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บทคัดยอ 

สมบัติสภาวะพ้ืนของฟลูโอรีนไวนิลีน (PFV) โอลิโกเมอรและอนุพันธถูกศึกษาโดย

ทฤษฏีฟงชันความหนาแนน (DFT) ดวยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G(d) พลังงานกระตุนท่ีตํ่าท่ีสุด 

(Egs) และความยาวคล่ืนท่ีดูดกลืน (λabs) ถูกศึกษาโดยทฤษฏีฟงชันความหนาแนนท่ีข้ึนกับเวลา 

(TDDFT) และ ZINDO สมบัติสถานะถูกกระตุนถูกศึกษาโดยการใชโครงแบบอันตรกิริยาเดี่ยว 

(CIS) ความยาวคล่ืนท่ีถูกปลอย (λems) ถูกวัดโดยการใชทฤษฏีฟงชันความหนาแนนท่ีข้ึนกับเวลา 

(TDDFT) และ ZINDO ดวย เพื่อใหไดมาของการประมาณคาสมบัติ แนวคิดโอลิโกเมอรถูก

ประยุกตโดยการลงจุดระหวางสมบัติของการคํานวณและความยาวโซผกผัน ท่ีความยาวโซไมจํากัด 

ผลลัพธแสดงใหเห็นวาการดัดแปรของฟลูโอรีนไวนิลีน (PFV) ฐาน โดยการเพ่ิมวงแหวนแนพ

ทาลีนและฟนิลีนสามารถเพิ่มและลดชองวางพลังงานตามลําดับ เปรียบเทียบดวยฟลูโอรีนไวนิลีน 

(PFV) ฐาน นอกจากนั้น หมูแทนท่ีตัวใหและตัวรับอิเล็กตรอนสามารถเพิ่มระดับพลังงาน HOMO 

และลดระดับพลังงาน LUMO ตามลําดับ ในการเพิ่มเติม ตําแหนง ออรโท เมตา และพารา สามารถ

มีอิทธิพลตอโครงสรางทางอิเล็กทรอนิกสและสมบัติเชิงแสงของโมเลกุลท่ีศึกษา 
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ABSTRACT 

 

 Ground state properties of oligomeric fluorenevinylene (PFV) and its 

derivatives were studied by density functional theory (DFT) with B3LYP/6-31G(d). 

The lowest excitation energies (Egs) and the absorption wavelengths (λabs) were 

studied employing the time dependent density functional theory (TDDFT) and 

ZINDO. Excited state properties were studied using configuration interaction single 

(CIS). The emission wavelengths (λems) were also determined using TDDFT and 

ZINDO. To obtain the estimation properties, an oligomer approach was applied by 

plotting the calculated properties with the inverse chain length assumed to the infinite. 

The results showed that the modification of PFV based by adding naphthalene and 

phenylene ring can increase and decrease energy gaps, respectively compared with 
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PFV based. Moreover, the electron donor and acceptor substitute groups can increase 

HOMO energy levels and decrease LUMO energy levels, respectively. In addition, 

ortho, meta and para position can affect the electronic structure and optical properties 

of the selected target molecules. 

 


