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บทคัดย่อ 

 
         สารเรืองแสงสีน  าเงินมีประสิทธิภาพต่ าและอายุการใช้งานที่น้อยกว่าสารเรืองแสงสีอื่น ๆ งานวิจัยนี จึงเป็น
การจ าลองโครงสร้างของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนและอนุพันธ์ เนื่องจากคูมารินมีกลุ่มสารเรืองแสง ที่ท าให้
อิเล็กตรอนเคลื่อนที่และเกิดการเรืองแสงขึ นส าหรับใช้งานในด้าน OLED (Organic light emitting diode) 
สารประกอบไพริดีนที่ถูกแทนที่ที่ต าแหน่ง 2, 4 และ 6 ยงัช่วยให้ระบบสามารถทนความร้อนได้ดีและสามารถเพ่ิม

ระบบ-คอนจูเกต เพ่ือให้ได้สีที่ต้องการ ในการศึกษาทางทฤษฎีจะศึกษาสมบัติเชิงโครงสร้างและเชิงแสงด้วย
ระเบียบวิธีการค านวณทางเคมีควอนตัม โดยศึกษาโครงสร้างด้วยทฤษฎีฟังก์ชันความหนาแน่น (Density 
functional theory, DFT) ทั งในระบบแก๊ส (Gas phase) และระบบสารละลายคลอโรเบนซีน (Chlorobenzene 
solution phase) เพ่ือเปรียบเทียบผลของหมู่แทนที่และการดูดกลืนแสง พบว่าการค านวณด้วย TD-B3LYP/6-
31G* ให้ค่าความยาวคลื่นที่ใกล้เคียงกับผลการทดลองทางปฏิบัติมากที่สุด และจ านวนหน่วยของคูมารินที่เพ่ิมขึ น 
ส่งผลให้เกิดการเลื่อนไปทางแดง (Red shift) หรือผลต่างของระดับพลังงาน (Band gap energy) จาก HOMO 
และ LUMO มีค่าลดลง นอกจากนี การศึกษาอิทธิพลของหมู่แทนที่พบว่าเมื่อแทนที่ด้วยหมู่แทนที่ท่ีให้อิเล็กตรอน 
จะเกิดการเลื่อนไปทางน  าเงิน (Blue shift) หรือผลต่างของระดับพลังงาน (Band gap energy) จาก HOMO และ 
LUMO มีค่าเพ่ิมขึ น 
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ABSTRACT 

 
          Organic light emitting diodes giving fluorescence have been intensively studied. Most of 
blue fluorescence spectra might show inherently low efficiency and short lifetime. Since 
substituted coumarin combined with the pyridine moieties play a significant role in making these 
structures more stable caused by electronic delocalization on their electronic structures. 
Substituted-pyridine (different coumarin moieties) can be used to improve efficiency of thermal 
stability and added -conjugated rings for fluorescence tuning. In this work, 2,4,6-tricoumarin-
pyridine and their derivatives have been systematically investigated using DFT calculations. Our 
results revealed that the simulated UV/Vis spectrum at TD-B3LYP/6-31G* level of theory gives a 
good agreement with the experimental data. Increasing more substituted coumarin units gives 
red-shifted emission or lower band gap energy from HOMO to LUMO and electron donor 
substitution groups give blue-shifted emission or higher band gap energy from HOMO to LUMO. 
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บทที่ 1 

บทน า 

 
1.1 ที่มาและความส าคัญของปัญหา 

ในปัจจุบันมีการน าเทคโนโลยีมาพัฒนาจอแสดงผลของอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ต่าง ๆ เช่น จอโทรทัศน์ 
จอคอมพิวเตอร์และสมาร์ทโฟนให้มีประสิทธิภาพที่ดียิ่งขึ น เพ่ือให้ได้ภาพและสีที่คมชัดสว่างสดใส รวมถึงในแง่ของ
การประหยัดพลังงานอีกด้วย เมื่อหลายปีผ่านมานี จอแสดงผลเทคโนโลยีไดโอดเรืองแสงที่เป็นสารอินทรีย์ Organic 
Light Emitting Diodes (OLEDs) เริ่มเข้ามามีบทบาทมากขึ น เพ่ือทดแทนจุดด้อยของเทคโนโลยีแบบเก่า เช่น 
จอแสดงผลแบบ Light Emitting Diode (LED) โดยเทคโนโลยี OLED มีจุดเด่นคือ จอแสดงผลจะมีลักษณะคล้าย
แผ่นฟิล์ม มีความบางและน  าหนักเบามากขึ น มีสารอินทรีย์เป็นส่วนประกอบที่ท าให้เกิดการเรืองแสงในไดโอดเรือง
แสงอินทรีย์ ซึ่งสามารถเปล่งแสงได้เองเมื่อได้รับพลังงานไฟฟ้า เรียกว่า กระบวนการอิเล็กโทรลูมิเนสเซนส์ 
(Electroluminescence) สามารถช่วยลดขั นตอนการท างานที่ซับซ้อนลงไป เช่น ไม่จ าเป็นต้องใช้ Backlight ใน
การฉายแสงด้านหลังจอแสดงผล ท าให้ประหยัดแสงในจุดที่เป็นสีด าและช่วยแสดงภาพที่เป็นสีด าได้คมชัดมากขึ น 
จึงท าให้จอแสดงผล OLED สามารถประหยัดพลังงานของอุปกรณ์และประหยัดค่าไฟได้ รวมทั งจอ OLED มีมุมมอง
ที่กว้าง 180 องศาประกอบกับความหนาที่น้อยกว่าจอแสดงผลแบบเก่า เช่น LCD และ LED ท าให้สามารถแสดง
ภาพในขณะที่จอโค้งงอได้ การผลิตไดโอดประเภทที่มีชั นสารเรืองแสงเป็นสารประกอบอินทรีย์มีค่าใช้จ่ายน้อยกว่า
หลอดไดโอดเรืองแสงที่เป็นสารอนินทรีย์ ท าให้ต้นทุนในการผลิตต่ าลง  

ซึ่งหลักการท างาน OLED นั น เมื่อให้ศักย์ไฟฟ้าผ่านขั วแคโทดและแอโนด กระแสไฟฟ้าทีไ่หลผ่านขั วแคโทด
จะรับอิเล็กตรอนจากแหล่งพลังงานท าให้ Emissive Layer มีประจุลบ ในขณะที่ขั วแอโนดจะมีอิเล็กตรอนหลุด
ออกมาและกลายเป็นหลุมประจุบวก โดยหลุมประจุบวกสามารถเคลื่อนที่ได้มากกว่าอิเล็กตรอนจึงเกิดการกระโดด
ข้ามจาก Conductive Layer ไปยัง Emissive Layer เมื่อหลุมที่มีประจุบวก (Hole) เจอกับอิเล็กตรอนที่มีประจุ
ลบอีกครั งจะเกิดการระเบิดพลังงานออกมาเป็นอนุภาคของแสง เรียกว่า โฟตอน ปรากฏการณ์นี เกิดขึ นหลายครั งใน
หนึ่งวินาที และ OLED จะเปล่งแสงอย่างต่อเนื่องตราบเท่าที่กระแสไฟฟ้าไหลผ่าน 

 
 
 
 
 
 

 
รูปที่ 1.1 แสดงองค์ประกอบของจอ OLED [1] 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 



2 

 
โดยสารเคมีที่ใช้เคลือบ Emissive Layer มีหลากหลายชนิด ขึ นอยู่กับช่วงความยาวคลื่นที่ต้องการให้เกิดสี 

โดยองค์ประกอบหลักจะมีหมู่เรืองแสงหรือ Fluorophore ที่มักประกอบด้วยโครงสร้างอะโรมาติกหรือมีลักษณะ

เป็นวงมีจ านวนพันธะ  สูง เพ่ือให้เกิดการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนและเกิดการเรืองแสงออกมา 
จากสารเรืองแสงอินทรีย์ที่น ามาใช้มีหลากหลายชนิดมาก อาทิเช่น Polyfluorene Flavine Rhodamine 

Curcumin Thioindigo Coumarin ฯลฯ คูมาริน (Coumarin; C9H6O2) เป็นสารเรืองแสงอินทรีย์ที่มีลักษณะเป็น
ผลึกสีขาว คูมารินจัดเป็นLactoneglycosides สารกลุ่มนี มักจะเรืองแสงภายใต้แสงอัลตราไวโอเลตได้สีต่าง ๆ มี
ฤทธิ์ป้องกันการแข็งตัวของเลือด รักษาโรคหอบหืด ลดภาวะการบวมน  าเหลือง อนุพันธ์ของคูมารินเป็นสารประกอบ
ทางชีวภาพมีสารหลายชนิดได้รับการยอมรับว่าเป็นโครงสร้างที่โดดเด่นในด้านการวิจัยยาและเซ็นเซอร์วงจร

อิเล็กทรอนิกส์ ซึ่งวงคูมารินแลคโทน (Coumarinlactone หรือ Coumarin) ยังประกอบด้วยพันธะคู่ที่มีระบบ -
คอนจูเกต มีสารประกอบคูมารินที่มีสมบัติจ าเพาะเพ่ิมขึ นจ านวนมากอันเนื่องมาจากการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอน นี 
ท าให้เกิดสารที่มีประโยชน์ในเทคโนโลยีด้านต่าง ๆ  โดยคูมารินนั นมักเป็นที่รู้จักใน organic fluorescent 
chromophores และยังมีการใช้งานที่หลากหลาย เช่น Laser Dyes, Fluorescent pH Indicators, Selective 
Turn-On Fluorescent Sensor For Material Ions, Liquid Crystal และ OLED เนื่องจากลักษณะของคูมาริน
นั นในมี emission yield ที่สูง มี Photostability ที่ดีมากและมีการขยายช่วงของสเปกตรัม 

 
 
 
 

รูปที่ 1.2 คูมาริน (Coumarin) 
  

