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The sun is probably the most important source of renewable energy available today. 
Especially, Thailand is located close to the equator near the equator. Transforming solar energy 
into electricity instead of using fossil energy sources is very important and interesting to the 
researchers all over the world. We focus on theoretical and computational study for designing 
and development of organic materials for use in dye sensitized solar cells (DSCs). Therefore it 
is of great interest to get insight into the molecular level understanding of the behavior and 
mechanism of DSCs. Our theoretical model was used as a tool to design and predict the 
properties of organic materials to make the research process directionally and progressively 
more accurately and quickly. 

This study, we have developed a field prototype of the dye-sensitized solar cells derived 
from molecular modeling and structural calculations for screening before being synthesized in 
the laboratory. It can reduce the cost of chemicals, simplify synthesis planning process as well 
as saving time. It can also provide information that can explain the results of experiments at the 
electron and molecular level, enabling researchers to understand the key components that 
affect the performance of DSC cells. These are very useful for developing DSC cells. Our 
results demonstrate that use of computational design can to help the experimentalist for out 
looking future developments to identify organic sensitizers for highly efficient solar cells. 
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บทคดัย่อ 
 

แสงอาทติย์เป็นแหล่งพลงังานหาศาลทีใ่ชไ้ดเ้รยีกว่าไม่มวีนัหมด โดยเฉพาะประเทศไทยทีอ่ยู่บรเิวณ

ใกลเ้สน้ศนูยส์ตูรโลก การเปลีย่นพลงังานแสงอาทติยเ์ป็นพลงังานไฟฟ้าแทนการใชแ้หล่งพลงังานจากฟอสซลิ 

จงึมคีวามส าคญัและน่าสนใจเป็นอยา่งมาก งานวจิยัหลกัทีด่ าเนินการอยูเ่น้นการประยกุตใ์ชแ้บบจ าลองโมเลกุล

สามมติ ิและการค านวณดว้ยเทคนิคทางเคมคีอมพวิเตอรข์ ัน้สงูเพือ่การออกแบบและพฒันาวสัดุโครงสรา้งระดบั

นาโนส าหรบัการใช้ในเซลล์แสงอาทติย์ชนิดสยี้อมไวแสง ขอ้มูลพื้นฐานส าคญัในการเขา้ใจเชงิลึกเกี่ยวกบั

พฤตกิรรมและกลไกการเกดิปฏกิริยิาเคม ีโดยเฉพาะเมือ่วสัดุมขีนาดเลก็ในระดบันาโนเมตร ซึง่ขอ้มลูเหล่านี้วดั

ไดย้ากหรอืบางกรณีไม่สามารถวดัไดโ้ดยเครื่องมอืในหอ้งปฏบิตักิารทดลอง ดงันัน้การจ าลองโมเลกุลสามมติ ิ

และการค านวณดว้ยเทคนิคทางเคมคีอมพวิเตอรข์ ัน้สงูนี้จงึถกูน ามาใชเ้ป็นเครือ่งมอืในการออกแบบและท านาย

สมบตัขิองวสัดุสารอนิทรยี์เพื่อท าใหก้ระบวนการวจิยัมทีศิทางและมคีวามกา้วหน้าไดอ้ย่างถูกตอ้งและรวดเรว็

มากขึน้ 

โครงการวจิยันี้ นกัวจิยัไดพ้ฒันาตน้แบบภาคสนามของเซลลแ์สงอาทติยช์นิดสยีอ้มไวแสงทีไ่ดจ้ากการ

ออกแบบจ าลองโมเลกลุและการค านวณโครงสรา้งเพือ่คดักรองและคดัเลอืกโครงสรา้งสยีอ้มไวแสงทีม่ศีกัยภาพ

สูงก่อนน าไปสงัเคราะห์จรงิในห้องปฏิบตัิการ โดยจะสามารถลดค่าใช้จ่ายด้านสารเคม ีลดความยุ่งยากใน

กระบวนการวางแผนการสงัเคราะห ์และประหยดัเวลาลองถูกลองผดิ นอกจากนัน้การค านวณเคม ียงัสามารถ

ใหข้อ้มลูทีส่ามารถอธบิายผลทีไ่ดจ้ากการทดลองในระดบัอเิลก็ตรอน และโมเลกุล ท าใหน้ักวจิยัสามารถเขา้ใจ

องคป์ระกอบส าคญัทีม่ผีลต่อประสทิธภิาพของเซลล์ DSC ซึง่สิง่เหล่านี้เป็นประโยชน์อย่างมากในการพฒันา

เซลล ์DSC ทีม่ปีระสทิธภิาพยิง่ขึน้ในอนาคต 

ค ำหลกั : เซลลแ์สงอำทิตยช์นิดสีย้อมไวแสง, วสัดสุำรอินทรีย,์ เคมีค ำนวณ 
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