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คาํนํา 

เอกสารฉบบัน้ีจดัทาํข้ึนโดยมีวตัถุประสงคเ์พื่อประกอบการใชง้านสถานีทดลองเทคนิคการกระเจิงรังสี

เอกซ์ (Small / Wide Angle X-ray Scattering: SAXS/WAXS) ณ สถาบนัวจิยัแสงซินโครตรอน เน้ือหาภายใน

บรรจุรายละเอียดขั้นตอนการเตรียมตวัอยา่ง ขั้นตอนการวดั SAXS/WAXS การจดัการขอ้มูล การแปลผลขอ้มูล 

รวมถึงอุปกรณ์ และการใชโ้ปรแกรมต่างๆ ท่ีใหบ้ริการท่ีสถานีทดลอง นอกจากนั้น เน้ือหาภายในยงับรรจุ

หลกัการและทฤษีของเทคนิค SAXS/WAXS เพื่อใหผู้ใ้ชท่ี้ไม่คุน้เคยไดมี้ความเขา้ใจในเบ้ืองตน้ อยา่งไรก็ตาม 

เอกสารฉบบัน้ีไม่ไดมี้จุดมุ่งหมายใหเ้ป็นเอกสารอา้งอิงทางทฤษฎี ซ่ึงในส่วนนั้นผูใ้ชส้ามารถคน้จากหนงัสือ 

และงานวจิยัท่ีเก่ียวขอ้งกบัเทคนิค SAXS/WAXS ซ่ึงมีอยูม่ากมาย แหล่งขอ้มูลท่ีสาํคญับางส่วนไดใ้หไ้วใ้น

ตอนทา้ยของเอกสารฉบบัน้ี 

คู่มือฉบบัน้ีจะถูกปรับปรุงใหท้นัสมยั และเพิ่มเติมขอ้มูลเป็นระยะ หากผูใ้ชพ้บเจอขอ้ผดิพลาด หรือมี

คาํแนะนาํ โปรดติดต่อผูเ้ขียน หรือทีมงานสถานีทดลองการกระเจิงรังสีเอกซ์ เพื่อทาํการปรับปรุงเอกสารใหมี้

ความถูกตอ้งเป็นประโยชน์กบัผูใ้ชง้านมากท่ีสุด  

ศุภกร รักใหม่ 

โคราช 

มกราคม 2557 
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บทที่ 1 ส่ิงทีส่ามารถศึกษาได้ด้วย SAXS และ WAXS 

ดา้นล่าง เป็นตวัอยา่งของส่ิงท่ีสามารถวเิคราะห์ไดจ้ากการวดั SAXS หรือ WAXS 

1.1 รูปร่าง และขนาดของอนุภาคนาโน  

เน่ืองจากในการกระเจิง x-ray โดยอนุภาคนั้น ลกัษณะการกระเจิงข้ึนกบัขนาดและรูปร่างของอนุภาค ดงันั้น

เม่ือทาํการวดั SAXS ของตวัอยา่งท่ีเป็นอนุภาคนาโน จึงสามารถแปลผลเพื่อหารูปร่าง และขนาดเฉล่ียของ

อนุภาคในตวัอยา่ง รวมถึงลกัษณะการกระจายขนาด (size distribution) ของอนุภาคได ้โดยในการศึกษาขนาดของ

อนุภาคน้ี สามารถเตรียมตวัอยา่งโดยการ disperse อนุภาคในของเหลว เช่น ตวัอยา่งอนุภาคทองท่ีแขวนลอยใน

นํ้า  

การใช ้SAXS ศึกษาขนาดอนุภาคน้ีจะใหผ้ลคลา้ยกบัการวดัขนาดอนุภาคโดยเทคนิค Dynamic Light Scattering 

(DLS) แต่เน่ืองจาก  SAXS เป็นการกระเจิงของ x-ray ซ่ึงวดัการกระเจิงโดยตรง ลกัษณะรูปร่างและขนาดของ

อนุภาคจึงปรากฎในผลการวดั ทาํใหส้ามารถระบุทั้งรูปร่าง และขนาดของอนุภาคท่ีกระเจิงได ้อีกทั้งการกระเจิง