ไพริดีน (Pyridine; C5H5N) เป็นสารประกอบอินทรีย์เป็นสารประกอบ Heterocyclic หกตัวที่มีอะตอม
ไนโตรเจนเฮเทอร์ สามารถถือได้ว่าเป็นสารประกอบที่โมเลกุลเบนซีน (CH) เบนซีนถูกแทนที่ด้วย N ดังนั นจึง
เรียกว่าไนโตรเจนเบนซีนเป็นของเหลวที่ไม่มีสีหรือเป็นสีเหลืองและมีกลิ่นเหม็น Pyridine และ Homologues พบ
ในทาร์, ถ่านหิน, น  ามันดิบ, น  ามันหินดินดานและปิโตรเลียม Pyridine ใช้เป็นสารท าละลายส าหรับสีและยาง ใช้
เป็นสารตัวกลางในการผลิตเภสัชภัณฑ์ สีย้อม สารก าจัดศัตรูพืช การตกแต่งสิ่งทอและสารเคมีอ่ืน ๆ รวมทั งใช้เป็น
สารแต่งกลิ่น 
 
 
 
  

         รูปที่ 1.3 ไพริดีน (Pyridine) 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 



3 

 
สารประกอบไพริดีน (Pyridine) ที่มีหมู่แทนที่ได้รับความสนใจอย่างมากในช่วงไม่กี่ปีที่ผ่านมาเนื่องจาก

เหมาะสมกับทางด้านเภสัชกรรมต่าง ๆ ท าให้เป็นที่น่าสนใจในการสังเคราะห์สารประกอบไพริดีนที่มีหมู่แทนที่ที่
ต าแหน่ง 2  4 และ 6 นอกจากนี การมีความเสถียรทางอุณหภูมิที่ดีมากของ สารประกอบดังกล่าวยังได้รับความ
สนใจในการใช้งานเป็นมอนอเมอร์ในการสังเคราะห์ในฟิล์มบางและ Organometallic polymers โดยเฉพาะอย่าง
ยิ่งหมู่แทนที่ที่เป็นวงคอนจูเกตที่ต าแหน่ง 2 และ 6 ของไพริดีนที่อยู่ตรงกลางจะสร้าง Nanoscale 
supramolecular architectures  ซึ่งในจุดที่ส าคัญต่าง ๆ ของทั งคูมารินและไพริดีนในสารฟอกสีย้อมอินทรีย์และ
เซลล์แสงอาทิตย์นั นคุ้มค่าที่จะน าระบบ Heterocyclic ทั งสองระบบมารวมกันในสารประกอบแบบ Single hybrid 
จากการสังเคราะห์ 

จากงานวิจัยที่ผ่านมาได้ท าการสังเคราะห์คูมารินที่ไปแทนที่ไพริดีนรูปแบบต่าง ๆ  ซึ่งสารประกอบทั งหมด
ได้ถูกน าไปพิสูจน์เอกลักษณ์และยืนยันด้วย IR 1H NMR และ ESI-Mass analysis เพ่ือศึกษาสมบัติทางกายภาพเชิง
แสงของโครงสร้างสารประกอบ 

ในงานวิจัยนี ได้ศึกษาทางทฤษฎีของสมบัติเชิงโครงสร้างและเชิงแสงของสารกลุ่มไตรคูมาริน-ไพริดีนส าหรับ
ไดโอดเรืองแสงอินทรีย์ โดยการใช้คอมพิวเตอร์ในการค านวณทางเคมีควอนตัม เพ่ือศึกษาสมบัติการเรืองแสงของ
สารประกอบนี  เพ่ือสามารถเป็นข้อมูลในการเป็นตัวเลือกในการใช้งานส าหรับการพัฒนาไดโอดเรืองแสงอินทรีย์และ
ใช้เป็นข้อมูลศึกษาในโครงสร้างโมเลกุลหรือสารประกอบที่คล้ายคลึงกันได้ 

 
1.2 วัตถุประสงค์ของการวิจัย 

1.2.1 เพ่ือศึกษาระเบียบวิธีที่ให้ผลสอดคล้องกับการทดลอง โดยเปรียบเทียบกับการค านวณทาง

ทฤษฎี 

1.2.2 เ พ่ือศึกษาสมบัติ เชิ ง โครงสร้ า งที่ สภาวะพื นและสมบัติ เชิ งแสงที่ สภาวะกระตุ้ น                    

ของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีน 

N

OO

O

O O

OR  
รูปที่ 1.4 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีน (เมื่อ R คือ ไฮโดรเจน เมทิล และเมทอกซี) 

 
       
 
 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 



4 

 
1.2.3   เพ่ือศึกษาอิทธิพลของจ านวนหน่วยโมเลกุลคูมารินที่มีผลต่อสมบัติเชิงแสง       
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รูปที่ 1.5 แสดงโครงสร้าง (1A) 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีน (1B) 2,6-ไดคูมาริน-ไพริดีน และ  
(1C) 2-คูมาริน-ไพริดีน 

     
1.2.4 เพ่ือศึกษาอิทธิพลของหมู่แทนที่ต าแหน่งที่ C–7 ในโมเลกุลคูมารินที่มีผลต่อ Optical band 

gap 
 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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รูปที่ 1.6 โครงสร้าง 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนที่มีหมู่แทนที่ต าแหน่ง C–7 ได้แก่ (1A) ไฮโดรเจน (1D) เมทอกซี 
และ (1E) เมทิล 

 

1.3  ขอบเขตการวิจัย 

1.3.1 ศึกษาสมบัติเชิงโครงสร้างด้วยทฤษฎีฟังก์ชันความหนาแน่น (Density functional theory, DFT) 

3 วิธีคือ B3LYP, M06 และ PBE0 ทั งในระบบแก๊สและระบบสารละลายคลอโรเบนซีนของ 2,4,6-

ไตรคูมาริน-ไพริดีน  
1.3.2 ศึกษาในระบบแก๊สและสารละลายคลอโรเบนซีน 

1.3.3 ศึกษาสมบัติเชิงแสงจากหมู่แทนที่ท่ีแตกต่างกันในต าแหน่ง C–7 เช่น เมทิลและเมทอกซี 
 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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1.4  วิธีด าเนินการวิจัย 

1.4.1 เตรียมโครงสร้าง 3 มิติของสารกลุ่มไตรคูมาริน-พิริดีนและอนุพันธ์เพ่ือใช้ในการค านวณทางเคมี

ควอนตัม 

1.4.2 สารกลุ่มไตรคูมาริน-พิริดีนจะถูกน ามาหาโครงสร้างที่เสถียรที่สุดที่สภาวะพื น (Ground-state 

optimized structures) ด้วยระเบียบวิธีฟังก์ชันความหนาแน่น (Density Functional Theory) 

ในแบบต่างๆ เช่น B3LYP, PBE0, M06 เป็นต้น โดยใช้โปรแกรม Gaussian 09 เมื่อได้โครงสร้างที่

เสถียรที่สุดที่สภาวะพื นแล้วจะน าโครงสร้างนี ไปพิจารณาการดูดกลืนแสงด้วยระเบียบวิธีเดียวกัน 

1.4.3 ส าหรับการเลือกฟังก์ชันความหนาแน่นที่เหมาะสมกับระบบ จะเลือกจากค่าความยาวคลื่นที่ได้

จากการค านวณท่ีมีค่าใกล้เคียงกับผลการทดลองมากที่สุดและใช้เป็นวิธีการค านวณนั นเป็นในการ

ค านวณหลักส าหรับการศึกษาอนุพันธ์ของไตรคูมาริน-พิริดีน 

1.4.4 วิเคราะห์ผล อภิปรายผลและสรุปองค์ความรู้  

1.4.5 เผยแพร่งานวิจัยสู่สาธารณะในงานประชุมระดับนานาชาติ เช่น PACCON 

 

1.5 ค าส าคัญของการวิจัย 

คูมาริน ฟลูออเรสเซนส์ ไดโอดเรืองแสงอินทรีย์ ไพริดีน 

 

1.6 ประโยชน์ที่คาดว่าจะได้รับ 

1.6.1 สามารถท านายผลจากการค านวณด้วยคอมพิวเตอร์ก่อนปฏิบัติการทดลองสังเคราะห์จริง ใน

ห้องปฏิบัติการ หรือยืนยันผลการทดลองที่มีการรายงานก่อนหน้านี ได้  

1.6.2 สามารถให้ข้อมูลสมบัติเชิงโครงสร้างและสมบัติเชิงแสงเพ่ือเป็นแนวทางในการใช้งานส าหรับการ

พัฒนาไดโอดเรืองแสงอินทรีย์และสามารถใช้เป็นองค์ความรู้ส าหรับการศึกษาเพ่ิมเติมในโครงสร้าง

โมเลกุลที่คล้ายคลึงกัน 

1.6.3 สามารถลดค่าใช้จ่ายจากการทดลองท่ีผิดพลาด ท าให้ไม่สูญเสียสารเคมีอย่างสูญเปล่า 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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บทที่ 2 

ทฤษฎีและงานวิจัยที่เกี่ยวข้อง 
 

2.1 หลักการเรืองแสงของโมเลกุล 
Electroluminescence เป็นการเรืองแสงที่เกิดจากการให้ศักย์ไฟฟ้า เมื่ออิเล็กตรอนได้รับพลังงานไฟฟ้า

จะเกิดการดูดกลืนและคายพลังงานส่วนเกินออกมา 
การเรืองแสง (Fluorescence) ของโมเลกุลเกิดขึ นตาม Jablonski diagram ดังแสดงในรูปที่ 2.1 เมื่อ

อิเล็กตรอนได้รับพลังงาน อิเล็กตรอนจะถูกกระตุ้นจากสภาวะพื นขึ นไปยังสภาวะกระตุ้นซึ่งเป็นระดับพลังงานที่สูง
กว่า เกิดการดูดกลืนพลังงาน (Absorption) 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

รูปที ่2.1 Jablonski diagram [2] 
 

หลังจากนั นจะเกิดปรากฏการณ์ Vibrational relaxation คือ เมื่อโมเลกุลถูกกระตุ้นอิเล็กตรอนจะเกิดการ
สั่นและสูญเสียพลังงานออกไป ท าให้ระดับพลังงานของอิเล็กตรอนโมเลกุลลดต่ าลงและเกิด Internal conversion 
หลังจากนั นอิเล็กตรอนจึงตกกลับสู่สถานะพื นโดยเกิดการปลดปล่อย (Emission) พลังงานส่วนเกินออกมาในรูปของ
แสง [3] 
 
