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บทคัดย่อ 

 งานวิจยันีไ้ด้ศึกษาแบบจ าลองการดูดซบัโมเลกุลแก๊สอลมูิเนียมคลอไรด์บนพืน้ผิวซิลิกอนโดยใช้จุดดดูซบัเป็น 

ไฮดรอกซิล ในขัน้ตอนการดูดซบัของกระบวนการปลกูฟิล์มบางแบบอะตอมมิกซ์ เลเยอร์ ดีพอซิชั่น (ALD) ที่อุณหภูมิ 

อณุหภมูิ 298.1 เคลวิน  ลกัษณะเฉพาะของการดดูซบัค านวณโดยใช้โปรแกรมเกาส์เซียน 09 (Gaussian 09) เพื่อน าข้อมลู

ที่ได้จากการศึกษาไปใช้เป็นพืน้ฐานของการออกแบบการทดลองในกระบวนการปลูกฟิล์มบางอลูมิเนียมออกไซด์              

ด้วยวิธีอะตอมมิกซ์ เลเยอร์ ดีพอซิชั่นที่อุณหภูมิต ่า โดยใช้แก๊สอลมูิเนียมคลอไรด์ (AlCl3) เป็นสารตัง้ต้นและใช้ซิลิกอน

ระนาบ 100 เป็นวสัดุรองรับ จากการค านวณด้วยโปรแกรมเกาส์เซียนพบว่ามีความเป็นไปได้ที่แก๊สอลมูิเนียมคลอไรด์             

จะถกูดดูซบับนจุดดดูซบั -OH บนผิวซิลิกอนที่อณุหภมูิห้องโดยมีโครงสร้างแบบ Si9H12O2AlCl นอกจากนี ้บทความนีย้งั

รายงานลกัษณะเฉพาะของการดดูซบัแก๊สอลมูิเนียม และความถ่ีการสัน่ของอะตอมอลมูิเนียมกบัคลอรีนในย่านความถ่ี

อินฟราเรดด้วย 
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Abstract 

 This research purpose is to study the adsorption model of aluminum chloride gas on the silicon surface 

using hydroxylated silicon as the adsorption site in the adsorption step of atomic layer deposition (ALD) at low 

temperature. The characteristic of surface adsorption is calculated by Gaussian 09 package to utilize as the 

database in designing adsorption step in the ALD process. AlCl3 is used as the aluminium source and Si(100) 

is a substrate. Base on the Gaussian calculation, it is found  AlCH3 possible to adsorb on the surface using -

OH adsorption site as the Si9H12O2AlCl structure at room temperature. Besides, this paper reports the adsorption 

characteristic and the vibrational frequency of aluminium and chlorine atom in the infrared region as well.  
 

Keywords: adsorption model, AlCl3, Silicon, Gaussian, atomic layer deposition 

 
บทน า 

ปัจจบุนัเทคโนโลยีใหมไ่ด้พฒันาอยา่งรวดเร็วเพื่อตอบสนองตอ่ความต้องการท่ีหลากหลาย ประเทศไทยได้ก้าวสู่
วงการอตุสาหกรรมใหมก่่อให้เกิดเทคโนโลยีและผลิตภณัฑ์รูปแบบใหม ่ๆ โดยเฉพาะอย่างยิ่งเทคโนโลยีการปลกูฟิล์มบาง
เป็นการปรับปรุงสมบตัิเชิงพืน้ผิววิธีหนึง่ ที่มีประสทิธิภาพและก าลงัได้รับความสนใจจากกลุม่นกัวิจยัตา่ง ๆ  ซึง่ฟิล์มบางถกู
น าไปใช้งานกนัอย่างกว้างขวาง เช่น เพิ่มความแข็งของชิน้งานเคลือบเคร่ืองประดบัลดการกดักร่อนของผิววสัด ุฯลฯ เพื่อ
เพิ่มความหลากหลายของผลติภณัฑ์จากฟิล์มบาง และช่วยเพิ่มมลูคา่แก่ผลติภณัฑ์อีกด้วย นอกจากนีย้งัมีการน าฟิล์มบาง
มาใช้งานด้านตา่ง ๆ มากมาย เช่น ใช้ในอตุสาหกรรมรถยนต์ และกระจกตกแตง่อาคาร (Witit-anuna, 2001) 