ของ x-ray นั้นไวต่อโครงสร้างระดบันาโนเมตรเท่านั้น SAXS จึงมีขอ้ไดเ้ปรียบตรงท่ีผลการวดัจะมีผลกระทบ

จากส่ิงแวดลอ้มนอ้ย (เช่นการปนเป้ือนของฝุ่ นละออง หรือลกัษณะของของเหลวท่ีใช ้disperse) 

1.2 วสัดุพอลเิมอร์ หรือวสัดุชีวภาพที่มีโครงสร้างเป็นระเบียบ  

ในวสัดุท่ีเป็น soft matter เช่น พอลิเมอร์ หรือวสัดุชีวภาพ ในบางกรณีอาจมีโครงสร้างภายในท่ีมีลกัษณะ

คลา้ยผลึก ซ่ึงเกิดจากการจดัเรียงตวัท่ีเป็นระเบียบของโมเลกุลภายในวสัดุท่ีทาํใหเ้กิดส่วนท่ีมีความหนาแน่นสูง

สลบักบัส่วนท่ีมีความหนาแน่นตํ่ากวา่ และเรียงตวัเป็นชั้น ( lamellar structure) เม่ือเกิดการกระเจิงของ x-ray จาก

โครงสร้างท่ีเป็นระเบียบเช่นน้ี จะเกิดการแทรกสอดของ x-ray ทีก่ระเจิง ทาํใหเ้กิด peak ท่ีค่ามุมกระเจิงเฉพาะ 

คลา้ยกบัการวดัการเล้ียวเบนรังสีเอกซ์ ( X-ray Diffraction) ของผลึก แต่เน่ืองจากเป็นโครงสร้างระดบัโมเลกุล 

ความเป็นระเบียบท่ีเกิดข้ึนจึงมีขนาดอยูใ่นระดบัของนาโนเมตร ทาํใหมุ้มกระเจิงท่ีเกิด peak อยูใ่นช่วงมุมทีเ่ล็ก 

(โดยปกติจะอยูใ่นช่วงนอ้ยกวา่ 4 องศา) ซ่ึงสามารถวดัไดด้ว้ยเทคนิค SAXS  
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ตวัอยา่งท่ีมีการศึกษาความเป็นระเบียบของการเรียงตวัของโมเลกุลโดยการวดั SAXS เช่น วสัดุพอลิเมอร์, 

วสัดุ block co-polymer, ผลึกเหลว (liquid crystal), วสัดุชีวภาพ เช่น คอลลาเจน (ในเส้นเอน็ กลา้มเน้ือ), แป้ง  

นอกจากนั้น เน่ืองจากสถานีทดลอง SAXS มีความสามารถในการปรับเปล่ียนระบบจบัยดึตวัอยา่ง จึง

สามารถทาํการศึกษาการเปล่ียนแปลงของโครงสร้างแบบ dynamic เช่น สามารถดูการเปล่ียนแปลงของ

โครงสร้างขณะใหค้วามร้อน หรือขณะมีแรงดึงได ้

1.3 ทศิทางการเรียงตวัของโครงสร้าง 

เน่ืองจาก detector สาํหรับวดั SAXS เป็น detector  แบบสองมิติ ( area detector) เช่น CCD detector ขนาดใหญ่ ซ่ึง

สามารถบนัทึกการกระเจิง x-ray ไดใ้นทุกทิศทางพร้อมกนั ในกรณีท่ีโครงสร้างของวสัดุมีการเรียงตวัเป็น

ระเบียบในทิศทางเฉพาะ ลกัษณะการจดัเรียงตวัจึงปรากฎในแผนผงัการกระเจิงท่ีเกิดข้ึน ทาํใหส้ามารถศึกษาทิศ

ทางการเรียงตวัของโครงสร้าง รวมถึงการหาค่า orientation factor ได ้ตวัอยา่งท่ีมีการศึกษาในลกัษณะน้ี เช่น 

โครงสร้างเส้นใย และพอลิเมอร์บางประเภท รวมถึงสามารถศึกษาการเปล่ียนแปลงทิศทางการเรียงตวัของ