2.2 Light absorption 

การมองเห็นสีของสสารเกิดจากการที่สสารดูดกลืนพลังงานในช่วงความยาวคลื่นที่แตกต่างกัน  
ถ้าการดูดกลืนอยู่ในช่วง UV/Vis หรือที่ความยาวคลื่น 400-800 นาโนเมตร จะมองเห็นสีที่อยู่ตรงข้ามของสีที่ถูก
ดูดกลืนตามทฤษฎีวงล้อสี (รูปที่ 2.2) หากเกิดการดูดกลืนทุกช่วงความยาวคลื่น UV-Vis จะมองเห็นสีด าและหากไม่
เกิดการดูดกลืนจะมองเห็นเป็นสีขาว 
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รูปที่ 2.2 ทฤษฎีวงล้อสี [4]  

            
หมู่โครโมฟอร์และออกโซโครม 

สารที่ให้สีได้จะมีหมู่โครโมฟอร์ซึ่งเป็นโมเลกุลที่มีลักษณะเฉพาะคือ มีระบบ π-คอนจูเกต ท าให้อิเล็กตรอน
สามารถเคลื่อนที่สลับไปมาได้ และเกิดการดูดกลืนแสงในช่วง UV/Vis จึงท าให้โมเลกุลนั นมีสี 

ออกโซโครมเป็นหมู่ที่มีอิทธิพลต่อโครโมฟอร์ โดยส่งผลต่อการเพ่ิม-ลดความยาวคลื่นหรืออาจส่งผลต่อ
ปริมาณการดูดกลืนแสง มีทั งหมด 4 ปรากฏการณ์ ได้แก่ 

1. Bathochromic shift หรือ Red shift เกิดจากสเปกตรัมการดูดกลืนแสงเลื่อนไปทางสเปกตรัมสีแดง 

ส่งผลให้มี max มากขึ น 

2. Hypsochromic shift หรือ Blue shift เกิดจากสเปกตรัมการดูดกลืนแสงเลื่อนไปทางสเปกตรัมสีน  า

เงิน ส่งผลให้มี max ลดลง 

3. Hyperchromic shift เป็นปรากฏการณ์ท่ีสารเกิดการดูดกลืนแสงเพ่ิมขึ น ส่งผลให้ค่า εmax  มากขี น 

4. Hypochromic shift เป็นปรากฏการณ์ท่ีสารเกิดการดูดกลืนแสงน้อยลง ส่งผลให้ค่า εmax ลดลง 

2.3 Fluorescence  

Quantum yield 

Fluorescence quantum yield (φf) บ่งบอกถึงความสามารถในการเรืองแสง 
 

 

ตัวอย่างเช่น φf = 0.80 หมายถึงหลังจากการดูดกลืนของโฟตอน มีโมเลกุล 80 เปอร์เซ็นต์ที่สามารถ
ปลดปล่อยพลังงานออกมาในรูปแบบของการเรืองแสงได้ โดยสารที่ไม่เกิดการเรืองแสงจะมีค่า Quantum yield = 
0 

 

φf = จ านวนโฟตอนที่คายพลังงาน/จ านวนโฟตอนที่ดูดกลืนพลังงาน 
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2.4 อิทธิพลของตัวท าละลาย 
 ชนิดของตัวท าละลายมีอิทธิพลต่อการเกิด Red shift หรือ Blue shift ซึ่งขึ นกับธรรมชาติของตัวท าละลาย
และหมู่โครโมฟอร์ เมื่อเปลี่ยนเป็นตัวท าละลายที่มีขั วมากขึ นจะท าให้เกิด Red shift หรือความยาวคลื่นเพ่ิมขึ น [5] 
ความเข้มข้นของตัวท าละลายก็ส่งผลต่อค่าการดูดกลืนเช่นกัน โดยค่าการดูดกลืนจะเป็นสัดส่วนโดยตรงกับความ
เข้มข้นของสารละลาย ตามกฎของ Beer-Lambert 

A = εcl 

เมื่อ A= absorbance, ε = molar absorptivity และ l = light distance 
 
2.5 ทบทวนวรรณกรรม 

การศึกษาวิจัยโมเลกุลเรืองแสงในช่วงความยาวคลื่นต่าง ๆ ได้ถูกพัฒนามาอย่างต่อเนื่องเพ่ือให้โครงสร้างมี
ความเสถียรและสมบัติจ าเพาะเจาะจงต่อการใช้งานมากขึ นส าหรับใช้ประโยชน์ในหลากหลายด้าน เช่น 
Fluorescent probe ส าหรับตรวจจับไอออน [6] Laser dyes [7] และไดโอดเปล่งแสงอินทรีย์ [8] 

คูมารินและอนุพันธ์มักมีการใช้งานในด้านชีววิทยาเป็นหลัก โดยกลุ่มผู้วิจัย Annenkov. et al. (2019) ได้
ท าการพัฒนาคูมารินที่มีประสิทธิภาพเป็นสารเรืองแสงมาใช้ในวิธี Fluorescence quenching เพ่ือตรวจสอบ
อันตรกิริยาของสารประกอบต่าง ๆ กับโปรตีน [9] 

ไพริดีนที่ถูกแทนที่ที่ต าแหน่ง 2,4 และ6 มีการใช้งานในหลากหลายด้าน ส่วนมากมักเป็นการใช้งานเชิง
สมบัติ Photophysical โดยหมู่แทนที่ที่ต าแหน่ง 2,4 และ 6 จะมีหน้าที่เสมือนเป็นหมู่ให้อิเล็กตรอนแก่ไนโตรเจน
ของวงไพริดีนเนื่องจากอยู่ในต าแหน่ง Ortho กับ Para โดยไพริดีนที่เกิดการคอนจูเกตกับ Heteroatom ที่มี 
Electron-donating resonance effects สามารถจัดอยู่ในประเภท Meropolymethine dye ซึ่งมีความน่าสนใจ
เป็นพิเศษเนื่องมีจากสมบัติ Solvatochromic คือความยาวคลื่นการดูดกลืนแสงจะเกิดการเปลี่ยนแปลงไปเมื่ออยู่
ในตัวท าละลายที่แตกต่างกัน [10] 

Manojai. et al. (2017) ได้ท าการศึกษาสมบัติทางเชิงแสงของ 2-(2’-hydroxyphemyl) 
benzimidazole และอนุพันธ์เพ่ือเป็นสีย้อมเรืองแสง โดยใช้การค านวณทางคอมพิวเตอร์ Density Functional 
Theory (DFT) และ Time-dependent DFT (TD-DFT)  โดยเลือกวิธีที่เหมาะสมคือ 6-311+G(d,p) เพ่ือใช้ในการ
หาโครงสร้างที่เสถียรที่สุดและท านายผลการดูดกลืนแสง ซึ่งมีประโยชน์ส าหรับการคัดเลือกสารประกอบและยัง
สามารถให้ข้อมลูเพิ่มเติมนอกเหนือจากการท าการทดลองได้ [11] 

Daengngern. et al. (2015) ได้ท าการศึกษาสมบัติทางอิเล็กตรอนและสมบัติทางแสงของ 2-(2’-
hydroxyphenyl)benzoxazole (HBO) และอนุพันธ์ที่สภาวะกระตุ้นของกระบวนการถ่ายโอนโปรตอนระหว่าง
โมเลกุล พบว่า ในรูปของอีนอล การดูดกลืนแสงของอนุพันธ์ของ HBO ที่มีหมู่ดึงอิเล็กตรอนเป็นหมู่แทนที่จะท าให้
กราฟเกิดการ Red shift ซึ่งสัมพันธ์กับค่าผลต่างระหว่างพลังงาน HOMO และ LUMO ที่ต่ ากว่าโมเลกุล HBO 
ปกติ ส าหรับการคายแสงจะเกิดในรูปของคีโต HBO ที่มีหมู่ให้และหมู่ดึงที่ต าแหน่งที่ 4 ของวงฟีนอลหรือมีหมู่ดึงที่
ต าแหน่งที ่6 บน Benzoxazole จะท าให้เกิด Blue shift [12] 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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Stane Pajk. (2014) ได้ท าการศึกษาการสังเคราะห์และสมบัติการเรืองแสงของอนุพันธ์ของ  

7-(Diethylamino)coumarin ที่ไวต่อแสงในสภาพแวดล้อม พบว่า จากการทดลองสารประกอบที่มีโมเลกุลคูมาริน
เป็นหมู่ Fluorophore มี Photostability ที่ดีกว่า NBD fluorophore ซึ่งการมีสมบัติทางแสงที่ดี มีค่าสัมประสิทธิ์ 
Molar extinction และ Quantum yield ที่สูงจึงเหมาะสมเป็นตัวไวต่อแสงในสภาพแวดล้อม [13] 

Tarsang. et al. (2016) ได้ท าการศึกษารูปแบบการต่อหมู่แทนที่ที่มีผลต่อสมบัติเชิงแสงของอนุพันธ์ของ 
benzobis(thiadiazole) ที่ท าให้ได้แสงช่วง NIR พบว่าการต่อแบบหัวต่อหางส่งผลให้มุมไดฮีดรัลเปลี่ยนแปลง
ประมาณ 1 องศา ในขณะที่การต่อแบบหางต่อหางส่งผลให้มุมไดฮีดรัลเปลี่ยนแปลงประมาณ 50 องศา ซึ่งท าให้เกิด 
Blue shift มากขึ น [14] 

กลุ่มผู้วิจัย Naik. et al. (2017) ได้ท าการสังเคราะห์โมเลกุลไตรคูมาริน-ไพริดีน ที่มีหมู่แทนที่แตกต่างกัน 
โดยใช้สารตั งต้น 4-Formyl coumarins และ Substituted 3-acetylcoumarin กับ Ammonium acetate ใน 
Acetic acid ท าการรีฟลักซ์และปั่นกวนเป็นเวลา 2-3 ชั่วโมง จากนั นกรองผลิตภัณฑ์ของแข็งที่ได้ น ามาล้างด้วยเอ
ทานอลเย็นและตามด้วยน  า ท าให้แห้งและตกผลึกซ  าด้วยเมทานอลเพ่ือให้ได้ผลิตภัณฑ์ที่มีความบริสุทธิ์  จากผลการ
ทดสอบด้วยวิธี Thermal gravimetric analysis (TGA) พบว่าอนุพันธ์ของคูมารินสามารถทนความร้อนได้ดี มีการ
ค านวณน  าหนักหายไปน้อยกว่า 5 เปอร์เซ็นต์ที่อุณหภูมิ 290-370 องศาเซลเซียส ดังนั นจึงเหมาะสมต่อการใช้งาน
ทางด้านอิเล็กทรอนิกส์ที่อาจมีความร้อนเกิดขึ น [15] 