ฟิล์มบาง (Thin films) หมายถึง ชัน้ของอะตอมหรือกลุ่มของอะตอมที่จับรวมกันเรียงตวัอยู่บนชิน้งานเป็นชัน้  
บาง ๆ บนวัสดุรองรับ ซึ่งความหนาอยู่ในระดบันาโนเมตรจนถึงในระดบัไมโครเมตรฟิล์มบางคุณภาพสูงส่วนใหญ่จะ
สงัเคราะห์ด้วยกระบวนการเคลอืบในสญุญากาศ (Smith, 1995) การเตรียมฟิล์มบางสามารถท าได้หลายวิธี เช่น การปลกู
ฟิล์มบางทางกายภาพ (Physical Vapor Deposition: PVD) การปลกูฟิล์มบางทางเคมี (Chemical Vapor Deposition: 
CVD) และการปลกูฟิล์มบางแบบอะตอมมิกซ์ เลเยอร์ ดีพอซิชั่น (ALD) งานวิจัยนีส้นใจการปลกูฟิล์มบางด้วยวิธี ALD               
ซึง่เป็นวิธีหนึง่ของกระบวนการปลกูฟิล์มบางทางเคม ี(CVD) ข้อดีของการปลกูฟิล์มบางด้วยวธีิ ALD คือ สามารถปลกูฟิล์ม
บางลงบนชิน้งานสามมิติได้สามารถปลกูฟิล์มบางที่ชิน้งานมีความซบัซ้อนสงูได้ สามารถปลกูชัน้ฟิล์มบนชิน้งานขนาด
ใหญ่ได้อย่างต่อเนื่องสม ่าเสมอ ได้ฟิล์มบางคณุภาพสงูและสามารถก าหนดความหนาของฟิล์มได้อย่างแม่นย าในระดบั
อะตอม นอกจากนีฟิ้ล์มบางที่ได้มีความทนทานและมีสมบตัิการยดึเกาะดี(Smith, 1995) การปลกูฟิล์มด้วยวิธี ALD เป็น
การปลกูฟิล์มบางที่อาศยัการตกสะสมของไอสารเคมีของสารตัง้ต้นในรูปแบบแก๊ส สารตัง้ต้นเหลา่นีจ้ะถกูดดูซบับนพืน้ผิว
ของวสัดรุองรับจนอิ่มตวั จากนัน้ท าปฏิกิริยาบนผิวด้วยสารไวปฏิกิริยาเพื่อให้ได้ชัน้ฟิล์มที่ต้องการ กระบวนการปลกูฟิล์ม
บางแบบอะตอมมิกซ์ เลเยอร์ ดีพอซิชั่น ประกอบด้วย 4 ขัน้ตอนส าคัญ คือ 1) ขัน้ตอนการดูดซับ (Adsorption) 
เกิดปฏิกิริยาแบบ self-terminating reaction ของสารตัง้ต้น จนแก๊สนัน้อิ่มตวับนผิววสัดรุองรับ 2) ขัน้ตอนการเคลือ่นย้าย
แก๊สที่เหลือจากการดูดซบั (Evacuation) ขัน้ตอนนีค้ือการน าโมเลกุลแก๊สที่เหลือจากการดดูซบัออกจากระบบปลกูฟิล์ม      
3) ขัน้ตอนการท าปฏิกิริยา (Reaction) คือ ขัน้ตอนการใช้แก๊สไวปฏิกิริยาเข้าท าปฏิกิริยากับสารตัง้ต้นที่อิ่มตวัอยู่บนผิว
วสัด ุและ 4) ขัน้ตอนการเคลื่อนย้ายแก๊สที่เหลือจากการดูดซบั (Evacuation) ขัน้ตอนนีค้ือการน าโมเลกลุแก๊สที่เหลอืจาก



บทความวิจยั 

วารสารวิทยาศาสตร์บรูพา ปีที่  23  (ฉบบัที่ 3)  กนัยายน – ธันวาคม  พ.ศ. 2561 1804 

 

