัย 
 

ใช้โปรแกรม  FORTRAN  ศึกษาสมบัติทางไฟฟ้าด้วยวิธี   DV-X   ใช้วิธีพลศาสตร์โมเลกุล  
ศึกษาสมบัติทางความร้อนของสารเลดเทลลูไลด์   และท าการทดลองวัดสมบัติการผันไฟฟ้าจากความร้อน  
เช่น  สภาพต้านทานไฟฟ้า  สัมประสิทธิ์ซีเบค  และสภาพน าความร้อนด้วยเครื่องมือที่สร้างขึ้นเองที่ศูนย์วิจัยเทอร์
โมอิเล็กทริก 
 

1.4 ประโยชน์ที่คาดว่าจะได้รับจากโครงการวิจัย 

 
1.4.1  ได้ความองค์ความรู้เกี่ยวกับโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์  สมบัติเชิงร้อนของเลดเทลลูไลด์ทั้ง

เชิงทฤษฎีและเชิงทดลอง 
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1.4.2  ไดบ้ทความวิชาการเผยแพร่ในระดับชาติและนานาชาติ 
 1.4.3   อุปกรณ์ผันไฟฟ้าจากความร้อนของเลดเทลลูไลด์ต้นแบบ 
 1.4.4  นักศึกษาปริญญาตรีที่ส าเร็จการศึกษามีงานวิจัยเกี่ยวโครงสร้างอิเล็กทรอนิกส์  สมบัติเชิง
ร้อนของเลดเทลลูไลด์ 
 1.4.5  เอกสารค าสอนรายวิชาเทคโนโลยีเทอร์โมอิเล็กทริกส าหรับบัณฑิตศึกษา 
 

1.5 นิยามศัพท์เฉพาะ 

 
1.5.1  คลัสเตอร์ของ   Pb13Te14  คือ  คลัสเตอร์ของโมเลกุล  Pb  และ  Te  ในอัตราส่วน

โมเลกุล  13 ต่อ  14 
 1.5.2  วัสดุผันไฟฟ้าจากความร้อน   (thermoelectric material)  หมายถึง  วัสดุที่สามารถผัน
ความร้อนให้เป็นพลังงานไฟฟ้าโดยการสั่นสะเทือนของโครงสร้าง  และการเคลื่อนที่อิเล็กตรอนภายในของ
วัสดุผันไฟฟ้าจากความร้อน 
 1.5.3  พลศาสตรโ์มเลกุล  เป็นวิธีในการใช้ค านวณหาสมบัติเชิงความร้อนของวัสดุผันไฟฟ้าจากความ
ร้อน 