 

 
 

ภาพที่ 2.3 แสดงวิธีการสังเคราะห์สารประกอบไพริดีนที่ถูกแทนที่ที่ต าแหน่ง 2,4 และ6 
 
ได้ท าการศึกษาเชิงทฤษฎีของการเรืองแสงของโมเลกุล 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีน ที่มีหมู่แทนที่แตกต่างกัน 

โดยก าหนดหมู่ออกโซโครมเป็นหมู่ให้อิเล็กตรอนเพ่ือให้เกิด Electron delocalization ได้ดีขึ น ท าทั งในสภาวะก๊าซ
และสารละลายคลอโรเบนซีน โดยใช้วิธีค านวณทางเคมีควอนตัมด้วย B3LYP/6-31G* เพ่ือยืนยันผลและลดเวลาใน
การทดลองให้เป็นประโยชน์กับผู้ที่สนใจศึกษาต่อไป 

 
เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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บทที ่3 

วิธีด าเนินการวิจัย 
 

การศึกษาสมบัติเชิงโครงสร้างและสมบัติเชิงแสงของไตรคูมาริน-ไพริดีน และอนุพันธ์ทั งในระบบแก๊สและ
สารละลาย โดยมีขั นตอนดังนี  
3.1  ทบทวนวรรณกรรม 

3.2  การหาโครงสร้างท่ีเสถียรที่สุดที่สภาวะพื้นด้วยการค านวณทางเคมีคอมพิวเตอร์  

3.2.1 สร้างโครงสร้างสามมิติที่ตรงกับที่แสดงอยู่ในวรรณกรรม ดังรูปตัวอย่างที่ 3.1 โดยใช้โปรแกรม 

GaussView 5.0 (รูปที่ 3.2) 

 
รูปที่ 3.1 โครงสร้างสามมิติของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีน 

 
รูปที่ 3.2 โปรแกรม GaussView 5.0 

3.2.2 หาโครงสร้างที่เสถียรที่สุด (Geometry optimization) เป็นการปรับโครงสร้างของโมเลกุลระบบ

แก๊ส โดยระเบียบวิธี Density Functional Theory (DFT) ได้แก่ B3LYP  M06 และPBE0 ด้วย

โปรแกรม Gaussian 09W (รูปที ่3.3) 

 
รูปที่ 3.3 โปรแกรม Gaussian 09W 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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3.2.3 เมื่อได้โครงสร้างที่เสถียรที่สุดที่สภาวะพื น น าโครงสร้างเหล่านั นมาวิเคราะห์ตัวแปรต่าง ๆ เชิง

โครงสร้าง เช่น พลังงาน  มุมพันธะ  ความยาวพันธะ  ทิศทาง  และระนาบการบิดของโมเลกุล 

เพ่ือให้มีค่าพลังงานต่ าที่สุดซึ่งเป็นสภาวะที่โครงสร้างโมเลกุลนี จะเสถียรคงอยู่ได้ 

3.3 การค านวณ UV/Vis absorption spectra ในระบบแก๊สและสารละลายคลอโรเบนซีน 

3.3.1 น าโครงสร้างที่ได้จาก 2.2 มาใช้เป็นโครงสร้างเริ่มต้นในการค านวณ UV/Vis absorption ด้วย

ระเบียบวิธี TD-B3LYP/6-31G*  

3.3.2 เปรียบเทียบค่า UV/Vis ที่ได้จากวิธีการต่าง ๆ เพ่ือเปรียบเทียบกับการทดลองที่ความยาวคลื่น 352 

นาโนเมตร อ้างอิงจากรายงานโดย Naik et al. (2017) ในสารละลายคลอโรเบนซีน) 

3.3.3 จากนั นน า DFT ที่ให้ค่า max ใกล้เคียงกับการทดลองมากท่ีสุดมาด าเนินการต่อในขั นตอนถัดไป 

3.3.4 วิเคราะห์ผล โดยการรวบรวมค่าจากการค านวณค่าการดูดกลืนแสงเพ่ือเข้าสู่สภาวะกระตุ้น แสดงผล

เป็นความยาวคลื่น (นาโนเมตร)  พลังงาน (eV)  Oscillator strength  

3.4 หาโครงสร้างท่ีเสถียรที่สุดที่สภาวะกระตุ้น เพื่อใช้เป็นตัวตั้งต้นในการพิจารณา Emission  

3.5 ค านวณ Fluorescence โดยใช้ระเบียบวิธีการค านวณคือ TD-B3LYP/6-31G* 

3.5.1 น าโครงสร้างที่ ได้จากข้อ 3 มาใช้ เป็นโครงสร้ าง เริ่มต้นในการค านวณด้วยระเบียบวิ ธี  

TD-B3LYP/6-31G*  

3.5.2 วิเคราะห์ผล โดยการรวบรวมค่าจากการค านวณค่าการดูดกลืนแสงเพ่ือเข้าสู่สภาวะกระตุ้น แสดงผล

เป็นความยาวคลื่น (นาโนเมตร)  พลังงาน (eV)  Oscillator strength และ HOMO-LUMO 

energy gap 

3.6 วิเคราะห์ผล  

3.7 สรุปผลการทดลอง 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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บทที ่4 

ผลการวิจัยและการอภิปรายผล 
 

การศึกษาวิจัย 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนและอนุพันธ์ ได้ศึกษาทั งหมด 5 ระบบ โดยจ าแนกการศึกษาตาม
อิทธิพลของจ านวนหน่วยคูมารินที่เพ่ิมขึ นและศึกษาอิทธิพลของหมู่แทนที่ในโมเลกุลคูมารินที่ต าแหน่ง C-7 ได้แก่
หมู่เมทิลและเมทอกซี ทั งในสภาวะแก๊สและสารละลายคลอโรเบนซีน ท าการวิเคราะห์ตามขั นตอนในบทที่ 3 
อภิปรายผลได้ดังนี  
 
4.1 หาระเบียบวิธีการค านวณที่เหมาะสมในการค านวณ 

ระเบียบวิธีการค านวณโครงสร้างในทางเคมีควอนตัมมีหลากหลายวิธีด้วยกัน เช่น TD-B3LYP TD-M06 
และ TD-PBE0 เป็นต้น จากโครงสร้างที่เสถียรที่สุดที่สภาวะพื น โดยแต่ละวิธีนั นจะมีสัดส่วนของฟังก์ชันในสมการที่
ใช้ค านวณแตกต่างกันไปและจ าเป็นต้องตรวจสอบเพื่อเลือกใช้ฟังก์ชันที่มีความเหมาะสมต่อความจ าเพาะของระบบ
กับโครงสร้างที่แตกต่างกันด้วย บางระเบียบวิธีนิยมน าไปใช้กับสารอนินทรีย์ โมเลกุลที่มีธาตุโลหะทรานซิชันเป็น
องค์ประกอบ โดยระเบียบวิธีที่เหมาะสมจะให้ค่าการค านวณที่ใกล้เคียงกับค่าที่ได้จากผลการทดลองและมีความ
แม่นย ามากกว่า สามารถน ามาใช้เป็นข้อมูลอ้างอิงประกอบหรือท านายผลการทดลองได้ การหาระเบียบวิธีการ
ค านวณให้เหมาะสมกับโครงสร้างจึงเป็นขั นตอนส าคัญที่จะใช้เป็นระเบียบวิธีหลักในการค านวณโครงสร้างอ่ืน ๆ ที่
เป็นอนุพันธ์ต่อไปด้วย 

ข้อมูลเชิงโครงสร้างและสเปกตรัมของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนที่มีหมู่เมทิลเป็นหมู่แทนที่ ได้น ามาใช้เป็น
ข้อมูลหลักส าหรับใช้ตรวจสอบระเบียบวิธีที่เหมาะสมและพิจารณาค่าที่ใกล้เคียงกับค่าที่ได้จากผลการทดลองซึ่งมี
ความยาวคลื่นของการดูดกลืนอยู่ที่ 352 นาโนเมตร ซึ่งค่าความยาวคลื่นของการดูดกลืนนี จะใช้เป็นตัวเปรียบเทียบ
เพ่ือหาระเบียบวิธีที่เหมาะสมที่สุด จากตารางที่ 4.1 การค านวณโครงสร้าง 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนที่มีหมู่เมทิล
เป็นหมู่แทนที่ ในระบบแก๊สของ 3 ระเบียบวิธี ได้แก่ TD-B3LYP  TD-M06 และ TD-PBE0 ซึ่งให้ค่าความยาวคลื่น

ของ UV/Vis absorption คือ 341 325 และ 324 นาโนเมตร ตามล าดับ มีผลต่างของความยาวคลื่น () เมื่อ
เทียบกับค่าความยาวคลื่นจากผลการทดลอง (352 นาโนเมตร) เท่ากับ 11  27 และ 28 นาโนเมตร ตามล าดับ   

นอกจากนี การค านวณโครงสร้างข้างต้นในระบบสารละลายคลอโรเบนซีนด้วย 3 ระเบียบวิธีค านวณเช่นกัน 
ให้ค่าความยาวคลื่นของ UV/Vis absorption เท่ากับ 342  331 และ 327 นาโนเมตร ตามล าดับ ซึ่งผลต่างของ

ความยาวคลื่น () เมื่อเทียบกับค่าความยาวคลื่นจากผลการทดลอง ได้แก่ 10  21 และ 25 นาโนเมตร 
ตามล าดับ จากค่าความยาวคลื่นของ UV/Vis absorption ของระบบแก๊สและระบบสารละลายคลอโรเบนซีนที่ก
ล่าวมาข้างต้นจะสังเกตเห็นว่าค่าความยาวคลื่น UV/Vis absorption ของระบบสารละลายคลอโรเบนซีนมีค่าที่สูง
กว่าของระบบแก๊ส เนื่องจากเกิดอันตรกิริยาระหว่างโมเลกุลของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีน ที่มีหมู่เมทิลเป็นหมู่
แทนที่และสารละลายคลอโรเบนซีนในระบบซึ่งอาจเป็นผลจาก Solvatochromic effect ส่งผลให้ค่าความยาว