โครงสร้างขณะมีแรงดึง (ศึกษาลกัษะการเรียงตวัของโครงสร้างทีค่่า stress-strain ต่างๆ) ได ้ 

1.4 ไมเซลส์ 

อนุภาคท่ีมีลกัษณะเป็นไมเซลส์ (micelles) คือมีแกนเป็นอนุภาคทรงกลม หรือรูปร่างต่างๆ และมีสายโซ่พอลิ

เมอร์เกาะอยูร่อบๆ จะใหก้ารกระเจิง x-ray  ท่ีเป็นผลรวมจากการกระเจิงจากส่วนท่ีเป็นแกนอนุภาค และส่วนท่ี

เป็นโซ่พอลิเมอร์ ซ่ึงสามารถวเิคราะห์ขนาดและลกัษณะรูปร่างไดโ้ดยการทาํ modeling ของผลการวดั SAXS  

1.5 ไมโครอมิัลช่ัน 

ไมโครอิมลัชนั (micro-emulsion) เป็น bi-continuous system เกิดจากการผสมของนํ้าและนํ้ามนัท่ีมีลกัษณะ

โครงสร้างเป็น quasi-periodic โดยสามารถทาํ modeling ของผลการวดั SAXS เพื่อหาขนาดของระยะคาบ (หรือ 

domain size) และ correlation function ได ้
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1.6 ผลกึเหลว 

ผลึกเหลว (liquid crystal) เป็นอนุภาค (ซ่ึงส่วนใหญ่เป็นพอลิเมอร์) ท่ีเรียงตวักนัเป็นระเบียบเหมือนผลึก โดย

มีค่า d-spacing อยูใ่นระดบันาโนเมตร เทคนิค SAXS สามารถใชศึ้กษาโครงสร้างผลึกเหลวได ้เช่นเดียวกบั

การศึกษาโครงสร้างผลึกดว้ยเทคนิคการเล้ียวเบนรังสีเอกซ์ (X-ray Diffraction)  

เทคนิค SAXS สามารถศึกษารูปแบบการจดัเรียงตวัเป็นผลึกของผลึกเหลว (เช่นเป็นแบบ cubic หรือ hexagonal 

หรือ lamellar), หาค่า d-spacing และศึกษาความเสถียรของโครงสร้างผลึกเม่ือมีการเปล่ียนแปลงอุณหภูมิ เป็นตน้ 

1.7  โมเลกลุโปรตนี 

เทคนิค SAXS สามารถใชว้ดัโมเลกุลโปรตีน (หรือโมเลกลุขนาดใหญ่อ่ืนๆ ท่ีมีขนาดอยูใ่นช่วงของนาโน

เมตร) ท่ีอยูใ่นสารละลายเพื่อศึกษารูปร่าง (morphology) ของโมเลกุลจากการทาํ modeling ของกราฟการกระเจิง 

ซ่ึงการศึกษาโมเลกุลโปรตีนดว้ย SAXS น้ี ไม่จาํเป็นตอ้งทาํการตกผลึกโปรตีน แต่เป็นการศึกษารูปร่างของ

โมเลกุลในสภาพธรรมชาติ โดยขอ้มูลรูปร่างโมเลกุลท่ีได ้มีประโยชน์ในการศึกษาสภาพโปรตีนท่ีอยูใ่นสภาวะ

ต่างๆ  (เช่นเม่ือค่า pH เปล่ียน) หรือการเปล่ียนแปลงสภาพเม่ือเกิด interaction กบัสภาพแวดลอ้มในสารละลาย 

และในบางกรณี มีประโยชน์ในการเปรียบเทียบ หรือเป็นขอ้มูลตั้งตน้ในการศึกษาโครงสร้างโมเลกุลสามมิติ

ของผลึกโปรตีนนั้นดว้ยเทคนิค Protein Crystallography 

1.8 ระดบัความเป็นผลกึของสารกึง่ผลกึ 

การวดั Wide Angle X-ray Scattering (WAXS) สามารถศึกษาโครงสร้างผลึกไดเ้ช่นเดียวกบัเทคนิค X-ray 