การท าปฏิกิริยาและสารผลิตภณัฑ์ที่เกิดจากกระบวนการออกจากระบบปลกูฟิล์ม (George, 2010, Riikka & Puurunen, 
2005) 

โดยทัว่ไปแล้วสมบตัิและโครงสร้างของฟิล์มบางที่ปลกูได้จะขึน้อยู่กบักระบวนการที่ใช้ และเง่ือนไขในการปลกู
ฟิล์ม ซึ่งนกัวิจยัหลายกลุม่ได้ท าการศกึษาเง่ือนไขในกระบวนการปลกูฟิล์มบางอลมูิเนียมออกไซด์และอลมูิเนียมไนไตรด์
ด้วยวิธีต่าง ๆ เช่น Petri และคณะ (2002) ได้ศึกษาการปลกูฟิล์มบางอลมูิเนียมออกไซด์ (Al2O3) โดยใช้แก๊ส AlCl3 และ 
Al(OiPr)3 เป็นสารตัง้ต้น ด้วยวิธี ALD โดยใช้อณุหภมูิช่วง 150-375 องศาเซลเซียส พบว่าที่อณุหภมูิ 300 องศาเซลเซียส 
ฟิล์มอลมูิเนียมออกไซด์มีอตัราการเติบโตประมาณ 0.8 องัสตรอมตอ่รอบ (Petri et al., 2002) ในปี 2011 Ozgit และคณะ 
รายงานการศกึษาการปลกูฟิล์มบางอลมูิเนียมไนไตรด์ (AlN) บนพืน้ผิว Si(100) ที่อณุหภมูิต ่า ด้วยวิธี ALD โดยใช้แก๊สไตร
เมททิลอลมูิเนียม (Al(CH3)3) และแก๊สแอมโมเนีย (NH3) เป็นสารตัง้ต้น และ สารไวปฏิกิริยา ตามล าดบั พบว่าที่อณุหภมูิ
การปลกูในช่วง 100-200 องศาเซลเซียส ฟิล์มบางที่ได้มีอตัราการเจริญเติบโตประมาณ 0.86 องัสตรอมต่อรอบ (Ozgit             
et al., 2011) ในปีเดียวกันนัน้ Alevli และคณะได้รายงานการศึกษาผลของอุณหภูมิต่อกระบวนการปลกูฟิล์มบาง AlN 
ด้วยวิธี ALD บนพืน้ผิว Si(100) ด้วยกระบวนการพลาสมาอะตอมมิกซ์ เลเยอร์ ดีพอซิชั่น (PEALD) โดยใช้ไตรเมททิล        
อลูมิเนียมและแอมโมเนีย (NH3) เป็นสารตัง้ต้น และ สารไวปฏิกิริยา ตามล าดับ (Alevi et al., 2011) จากการศึกษา
งานวิจยัตา่ง ๆ ท่ีได้กลา่วมานัน้ยงัไม่พบการศึกษาแบบจ าลองของขัน้ตอนการดดูซบัสารตัง้ต้นที่เป็นแก๊สของขัน้ตอนการ
ดดูซบัสารตัง้ต้นในกระบวนการ ALD บนผิว Si(100) ด้วยวิธีการค านวณทางคอมพิวเตอร์ ในงานนี ้ผู้วิจยัสนใจศกึษาการ
ดูดซบัแก๊สอลมูิเนียมไตรคลอไรด์บนผิว Si(100) เพื่อท านายพฤติกรรมการดูดซบัในขัน้ตอนการดูดซบัของกระบวนการ 
ALD ที่อุณหภูมิห้อง โดยจ าลองการดูดซับแบบต่าง ๆ โดยการค านวณปริมาณที่เก่ียวข้องด้วยทฤษฎีเดนซิตีฟังก์ชัน 
(density functional theory) ผ่านโปรแกรมเกาส์เซียน 09 เพื่อน าข้อมลูที่ได้ไปใช้ส าหรับการออกแบบขัน้ตอนการดดูซบั       
ในการปลกูฟิล์มบางของสารประกอบอลมูิเนียมออกไซด์ด้วยวิธี ALD ตอ่ไป 
 