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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คลื่นของ UV/Vis absorption มีค่าสูงขึ น (Red shift) และค่าอินเทนซิตี (Intensity) หรือ Oscillator strength มี
ค่าสูงขึ น ดังตารางที ่4.1 
 
ตารางท่ี 4.1 แสดงข้อมูลเปรียบเทียบระหว่างระเบียบวิธี TD-B3LYP TD-M06 และ TD-PBE0 ของ 2,4,6-ไตร
คูมาริน-ไพริดีนที่มีหมู่เมทิลเป็นหมู่แทนที่ 

Method Energy[a] 

(eV) 

Energy[b] 

(eV) 


[a]  

(nm) 


[a]  

(nm) 


 [b]  

(nm) 


[b]  

(nm) 

Oscillator 

strength[a] 

Oscillator 

strength[b] 

TD-B3LYP 3.63 3.63 341 11 342 10 0.0833 0.2478 

TD-M06 3.81 3.75 325 27 331 21 0.2896 0.6641 

TD-PBE0 3.82 3.80 324 28 327 25 0.1769 0.4655 

[a] ระบบแก๊ส [b] ระบบสารละลายคลอโรเบนซีน 

จากการค านวณโครงสร้าง 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนที่มีหมู่เมทิลเป็นหมู่แทนที่ โดยค านวณ 3 ระเบียบวิธี 
ได้แก่ TD-B3LYP  TD-M06 และ TD-PBE0 พบว่าระเบียบวิธี TD-B3LYP ให้ค่าความยาวคลื่นของ UV/Vis 

absorption ใกล้เคียงกับผลการทดลองมากที่สุด กล่าวคือมีผลต่างของความยาวคลื่น () น้อยที่สุดเมื่อเทียบกับ
ค่าความยาวคลื่นจากผลการทดลอง ดังนั น ระเบียบวิธี TD-B3LYP จะถูกใช้เป็นระเบียบวิธีการค านวณตั งต้นในแต่
ละโครงสร้างของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนและอนุพันธ์ 

 
4.2 ค านวณโครงสร้างท่ีเสถียรที่สุดที่สภาวะพ้ืนและสภาวะกระตุ้น 

การออกแบบโครงสร้างทางเคมีคอมพิวเตอร์เป็นการวาดโครงสร้างสามมิติของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีน
และอนุพันธ์ ดังรูปที่ 4.1 โดยเลือกโมเลกุลต้นแบบในโปรแกรมมาเชื่อมต่อกัน แต่มุมพันธะ ความยาวพันธะและ
รูปร่างการบิดเบี ยวนั นจะยังไม่สอดคล้องกับรูปร่างที่ควรจะเป็นในสภาวะจริงและยังไม่ใช่ระยะที่เหมาะสม จึงต้องมี
การค านวณโครงสร้างเพ่ือหาโครงสร้างที่เสถียรที่สุดที่สภาวะพื นด้วยโปรแกรม Gaussian 09W โดยใช้ระเบียบวิธี 
B3LYP/6-31G* ซึ่งเป็นระเบียบวิธีที่เหมาะสมที่สุด (จากข้อ 4.1) เพ่ือให้ข้อมูลทางโครงสร้างและพลังงานมีความ
ถูกต้อง จะมีการปรับโครงสร้างและเกิดการเปลี่ยนแปลงให้ได้โครงสร้างเสมือนจริงและมีความเสถียรเพ่ือที่จะน าไป
ท าการค านวณอ่ืน ๆ ในขั นตอนต่อไป 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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รูปที่ 4.1 ตัวอย่างโครงสร้างของสารประกอบ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนที่ประกอบด้วย Unit 1-3 (เมื่อ R คือ 

ไฮโดรเจน เมทิล และเมทอกซี) 
 
จากการค านวณโครงสร้างที่เสถียรที่สุดที่สภาวะพื นของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีนที่ประกอบด้วย หน่วยที่ 

1-3 เมื่อ R คือ ไฮโดรเจน (Hydrogen)  เมทิล (Methyl) และเมทอกซี (Methoxy) ท าให้ทราบข้อมูลเชิงโครงสร้าง
ของทุกระบบซึ่งมุมพันธะ ความยาวพันธะ และมุมไดฮีดรัล อภิปรายผลได้ดังนี    

 
4.2.1 มุมพันธะ 
ปัจจัยที่ส่งผลให้มุมพันธะกว้างหรือแคบอาจมีได้หลายกรณี เช่น จ านวนอิเล็กตรอนคู่ โดดเดี่ยว จ านวน

พันธะที่เชื่อมระหว่างอะตอม ความเกะกะของอะตอมหรือโมเลกุล เป็นต้น หากโครงสร้างมีลักษณะที่สมมาตร 
อะตอมด้านที่เป็นสมมาตรกันจะมีขนาดมุมพันธะที่ใกล้เคียงกันหรือไม่แตกต่างกันอย่างมีนัยส าคัญด้วย  

จากรูปที่ 4.1 จะท าการศึกษา 3 มุม ได้แก่ มุม α (มุมระหว่างโมเลกุลไพริดีนกับคูมารินหน่วยที่ 1, มุม β 

(มุมระหว่างโมเลกุลไพริดีนกับคูมารินหน่วยที่ 2) และมุม γ (มุมระหว่างไพริดีนกับคูมารินหน่วยที่ 3) จากตารางที่ 

4.2 พบว่าขนาดของมุม α ของทุกโครงสร้างที่ศึกษามีค่าเฉลี่ยเท่ากับ 116.7 องศา ขนาดของมุม β มีค่าเฉลี่ย

เท่ากับ 116.5 องศา และขนาดของมุม γ มีค่าเฉลี่ยเท่ากับ 120.5 องศา เมื่อพิจารณามุม β ของโครงสร้าง 1C 
พบว่ามีขนาดมุมเล็กท่ีสุด เป็นผลมาจากอะตอมไฮโดรเจนที่มีขนาดเล็กและไม่เกะกะ จึงมีแรงผลักที่น้อยกว่ามุมที่ต่อ
กับโมเลกุลคูมาริน 

Unit 1 Unit 2 

Unit 3 

α β 

γ 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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ตารางท่ี 4.2 แสดงขนาดของมุมของโครงสร้าง 1A-1E ที่ระบบแก๊ส 

Bond Angle (Degree) 

Structure Ground state (S0) 

 β  

1A (3 Units) 116.7 116.7 120.6 

1B (2 Units) 116.6 116.6 120.5 

1C (1 Unit) 116.8 115.8 120.4 

1D (Methoxy) 116.6 116.6 120.6 

1E (Methyl) 116.7 116.6 120.6 

Structure Excited state (S1) 

 β  

1A (3 Units) 116.2 117.3 121.3 

1B (2 Units) 115.4 119.0 119.5 

1C (1 Unit) 115.5 117.0 119.2 

1D (Methoxy) 116.3 117.4 121.4 

1E (Methyl) 116.2 117.3 121.4 

จากผลของการค านวณ พบว่าผลต่างของขนาดท่ีมุมเดียวกันของแต่ละโครงสร้างพบว่า ทั งมุม α β และ γ 
มีค่าไม่แตกต่างจากค่าเฉลี่ย เนื่องจากแต่ละโครงสร้างความเกะกะของโครงสร้างไม่แตกต่างกันมากหรือมีลักษณะ
ใกล้เคียงกัน 

 
4.2.2 ความยาวพันธะ 
ความยาวพันธะจะมีระยะที่แตกต่างกันในแต่ละอะตอมที่ถูกเชื่อมต่อเข้าด้วยกัน อะตอม C และ H มีขนาด

อะตอมที่แตกต่างกันท าให้ความยาวพันธะเฉลี่ยระหว่าง C–C มีค่ามากกว่า C–H  
 
 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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ตารางท่ี 4.3 แสดงค่าความยาวพันธะของโครงสร้าง 1A-1E ที่ระบบแก๊ส 

 Bond Length C-C (Å) 

Structure Ground state (S0) 

Unit 1 Unit 2 Unit 3 

1A (3 Units) 1.487 1.487 1.489 

1B (2 Units) 1.488 1.488 1.087 (C–H) 

1C (1 Unit) 1.487 1.089 (C–H) 1.087 (C–H) 

1D (Methoxy) 1.487 1.487 1.489 

1E (Methyl) 1.487 1.487 1.488 

Structure Excited state (S1) 

Unit 1 Unit 2 Unit 3 

1A (3 Units) 1.471 1.476 1.453 

1B (2 Units) 1.431 1.482 1.087 (C-H) 

1C (1 Unit) 1.432 1.086 (C-H) 1.087 (C-H) 

1D (Methoxy) 1.471 1.475 1.450 

1E (Methyl) 1.471 1.476 1.452 

จากตารางที่ 4.3 อะตอมคาร์บอนของวงไพริดีนที่เชื่อมต่อกับอะตอมคาร์บอนของคูมาริน จะมีค่าเฉลี่ย
ความยาวพันธะระหว่าง C–C เท่ากับ 1.488 อังสตรอม ในขณะที่อะตอมคาร์บอนของวงไพริดีนที่เชื่อมต่อกับ
อะตอมไฮโดรเจน หรือกล่าวได้ว่า หน่วยของวงไพริดีนที่ไม่มีหมู่แทนที่ จะมีค่าเฉลี่ยความยาวพันธะของ C–H 
เท่ากับ 1.088 อังสตรอม 

เนื่องจากอะตอมคาร์บอนมีขนาดใหญ่กว่าอะตอมไฮโดรเจน และในโมเลกุลอินทรีย์ รูปร่างไฮบริดออร์บิทัล
ของอะตอมหากเป็น sp3–sp3 จะมีค่าความยาวพันธะที่มากกว่า sp3–sp2 ความยาวพันธะระหว่างอะตอม C–C จะ
มีความยาวมากกว่าความยาวพันธะระหว่างอะตอม C–H เนื่องจากขนาดของอะตอมไฮโดรเจนเล็กกว่าคาร์บอน จึง
ท าให้ความเกะกะมีน้อยและถูกผลักออกไปได้น้อยกว่าหรือในระยะที่สั นกว่า 