Diffraction (XRD) โดยท่ีสถานีทดลอง SAXS/WAXS สามารถวดัไดถึ้งค่ามุม 2θ ประมาณ 60 องศา หรือ

เทียบเท่าค่า d-spacing ประมาณ 1.6 องัสตรอม ซ่ึงครอบคลุมโครงสร้างผลึกของสารก่ึงผลึก เช่นสารพอลิเมอร์

หรือสารชีวภาพ รวมทั้งผลึกสารอนินทรียบ์างส่วน ผลการวดั WAXS ท่ีไดจ้ะแสดง Bragg peak ของโครงสร้าง

ผลึก (ซ่ึงสามารถใชร้ะบุโครงสร้างผลึก) และยงัปรากฎผลการกระเจิง x-ray จากโครงสร้างส่วนท่ีเป็นอสัณฐาน 

( amorphous) จึงสามารถใชใ้นการคาํนวณค่าความเป็นผลึก (crystallinity) ไดโ้ดยการหาสดัส่วนพื้นท่ีใตก้ราฟ

การกระเจิงของส่วน Bragg peak ต่อพื้นท่ีใตก้ราฟรวม  
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นอกจากนั้น ท่ีสถานีทดลองยงัมีระบบการใหค้วามร้อนกบัสารตวัอยา่งสาํหรับการศึกษา crystallinity เป็น

ฟังกช์นัของอุณหภูมิ และมีระบบดึงตวัอยา่งเพื่อศึกษา  crystallinity ทีค่่า stress-strain ต่างๆ สาํหรับตวัอยา่งเส้น

ใยหรือพอลิเมอร์ได ้

 

นอกจากท่ีกล่าวมาดา้นบน เทคนิค SAXS/WAXS ยงัสามารถใชศึ้กษาคุณสมบติัอ่ืนๆ ของวสัดุประเภท

ต่างๆ อีกทั้งความยดืหยุน่ในการปรับเปล่ียนระบบติดตั้งสารตวัอยา่ง และความสามารถในการการเปล่ียนแปลง

สภาวะแวดลอ้มของสารตวัอยา่งในขณะทาํการวดั ทาํใหส้ามารถศึกษาการเปล่ียนแปลงคุณสมบติัของวสัดุแบบ 

real time ได ้ 
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บทที่ 2 หลกัการและทฤษฎขีอง SAXS 

2.1 หลกัการวัด SAXS 

การวดั SAXS และ WAXS ทาํไดโ้ดยการให้รังสีเอกซ์ท่ีมีค่าความยาวคล่ืนเด่ียว ทะลุผา่นช้ินตวัอยา่งและ

วดัความเขม้ของรังสีเอกซ์ท่ีกระเจิงไปท่ีมุมต่างๆ โดยหวัวดัท่ีใชเ้ป็นหวัวดั 2 มิติ เช่น กลอ้ง CCD หรือ Image Plate 

รังสีเอกซ์ท่ีกระเจิงจากตวัอยา่งจะทาํให้ เกิดภาพแผนผงัการกระเจิง (scattering pattern) ซ่ึงสามารถนาํมาแปร

ความหมายเป็นลกัษณะโครงสร้างโมเลกุลได ้

 

 

 

รูป 2.1 หลกัการวดั SAXS/WAXS 

หวัวดัประกอบดว้ยเซ็นเซอร์วดัความเขม้ x-ray จาํนวนมาก เรียกวา่พิกเซล (pixel) โดยสาํหรับกลอ้ง CCD 

ท่ีสถานีทดลอง BL1.3W ประกอบดว้ยพกิเซลจาํนวน 4,194,304 พิกเซล (วางเรียงกนัเป็น matrix ขนาด 2048x2048) 

แต่ละพกิเซลมีขนาด 79.59 ไมครอน เม่ือ x-ray กระเจิงจากตวัอยา่งมาตกกระทบหวัวดั แต่ละพิกเซลในหวัวดัจะ