วิธีด าเนินการวิจัย 

งานวิจยันีใ้ช้แก๊ส AlCl3 เป็นสารตัง้ต้นและใช้ซิลกิอนระนาบ 100 เป็นวสัดรุองรับการค านวณจะก าหนดให้ AlCl3 
ดดูซบับน Si(100)(2x1) ที่อณุหภมูิห้อง 298.1 เคลวิน และใช้โปรแกรมเกาส์เซียน 09 (Frisch et al., 2010) ในการค านวณ
ด้วยทฤษฎีเดนซิตีฟังก์ชนั B3LYP และ เบซิสเซต 6-31G(d, p) ใช้โปรแกรม Avogadro Chemistry (Hanwell et al., 2012) 
ในการออกแบบจ าลองโครงสร้างอะตอมและพนัธะเคมี ใช้จุด -OH บนผิวSi(100)(2x1) ใช้ไอโซโทปของอะตอมไฮโดรเจน 
28 เท่าของมวลไฮโดรเจนเพื่อถ่วงอะตอมไฮโดรเจนให้มีมวลใกล้เคียงกบัซิลิกอนและช่วยในการท าให้คูข่องอิเล็กตรอนใน
โครงสร้างซิลิกอนถูกต้อง และใช้ค่าถ่วงน า้หนักเท่ากับ 0.9610 เพื่อท าให้ความถ่ีในการสัน่โมเลกุลถูกต้องกับผลการ
ค านวณที่ได้ ใช้รูปแบบซิลกิอนโมเลกลุ Si9H12 วสัดรุองรับดงัตามภาพที่ 1 และออกแบบการดดูซบัแก๊ส AlCl3 บนจดุดดูซบั 
-OH บนผิวหน้า Si(100) เป็นโครงสร้างแสดงดงัภาพที่ 2 
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ภาพที่ 1 แบบจ าลองจดุการดดู
ซบั -OH บนผิวหน้า Si(100) 

ภาพที่ 2 แบบจ าลองจดุการดดูซบัแก๊ส AlCl3 
บนจดุดซูบั -OH บนผิวหน้า Si(100) 

ภาพที่ 3  โครงสร้างแก๊ส AlCl3 

 

ผลการวิจัยและวิจารณ์ผล 

 ผลค านวณลกัษณะเฉพาะของโครงสร้างสารตัง้ต้นแก๊สอลมูิเนียมคลอไรด์พบว่า มุมระหว่างพนัธะ Cl-Al-Cl 

เท่ากบั 120 องศา ระยะห่างระหวา่งอะตอม Al และอะตอม Cl มีค่าเทา่กบั 2.087 องัสตรอม ดงัแสดงในภาพที่ 3 สว่นผล

การค านวณลกัษณะเฉพาะของโครงสร้างของวสัดรุองรับ Si(100)พบว่า มุมระหว่างพนัธะ H-Si-Si เท่ากับ 113.4 องศา 

ระยะห่างระหว่าง Si-Si มีค่าเท่ากบั 2.395 องัสตรอม และระยะห่างระหว่าง Si-H มีค่าเท่ากบั 1.491 องัสตรอม ดงัแสดง

ในภาพที ่4 

ส าหรับแบบจ าลองจดุดดูซบัของ -OH บน Si(100) โครงสร้าง Si9H12(OH)2 พบวา่มีมมุระหวา่งพนัธะของ O-Si-Si 

เท่ากับ 103.4องศา มุมระหว่างพันธะของ Si-O-H เท่ากับ 109.7 องศา และมีระยะห่างระหว่าง Si-Si เท่ากับ 2.393 

อังสตรอม ซึ่งจะเห็นว่าระยะระหว่างอะตอม Si บนชัน้ที่หนึ่งของโครงสร้างซิลิกอนไดเมอร์เปลี่ยนแปลงไป ซึ่งอาจ

สนันิษฐานวา่เกิดจากผลของการดดูซบัของอะตอมออกซิเจนที่มีมวลมาก นอกจากนีย้งัพบวา่ระยะหา่งระหวา่ง Si-O มีคา่