 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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4.2.3 มุมไดฮีดรัล 
มุมไดฮีดรัลเป็นมุมที่วัดระหว่างระนาบของหน่วยโมเลกุลคูมารินกับโมเลกุลของไพริดีน เพ่ือพิจารณาว่า ใน

ระนาบนั นโครงสร้างมีการบิดไปมากน้อยเพียงใด ในที่นี ขนาดของมุมไดฮีดรัลเป็นปัจจัยหนึ่งที่มีผลต่อคุณสมบัติ ใน
การเรืองแสง 

 
 
 
 
 

 
รูปที่  4.2 แสดงมุมไดฮีดรัลของแต่ละหน่วย 

จากผลการค านวณดังตารางที่ 4.4 พบว่าขนาดมุมไดฮีดรัลของโมเลกุลคูมารินหน่วยที่ 1  2 และ 3 ในแต่
ละโครงสร้างมีค่าเฉลี่ยเท่ากับ 53.0  53.0 และ -54.4  องศาตามล าดับ จะเห็นได้ว่าการบิดของระนาบมีค่าไม่
แตกต่างกันและการบิดยังไม่เกิดการเปลี่ยนระนาบหรือมีค่าไม่เกิน 90 องศา จึงท าให้อิเล็กตรอนในโมเลกุลคูมาริน
ยังคงสามารถเคลื่อนที่ไปยังโมเลกุลอ่ืน ๆ ได้ ซึ่งความสามารถในการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนเป็นอีกหนึ่งคุณสมบัติ
ส าคัญที่ท าให้โมเลกุลเกิดการเรืองแสง 

 
ตารางท่ี 4.4 แสดงขนาดมุมไดฮีดรัลของโครงสร้าง 1A-1E ทีร่ะบบแก๊ส 

Dihedral Angle (Degree) 

Structure Ground state (S0) 

Unit 1 Unit 2 Unit 3 

1A (3 Units) 54.1 52.3 -54.9 

1B (2 Units) 53.5 53.4 - 

1C (1 Unit) 51.1 - - 

1D (Methoxy) 52.9 53.6 -53.9 

1E (Methyl)  53.2 52.5 -54.5 

    

N

OO

O

O O

O

Unit 1 Unit 2 

Unit 3 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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Structure Excited state (S1) 

Unit 1 Unit 2 Unit 3 

1A (3 Units) 34.3 37.0 -28.9 

1B (2 Units) 1.9 52.8 - 

1C (1 Unit) 0.0 - - 

1D (Methoxy) 34.7 36.6 -27.6 

1E (Methyl)  34.6 36.9 -28.1 

 
4.3 อิทธิพลของจ านวนโมเลกุลคูมาริน 

คูมารินเป็นโมเลกุลที่สามารถเรืองแสงได้ด้วยตัวเองเนื่องจากมีพันธะ -คอนจูเกต มีอะตอมที่รับและให้
อิเล็กตรอน แสงที่ได้อยู่ในช่วง 410-470 นาโนเมตร จึงท าให้สังเกตเห็นแสงสีฟ้าอมเขียว  

 
รูปที่ 4.3  แสดงค่าความยาวคลื่นของ Absorption และ Fluorescence ในระบบแก๊สของโครงสร้าง 1A  

(3 units) 1B (2 units)  และ 1C (1 unit) ตามล าดับ 
 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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4.3.1 UV/Vis absorption 
จากผลการค านวณ UV/Vis absorption ด้วยระเบียบวิธี TD-B3LYP/6-31G* จากโครงสร้างที่เสถียรที่สุด

ที่สภาวะพื นในระบบแก๊สของแต่ละตัว จากรูปที่ 4.3 สเปกตรัมการดูดกลืน (สีแดง) พบว่า Maximum 
wavelength ของโครงสร้าง 1A  1B และ 1C เท่ากับ 341  321 และ 317 นาโนเมตร ตามล าดับ พลังงานที่ใช้ใน
การกระตุ้นเท่ากับ 3.64  3.86 และ 3.91 eV ตามล าดับ โดยมี Oscillator strength หรือ Intensity อยู่ที่ 0.0833  
0.3661 และ 0.2248 ตามล าดับ ดังตารางที่ 4.5 การดูดกลืนของโครงสร้างที่มีโมเลกุลคูมาริน 3 หน่วย มีค่าการ

ดูดกลืนที่มีความยาวคลื่นมากที่สุดและใช้พลังงานกระตุ้นน้อยที่สุดเป็นผลมาจากระบบ π-คอนจูเกตที่เพ่ิมขึ น ท าให้
มีจ านวนอิเล็กตรอนที่เกิดการเคลื่อนที่ได้มากกว่าจึงท าให้มีการดูดกลืนมากท่ีสุด  

 
ตารางท่ี 4.5 แสดงค่าการดูดกลืนพลังงาน, ความยาวคลื่นและ Intensity ของโครงสร้าง 1A  1B และ 1C 

Structure Energy
[a]

 

(eV) 

Energy
[b]

 

(eV) 


 [a]

 
(nm) 


 [b]

 
(nm) 

Oscillator 

strength
[a]

 

Oscillator 

strength
[b]

 

1A (3 Units) 3.64 3.63 341 342 0.0833 0.2478 

1B (2 Units) 3.86 3.78 321 328 0.3661 0.7076 

1C (1 Unit) 3.91 3.87 317 320 0.2248 0.5099 

[a] ระบบแก๊ส [b] ระบบสารละลายคลอโรเบนซีน 

 
4.3.2  Fluorescence 
จากผลการค านวณ Fluorescence ด้วยระเบียบวิธี TD-B3LYP/6-31G* ในระบบแก๊สจากรูปที่ 4.3 

สเปกตรัมการดูดกลืน (สีน  าเงิน) พบว่า Maximum wavelength ของโครงสร้าง 1A  1B และ 1C เท่ากับ 433  
583 และ 403 นาโนเมตร พลังงานที่ใช้ในการกระตุ้นเท่ากับ 2.86  2.13 และ 3.08 eV โดยมี Oscillator 
strength หรือ Intensity อยู่ที่ 0.0443  0.0016 และ 0.0006 ตามล าดับ ดังตารางที่ 4.6 สีที่สังเกตเห็นจะอยู่
ในช่วงแสงสีน  าเงิน, แสงสีเหลืองและแสงสีม่วงอมน  าเงิน ตามล าดับ แต่เมื่อพิจารณา Intensity ของโครงสร้าง 1B 
และ 1C พบว่าให้สัญญาณกราฟต่ ามากจนไม่สามารถสังเกตเห็นได้  

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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ตารางท่ี 4.6 แสดงค่าการคายพลังงาน, ความยาวคลื่นและ Intensity ของโครงสร้าง 1A  1B และ 1C 
Structure Energy

[a]
 

(eV) 

Energy
[b]

 

(eV) 


 [a]

 
(nm) 


 [b]

 
(nm) 

Oscillator 

strength
[a]

 

Oscillator 

strength
[b]

 

1A (3 Units) 2.86 2.89 433 429  0.0443 0.1195 

1B (2 Units) 2.13 2.22 583 558 0.0016 0.0016 

1C (1 Unit) 3.08 3.21 403 386 0.0006 0.0009 

[a] ระบบแก๊ส [b] ระบบสารละลายคลอโรเบนซีน 
 
4.4 อิทธิพลของหมู่แทนที่ 

หมู่แทนที่มีอิทธิพลต่อความยาวคลื่นท าให้สีที่ได้จากการคายแสงมีความแตกต่างกัน มักขึ นอยู่กับธรรมชาติ
และความจ าเพาะของหมู่ฟังก์ชันภายในระบบ และอาจจะมีผลมาจากความสามารถในการให้และรับอิเล็กตรอนของ
หมู่แทนที่แต่ละชนิด โดยการปรับเลือกหมู่แทนที่ให้เหมาะสมจะท าให้ได้สีที่ต้องการได้ แต่ทั งนี ต้องพิจารณาปัจจัย
อ่ืนร่วมด้วย อีกทั งต าแหน่งในการเติมหมู่แทนที่ก็ส่งผลต่อประสิทธิภาพหรือความสามารถของโมเลกุลที่เติมเข้าไป
ด้วยเช่นกัน เช่น การใส่หมู่ให้ที่ต าแหน่ง Ortho และ Para อาจจะท าให้ประสิทธิภาพในการให้อิเล็กตรอนได้ดีกว่า
ต าแหน่ง Meta เป็นต้น 

 
รูปที่ 4.4 แสดงค่าความยาวคลื่นของ Absorption และ Fluorescence ในระบบแก๊สของ.โครงสร้าง 1A 1D 

และ 1E ตามล าดับ 
เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 



22 

 
4.4.1 UV/Vis absorption 
จากผลการค านวณ UV/Vis absorption ด้วยระเบียบวิธี TD-B3LYP/6-31G* จากโครงสร้างที่เสถียรที่สุด

ที่สภาวะพื นในระบบแก๊สจากรูปที่ 4.4 สเปกตรัมการดูดกลืน (สีแดง) พบว่า Maximum wavelength ของ
โครงสร้าง 1A  1D และ 1E เท่ากับ 341  336 และ 338 นาโนเมตร ตามล าดับ พลังงานที่ใช้ในการกระตุ้นเท่ากับ 
3.64  3.69 และ 3.67 eV ตามล าดับ โดยมี Oscillator strength หรือ Intensity อยู่ที่ 0.0833  0.1481 และ 
0.1120 ตามล าดับ ดังตารางที่ 4.7 โครงสร้าง 1D เกิด Blue shift เล็กน้อย เมื่อพิจารณาค่าความยาวคลื่นที่อยู่ใน
สารละลายคลอโรเบนซีนพบว่า ความยาวคลื่นเพ่ิมมากขึ นและเกิด Red shift เป็นผลมาจาก Solvatochromic 
effect  

 
ตารางท่ี 4.7 แสดงค่าการดูดกลืนพลังงาน, ความยาวคลื่นและ Intensity ของโครงสร้าง 1A  1D     และ 1E 

Structure Energy
[a]

 

(eV) 

Energy
[b]

 

(eV) 


 [a]

 
(nm) 


 [b]

 
(nm) 

Oscillator 

strength
[a]

 

Oscillator 

strength
[b]

 

1A (3 Units) 3.64 3.63 341 342 0.0833 0.2478 

1D (Methoxy) 3.69 3.59 336 345 0.1481 0.2161 

1E (Methyl) 3.67 3.65 338 340 0.1120 0.3147 

[a] ระบบแก๊ส [b] ระบบสารละลายคลอโรเบนซีน 
 
4.4.2 Fluorescence  
จากผลการค านวณ UV/Vis absorption ด้วยระเบียบวิธี TD-B3LYP/6-31G* ในระบบแก๊ส จากรูปที่ 4.4 

สเปกตรัมการดูดกลืน (สีน  าเงิน) พบว่า Maximum wavelength ของโครงสร้าง 1A  1D และ 1E เท่ากับ 433  
421 และ 428 นาโนเมตร ตามล าดับ พลังงานที่ใช้ในการกระตุ้นเท่ากับ 2.86  2.95 และ 2.90 eV ตามล าดับ โดย
มี Oscillator strength หรือ Intensity อยู่ที่ 0.0443  0.0582 และ 0.0487 ตามล าดับ ดังตารางที่ 4.8 เกิดการ
เรืองแสงในช่วงแสงสีน  าเงินทั งหมด เมื่อพิจารณาโครงสร้าง 1D และ 1E พบว่าเกิด Blue shift ที่ให้ความยาวคลื่น
ในช่วงแสงไปทางสีน  าเงินมากขึ น 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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ตารางท่ี 4.8 แสดงค่าการคายพลังงาน, ความยาวคลื่นและ Intensity ของโครงสร้าง 1A 1D และ 1E 

Structure Energy
[a]

  

(eV) 

Energy
[b] 

 

(eV) 


 [a]

 
 (nm) 


 [b]

 
 (nm) 

Oscillator  

strength
[a]

 

Oscillator 

 strength
[b]

 

1A (3 Units) 2.86 2.89 433 429  0.0443 0.1195 

1D (Methoxy) 2.95 2.84 421 437 0.0582 0.1279 

1E (Methyl) 2.90 2.92 428 424 0.0487 0.1344 

[a] ระบบแก๊ส [b] ระบบสารละลายคลอโรเบนซีน 
 
4.5 ผลต่างพลังงานและออร์บิทัลเชิงโมเลกุล 
 เพ่ือพิจารณาความแตกต่างของทุกระบบที่ได้มีการเปลี่ยนแปลงไม่ว่าจะเป็น จ านวนหน่วยที่เพ่ิมขึ นและการ
เพ่ิมอิทธิพลของหมู่แทนที่ต่าง ๆ ท าให้มีผลต่อสมบัติเชิงโครงสร้าง พลังงาน สมบัติเชิงแสงของ 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพ
ริดีนและอนุพันธ์ ได้ท าการค านวณผลต่างพลังงานและออร์บิทัล 

4.5.1 ผลต่างพลังงานที่สภาวะพื้นและสภาวะกระตุ้น 
การเปรียบเทียบพลังงานที่ใช้จะพิจารณาจากผลต่างระหว่างระดับชั นพลังงาน HOMO และLUMO ที่

สภาวะพื นและสภาวะกระตุ้น โดยยึดโครงสร้าง 1A เป็นพลังงานหลักท่ีน ามาเปรียบเทียบ 
4.5.1.1 ระดับพลังงานของชั้นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO ของอิทธิพลของจ านวนโมเลกุล

คูมาริน 
ระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO ที่สภาวะพื นของโครงสร้าง 1A ที่มีโมเลกุลคู

มารินในโครงสร้าง 3 หน่วย (4.13 eV) เมื่อน ามาเปรียบเทียบกับโครงสร้าง 1B ที่มีโมเลกุลคูมารินในโครงสร้าง 2 
หน่วย (4.35 eV) และโครงสร้าง 1C ที่มีโมเลกุลคูมารินในโครงสร้าง 1 หน่วย (4.35 eV) ดังรูปที่ 4.5 พบว่า
โครงสร้าง 1B และโครงสร้าง 1C มีค่าพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO เท่ากันและ
มีค่าพลังงานที่สูงกว่าโครงสร้าง 1A เนื่องจากการเพ่ิมจ านวนหน่วยของโมเลกุลคูมารินในโครงสร้างเป็นการเพ่ิม

ระบบ -คอนจูเกตให้กับโครงสร้าง ซึ่งเป็นการเพ่ิมจ านวนของอิเล็กตรอนที่สามารถเคลื่อนที่ได้ ท าให้ระดับ
พลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO มีค่าลดลงโดยเฉพาะ LUMO ที่ลดต่ าลงกว่าเดิมมาก ท าให้ผลต่าง
ระดับพลังงานงานทั งสองน้อยลงส่งผลให้เกิด Red shift absorption 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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รูปที่ 4.5 แสดงผลต่างพลังงานของโครงสร้างท่ีสภาวะพื้นของโครงสร้าง 1A  1B และ 1C ในระบบแก๊ส 

 
ในส่วนของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO ที่สภาวะกระตุ้นของทั ง 3 โครงสร้าง

ดังกล่าว ดังรูปที่ 4.6 เมื่อน าโครงสร้าง 1A มาเปรียบเทียบกับโครงสร้าง 1B และ 1C พบว่า โครงสร้าง 1A (3.36 
eV) มีค่าพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO สูงกว่าโครงสร้าง 1B (2.91 eV) แต่มีค่า
พลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO ต่ ากว่าโครงสร้าง 1C (4.32 eV) เนื่องจากมุม
ไดฮีดรัลของ Unit 1 ของโครงสร้าง 1B มีการเปลี่ยนแปลงองศาการบิดของโครงสร้างโดยสิ นเชิงคือ จาก 53.5 
องศา เป็น 1.9 องศา ส่งผลให้โครงสร้างมีลักษณะใกล้เคียงกับแบบแบนราบ เป็นการช่วยให้ อิเล็กตรอนสามารถ
เคลื่อนที่ได้ดีขึ น ท าให้ค่าพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO มีค่าลดลงหรือเกิด Red 
shift 

 
รูปที่ 4.6 แผนภาพผลต่างพลังงานของโครงสร้างท่ีสภาวะกระตุ้นของโครงสร้าง 1A 1B และ 1C ในระบบแก๊ส 

 เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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4.5.1.2 ระดับพลังงานของชั้นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO ของอิทธิพลของหมู่แทนที่ 
ระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO ที่สภาวะพื นของโครงสร้าง 1A ที่ไม่มีหมู่แทนที่ใน

ต าแหน่ง C-7 (4.13 eV) เมื่อน ามาเปรียบเทียบกับโครงสร้าง 1D ที่มี Methoxy เป็นหมู่แทนที่ที่ต าแหน่ง C-7 ของ
โมเลกุลคูมารินหน่วยที่ 3 (4.10 eV) และโครงสร้าง 1E ที่มี Methyl เป็นหมู่แทนที่ที่ต าแหน่ง C-7 ของโมเลกุลคูมา
รินหน่วยที่ 3 (4.17 eV) ดังรูปที่ 4.7 พบว่าโครงสร้าง 1A มีค่าพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO 
และ LUMO สูงกว่าโครงสร้าง 1D แต่มีค่าพลังงานของระดับพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO 
และ LUMO ต่ ากว่าโครงสร้าง 1E จะสังเกตเห็นว่าเมื่อให้หมู่แทนที่เป็นโมเลกุลที่ให้อิเล็กตรอนซึ่งไปเพ่ิมค่าพลังงาน
ของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO มีค่าสูงขึ นมากกว่าค่าพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ 
LUMO และในโครงสร้าง 1D มีอะตอมออกซิเจนอยู่ในหมู่แทนท่ี จึงมีอิเล็กตรอนคู่โดดเดี่ยวของอะตอมออกซิเจนมา

ช่วยเสริมระบบ -คอนจูเกตในโมเลกุลคูมารินหน่วยที่ 3 ท าให้อิเล็กตรอนในระบบสามารถเคลื่อนที่ได้ดีขึ น ค่า
พลังงานของระดับพลังงานที่มีบรรจุชั น HOMO และ LUMO มีค่าพลังงานที่ลดลง (Red shift) ในขณะที่โครงสร้าง 
1E มีค่าพลังงานของระดับพลังงานที่มีบรรจุชั น HOMO และ LUMO ใกล้เคียงกับโครงสร้าง 1A แต่จะค่อนข้างไป
ทาง Blue shift 

 
รูปที่ 4.7 แสดงผลต่างพลังงานของโครงสร้างท่ีสภาวะพื้นของโครงสร้าง 1A  1D และ 1E ในระบบแก๊ส 

 
ในส่วนของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO ที่สภาวะกระตุ้นของทั ง 3 โครงสร้าง

ดังกล่าว เมื่อน าโครงสร้าง 1A มาเปรียบเทียบกับโครงสร้าง 1D และ 1E ดังรูปที่ 4.8 พบว่าโครงสร้าง 1A (3.36 
eV) มีค่าพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO ต่ ากว่าโครงสร้าง 1D (3.46 eV) และ
โครงสร้าง 1E (3.40 eV) ดังนั นโครงสร้าง 1D และ 1E มีการเปลี่ยนแปลงค่าพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มี
บรรจุ HOMO และ LUMO ไปทาง Blue shift เมื่อเปรียบเทียบกับโครงสร้าง 1A เนื่องจากเมื่อให้หมู่แทนที่เป็น
โมเลกุลที่ให้อิเล็กตรอนซึ่งไปเพ่ิมค่าพลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ HOMO มีค่าสูงขึ นมากกว่าค่า
พลังงานของระดับพลังงานของชั นที่มีบรรจุ LUMO 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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รูปที่ 4.8 แผนภาพผลต่างพลังงานของโครงสร้างท่ีสภาวะกระตุ้นของโครงสร้าง 1A 1D และ 1E ในระบบแก๊ส 

 
4.5.2 ออร์บิทัลเชิงโมเลกุล (Molecular Orbitals; MO) 