เทา่กบั 1.694 และ 1.683 องัสตรอมและระยะหา่งระหวา่ง O-H มีคา่ 0.965 และ 0.967 องัสตรอม ดงัแสดงในภาพที่ 5 คา่

พลงังานอิสระก๊ิบส์ (Gibbs free energy) เท่ากบั -8.91 กิโลจูลต่อโมล ซึ่งจากค่าพลงังานอิสระก๊ิบส์ที่ได้จากการค านวณ 

สามารถอนมุานได้ว่า -OH สามารถดดูซบับน Si(100) ได้ที่อณุหภมูิห้อง ซึ่งการสัน่ของโครงสร้าง Si2(O-H)2 ของอะตอม

ของออกซิเจนและไฮโดรเจนบนผิว Si(100) ในความถ่ีย่านอินฟราเรดของโหมดการสัน่ต่าง ๆ ตามแบบจ าลองการดดูซบั 

แสดงรายละเอียดไว้ในตารางที่ 1 ลกูศรสเีขียวแสดงทิศการเคลือ่นท่ีของอะตอม 

 

 
ภาพที่ 4  โครงสร้างของ Si(100) ภาพที่ 5 จดุดดูซบัของ -OH บนผิวหน้า Si(100 
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 ตารางที่ 1 ลกัษณะเฉพาะการสัน่ของอะตอม -OH ที่ดดูซบัอยูบ่นผิวหน้า Si(100) 

แบบจ าลองโมเลกุล รูปแบบการสั่น เลขคลื่น (cm-1) 

  
 

Stretching mode 

 
 

3709.67 

  
 
 

Stretching mode 

 
 
 

3684.45 

 

 
 

Bending mode 

 
 

898.23 

  
 

Bending mode 

 
 

843.61 
 

 

 
 

Bending mode 

 
 

800.80 

  
 

Bending mode 

 
 

772.04 



บทความวิจยั 

วารสารวิทยาศาสตร์บรูพา ปีที่  23  (ฉบบัที่ 3)  กนัยายน – ธันวาคม  พ.ศ. 2561 1807 

 

จากผลการค านวณด้วยโปรแกรมเกาส์เซียนด้วยวิธี B3LYP กบัเบซิสเซต 6-31G(d, p) ของแบบจ าลองการดูด

ซบัแก๊ส AlCl3 บนจุดดูดซบั -OH ที่ผิว Si(100) โครงสร้าง Si9H12O2AlCl พบว่ามีมุมระหว่าง O-Si-Si เท่ากับ 98.1 องศา  

มมุระหวา่ง Si-O-Al เทา่กบั 115.1 องศา  มมุระหวา่ง O-Al-Cl เทา่กบั 123.2 องศา และมีระยะหา่งระหวา่งอะตอมคู ่Si-Si 

เทา่กบั 2.402 องัสตรอม ระยะหา่งระหวา่ง Si-O เทา่กบั 1.701 องัสตรอม ระยะหา่งระหวา่ง O-Al เทา่กบั 1.723 องัสตรอม

และมีระยะห่างระหว่าง Al-Cl เท่ากับ 2.086 องัสตรอม ดงัแสดงในภาพที่ 6 โดยพบว่าพลงังานอิสระก๊ิบส์มีค่าเท่ากบั -

57.60 กิโลจูลต่อโมล ซึ่งอาจอนมุานได้วา่โครงสร้าง Si9H12O2AlCl อาจเกิดได้ที่อณุหภมูิห้อง เพื่อที่จะพิจารณาคา่ความถ่ี

ของการสัน่ระหว่างอะตอมของ Al และอะตอมของ Cl ในย่านอินฟราเรด ของโครงสร้าง Si9H12O2AlCl เพื่อน าไปเป็น

แนวทางในการทดลองเพื่อยืนยนัการมีอยูข่อง Al-Cl ที่ดดูซบัอยู่บนผิวซิลิกอนในระบบการปลกูฟิล์มบางด้วยวิธี ALD การ

ค านวณด้วยวิธี B3LYP ให้ค่าการสัน่ของอะตอมคู่ Al-Cl ที่ดูดซบับนซิลิกอนโดยมีออกซิเจนเป็นตวัเช่ือมไว้ดงัแสดงใน