 ออร์บิทัลเชิงโมเลกุล (Molecular Orbitals หรือ MO) นั นแสดงให้เห็นว่าทั งโมเลกุลและอะตอมต่างมีออร์
บิทัลซึ่งเป็นที่ที่อิเล็กตรอนสามารถเข้ามาอยู่ได้โดยแต่ละออร์บิทัลจะมีพลังงานต่างกัน ซึ่งอิเล็กตรอนในออร์บิทัล
ไม่ได้อยู่กับที่แต่สามารถเคลื่อนที่ไปได้ทั งโมเลกุล ท าให้สามารถแสดงบริเวณในโมเลกุลที่สามารถพบอิเล็กตรอน
รวมถึงระบุต าแหน่งการกระจายตัวและพลังงานของอิเล็กตรอนในโมเลกุล ดังตารางที ่4.9 
 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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ตารางท่ี 4.9 แสดงออร์บิทัลเชิงโมเลกุลของโครงสร้าง 1A 1B 1C 1D และ 1E ในสภาวะพื้นและสภาวะกระตุ้น
ในระบบแก๊ส 

Ground state (S0) 

Structure HOMO LUMO 

1A (3 Units) 

 

HOMO  LUMO  

(94%) 
  

1B (2 Units) 

 

HOMO  LUMO+1 

(92%) 
  

1C (1 Unit) 

 

HOMO  LUMO  

(70%) 
  

1D (Methoxy) 

 

HOMO  LUMO  

(55%) 
  

1E (Methyl) 

 

HOMO  LUMO  

(93%) 
  

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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Excited state (S1) 

Structure HOMO LUMO 

1A (3 Units) 

 

HOMO  LUMO  

(98%) 
  

1B (2 Units) 

 

HOMO  LUMO  

(99%) 
  

1C (1 Unit) 

 

HOMO  LUMO  

(99%) 
  

1D (Methoxy) 

 

HOMO  LUMO  

(97%) 
  

1E (Methyl) 

 

HOMO  LUMO  

(98%) 
  

 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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4.5.3 ผลต่างออร์บิทัลเชิงโมเลกุล 
ในการพิจารณาการเคลื่อนของอิเล็กตรอนของทุกระบบสามารถพิจารณาได้จากผลต่างระหว่างสภาวะ 

พื นที่สีแดงแสดงบริเวณที่อิเล็กตรอนอยู่ก่อนถูกกระตุ้น และพื นที่สีน  าเงินแสดงบริเวณที่อิเล็กตรอนอยู่หลังถูก
กระตุ้น โดยใช้วิธี Density Difference พบว่า จากรูปที่ 4.9 ของโครงสร้าง 1A เดิมอิเล็กตรอนอยู่ที่บริเวณโมเลกุล
คูมารินหน่วยที่ 3 เป็นส่วนใหญ่และกระจายตัวอยู่ที่โมเลกุลไพริดีนและคูมารินหน่วยที่ 1 หลังจากถูกกระตุ้นท าให้
อิเล็กตรอนย้ายไปกระจายอยู่ทั่วทั งโครงสร้าง โดยเฉพาะบริเวณท่ีมีหมู่ดึงอิเล็กตรอน คือ หมู่คาร์บอนิล (C=O) และ
โมเลกุลที่เป็นตัวรับอิเล็กตรอนดังเช่นโมเลกุลไพริดีนในโครงสร้าง ในส่วนโครงสร้าง 1B  นั นทั งก่อนและหลังถูก
กระตุ้น อิเล็กตรอนมีการกระจายตัวอยู่ทั่วทั งโครงสร้างเหมือนกัน โดยเฉพาะบริเวณหมู่คาร์บอนิลและโมเลกุลไพริ
ดีน โครงสร้าง 1C  มีลักษณะการกระจายตัวของอิเล็กตรอนคล้ายกับโครงสร้าง 1B คือทั งก่อนและหลังถูกกระตุ้น
อิเล็กตรอนกระจายตัวอยู่ทั่วทั งโครงสร้างเช่นกัน โดยเฉพาะบริเวณหมู่คาร์บอนิลและโมเลกุลไพริดีน ถัดมา
โครงสร้าง 1D เดิมอิเล็กตรอนกระจายตัวอยู่ทั่วทั งโครงสร้าง หลังจากถูกกระตุ้นท าให้อิเล็กตรอนย้ายไปอยู่บริเวณ
โมเลกุลไพริดีนเป็นส่วนใหญ่ และโครงสร้าง 1E ก่อนถูกกระตุ้นอิเล็กตรอนกระจายตัวอยู่ทั่วทั งโครงสร้าง หลังจาก
ถูกกระตุ้นท าให้อิเล็กตรอนกระจายตัวอยู่บริเวณโมเลกุลคูมารินหน่วยที่ 1,3 และโมเลกุลไพริดีน โดยเฉพาะบริเวณ
โมเลกุลคูมารินหน่วยที่ 3 และโมเลกุลไพริดีนที่มีอิเล็กตรอนกระจายตัวอยู่เป็นส่วนใหญ่ 

  
1A 1B 

  
1C 1D 

 

 

1E  
รูปที่ 4.9 แสดงผลต่างออร์บิทัลเชิงมุมของโครงสร้าง 1A-1E ในระบบแก๊ส 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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30 

 
จากข้อมูลดังกล่าวพบว่า ส่วนใหญ่อิเล็กตรอนหลังถูกกระตุ้นจะกระจายตัวมาอยู่ที่โมเลกุลคูมาริน  บริเวณ

หมู่คาร์บอนิลเนื่องจากคูมารินมักรับอิเล็กตรอนไหลผ่านระบบ -คอนจูเกต ไปยังออร์บิทัลว่างของอะตอม
ออกซิเจนได้ 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 

ไม่ว่ากรณีใดๆ ทั้งสิ้น อีกทั้งห้ามมิให้ดัดแปลงเนื้อหา และต้องอ้างอิงถึงเจ้าของเอกสารทุกครั้งที่มีการนำไปใช้ 
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บทที ่5 

สรุปผลการวิจัยและข้อเสนอแนะ 

 
5.1 สรุปผลการวิจัย 
 การศึกษาทางทฤษฎีของสมบัติเชิงแสงของสารกลุ่มไตรคูมาริน-ไพริดีนส าหรับไดโอดเรืองแสงอินทรีย์ด้วย
ระเบียบ TD-B3LYP/6-31G* ซึ่งเป็นวิธีการค านวณที่เหมาะสมที่สุดในการใช้ศึกษาสมบัติเชิงโครงสร้างและเชิงแสง
ของระบบนี  โดยวิธีนี จะให้ค่าความยาวคลื่นของ UV/Vis absorption ใกล้เคียงกับผลการทดลองมากที่สุด (352 นา

โนเมตร) กล่าวคือมีผลต่างของความยาวคลื่น () น้อยที่สุดเมื่อเทียบกับค่าความยาวคลื่นจากผลการทดลอง และ
เมือ่น ามาค านวณโครงสร้าง 2,4,6-ไตรคูมาริน-ไพริดีน  การศึกษาสมบัติเชิงโครงสร้างที่สภาวะพื นและสมบัติเชิงแสง
ที่สภาวะกระตุ้นเพ่ือเป็นตัวเปรียบเทียบกับโครงสร้างอ่ืน ๆ มีค่าความยาวคลื่นของ UV/Vis absorption เท่ากับ 
342 นาโนเมตร มีค่าพลังงานของระดับพลังงานที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO เท่ากับ 4.13 eV และมีค่าความยาว
คลื่นของ Fluorescence เท่ากับ 433 นาโนเมตร มีค่าพลังงานของระดับพลังงานที่มีบรรจุ HOMO และ LUMO 
เท่ากับ 3.36 eV ซึ่งอยู่ในช่วงของแสงสีน  าเงิน เมื่อศึกษาอิทธิพลของจ านวนโมเลกุลคูมารินพบว่าเมื่อเพ่ิมจ านวน
โมเลกุลของคูมารินในโครงสร้างท าให้อิเล็กตรอนสามารถเคลื่อนที่ได้ดีขึ น ส่งผลให้เกิดการเปลี่ยนแปลงไปทาง Red 
shift เมื่อศึกษาอิทธิพลของหมู่แทนที่พบว่าเมื่อแทนที่ด้วยหมู่แทนที่เป็นหมู่ให้อิเล็กตรอน (เมทิลและเมทอกซี) ที่
ต าแหน่ง C-7 ของโมเลกุลคูมารินหน่วยที่ 3 จะส่งผลให้เกิดการเปลี่ยนแปลงไปทาง Blue shift เนื่องจากเป็นผลมา
จากหมู่แทนที่ที่ให้อิเล็กตรอนไปเพ่ิมค่าพลังงานของระดับพลังงานที่มีบรรจุ HOMO มากกว่าค่าระดับพลังงานของ
ระดับพลังงานที่มีบรรจุ LUMO 

 
5.2 ข้อเสนอแนะ 

สามารถให้ข้อมูลสมบัติเชิงโครงสร้างและสมบัติเชิงแสงเพ่ือเป็นแนวทางในการใช้งานส าหรับการพัฒนา
ไดโอดเรืองแสงอินทรีย์และสามารถใช้เป็นองค์ความรู้ส าหรับการศึกษาเพ่ิมเติมในโครงสร้างโมเลกุลที่คล้ายคลึงกัน 
และสามารถน าข้อมูลไปประกอบการตัดสินใจก่อนการทดลองได้และสามารถน าความรู้ที่ได้มาปรับเปลี่ยนและ
ประยุกต์ เพื่อเลือกหมู่แทนทีแ่ละต าแหน่งการแทนที่จะท าให้ได้ผลลัพธ์ตามที่ต้องการได้ 

เอกสารนี้เป็นเอกสารที่สงวนไว้สำหรับการใช้งานเพื่อการศึกษาเท่านั้น ไม่อนุญาตให้นำไปใช้ประโยชน์ด้านการค้า 
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บทที ่6 

สรุปผลผลิตงานวิจัย 

 
น าเสนอผลงานแบบโปสเตอร์ 1 ครั งในงาน the Pure and Applied Chemistry International 

Conference 2019 (PACCON 2019) เรื่อง A Theoretical Study of Photophysical Property of 
Tricoumarin-Pyridines for OLEDs Application ณ Bangkok International Trade & Exhibition Centre 
(BITEC) กรุงเทพฯ ระหว่างวันที่ 7 – 8 กุมภาพันธ์ พ.ศ. 2562 
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Dynamics with Path Integral Simulations ณ Yokohama City University ประเทศญี่ปุ่น 
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