ตารางที่ 2 ซึง่พบวา่รูปแบบการสัน่ของอะตอมหนกัระหวา่งอะตอมของซิลกิอน ออกซิเจน อลมูิเนียม และคลอรีน มีการสัน่

แบบผสมระหวา่งโหมดการสัน่ Stretching และ โหมด Bending ซึง่ในท่ีนีจ้ะแสดงคา่การสัน่ท่ีมีความเข้มยา่นอินฟราเรดที่

มีค่ามากกว่า 500 cm-1 ซึ่งเป็นค่าที่สามารถวดัได้โดยการทดลองด้วยเคร่ืองอินฟราเรดสเปกโตรมิเตอร์โหมดการดดูกลนื

ร่วมกบัชิน้งานท่ีให้สญัญาณอินฟราเรดแบบสะท้อนกลบัภายใน 

 

 
 

ภาพที่ 6  จดุดดูซบัแก๊ส AlCl3 บนจดุดดูซบั -OH ทีผิ่วหน้า Si(100) 
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  ตารางที่ 2 ลกัษณะการการสัน่ของอะตอม AlCl3 ที่ถกูดดูซบับน -OH ที่ผิวหน้า Si(100) รูปแบบโครงสร้าง Si9H12O2AlCl 

แบบจ าลองโมเลกุล รูปแบบการสั่น เลขคลื่น (cm-1) 

 

 
 
 
Al-Cl (Stretching mode) and 
Al-O-Si (Asymmetric stretching 
mode) 

 
 
 

872.23 

 

 
 
 
Al-Cl (Bending mode) and 
Al-O-Si (Asymmetric stretching 
mode) 

 
 
 

842.62 

 

 
 
 
Al-Cl (Bending mode) and Al-O-
Si: (Asymmetric stretching 
mode) 

 
 
 

718.58 

 

 
 
 
 
Si-O (Bending + Stretching 
mode) 
and Al-Cl (stretching mode) 

 
 
 
 

706.31 
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สรุปผลการวิจัย 

 จากผลการศึกษาพบว่าการค านวณเชิงตัวเลขของปริมาณทางฟิสิกส์โดยใช้วิธี B3LYP โดยใช้โปรแกรม 
เกาส์เซียนมีความสามารถในการท านายลกัษณะเฉพาะของการดูดซบัแก๊สอลมูิเนียมคลอไรด์บนซิลิกอนโดยใช้จุดดดู
ซบัไฮดรอกซิลในกระบวนการปลกูฟิล์มบางด้วยวิธีอะตอมมิกซ์ เลเยอร์ ดีพอซิชัน่ ผลการค านวณให้คา่ลกัษณะเฉพาะของ
รูปแบบการดดูซบัและความถ่ีการสัน่ของไฮดรอกซิลและแก๊สอลมูิเนียมคลอไรด์บนซิลิกอนในย่านอินฟราเรด ข้อมลูที่ได้
สามารถน าไปเป็นข้อมูลพืน้ฐานส าหรับการทดลองปลูกฟิล์มบางอลูมิเนียมออกไซด์ได้อย่างมีประสิทธิภาพจากค่า
พลงังานอิสระก๊ิบส์อาจท านายได้วา่แก๊สอลมูิเนียมคลอไรด์สามารถเกิดการดดูซบับนผิวซิลิกอนในขัน้ตอนการดดูซบัของ
กระบวนการอะตอมมิกซ์ เลเยอร์ ดีพอซิชัน่ได้ที่อณุหภมูิห้อง ซึ่งการท านายนีจ้ะเป็นประโยชน์ตอ่การออกแบบการทดลอง
ปลกูฟิล์มบางอลมูิเนียมออกไซด์ที่อณุหภมูิต ่าบนวสัดรุองรับที่ไม่ทนต่ออณุหภมูิสงู เช่น พลาสติกประเภทต่าง ๆ ส าหรับ
อตุสาหกรรมอาหารหรืออปุกรณ์อิเลก็ทรอนิกส์แบบงอได้ตอ่ไป 
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