วดัค่าความเขม้ของ x-ray ท่ีตกกระทบ ดงันั้นภาพแผนผงัการกระเจิงท่ีไดจ้ากการวดั จึงเป็นค่าตวัเลขความเขม้

รังสีเอกซ์จาํนวน 4,194,304 ค่า  บรรจุอยูใ่นไฟลภ์าพแผนผงัการกระเจิง ซ่ึงเราสามารถอ่านค่า หรือทาํ

กระบวนการต่างๆ กบัตวัเลขเหล่าน้ีไดด้ว้ยโปรแกรมจดัการแผนผงัการกระเจิง เช่น การแปลงแผนผงัการ

กระเจิงมาเป็นกราฟค่าความเขม้รังสีเอกซ์ท่ีมุมกระเจิงต่างๆ 

x-ray 

รังสีเอกซ์กระเจิงจากตวัอยา่ง 

สารตวัอยา่ง (sample) 

หวัวดั 
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ตาํแหน่งของแต่ละพิกเซลในหวัวดั สามารถถูกเปล่ียนเป็นค่ามุมกระเจิงได ้ดงัรูปท่ี 2.2 

  

                                                                รูป 2.2 ตวัอยา่งแผนผงัการกระเจิง 

มุมการกระเจิงของพิกเซลท่ีมีระยะห่าง x จากตาํแหน่งศูนยก์ลาง  คือ 

   𝜃𝜃 = tan−1(𝑥𝑥
𝐿𝐿
)       2.1 

โดย L เป็นระยะ ห่างระหวา่งสารตวัอยา่งถึงหวัวดั (ระยะ  sample-detector)  และโดยท่ีตาํแหน่งศูนยก์ลาง ของ 

detector นั้น เราหมายถึงตาํแหน่งพิกเซลบน detector ท่ีลาํ x-ray หลกัท่ีทะลุตวัอยา่งมา (เรียกวา่ primary beam) ตก

กระทบ หมายเหตุในท่ีน้ีวา่มุมกระเจิง θ ในท่ีน้ี เป็นส่ิงเดียวกบัมุม 2θ ในแวดวงของ X-ray Diffraction 

โดยค่ามุม azimuth (มุม ϕ ในรูป) จะเป็นตวับอกทิศทางการเรียงตวัของโครงสร้างในตวัอยา่ง เช่น กรณี

โครงสร้างเป็นแบบ random แผนผงัท่ีไดก้็จะเป็นวงกลม ไม่ข้ึนกบัมุม ϕ หรือหากโครงสร้างมีความเป็นระเบียบ

ในแนวนอน แผนผงัท่ีไดก้็จะปรากฎความเป็นระเบียบอยูใ่นแนวนอน ( คือทีมุ่ม ϕ=0 ดงัตวัอยา่งแผนผงัในรูปท่ี 

2.2) จากแผนผงัการกระเจิงท่ีได ้จึงสามารถแปลงเป็นกราฟระหวา่งค่ามุมกระเจิง  θ  กบัค่าความเขม้ x-ray ในทิศ

มุม azimuth ต่างๆ เพื่อนาํไปวเิคราะห์โครงสร้างในทิศทางต่างๆ ภายในตวัอยา่งต่อไปได ้ 

สาํหรับการวดั SAXS นั้น นิยมเปล่ียนค่ามุมกระเจิงเป็นค่าเวคเตอร์การกระเจิง (scattering vector) ซ่ึงใช้

สัญลกัษณ์ 𝑞𝑞 โดยท่ี 

sample

X-ray

θ

ϕ

sample

X-ray

θ

ϕ

x 

L 

primary beam 

x-ray ท่ีกระเจิงจากตวัอยา่ง 
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    𝑞𝑞 = 4𝜋𝜋
𝜆𝜆

sin
𝜃𝜃
2

       2.2 

โดย λ เป็นค่าความยาวคล่ืนของ x-ray ท่ีใช ้

เม่ือ x-ray ตกกระทบตวัอยา่ง จะเกิดการกระเจิงจากอิเล็กตรอนภายในตวัอยา่ง ดงันั้นลกัษณะการกระเจิงของ 

x-ray จึงข้ึนกบัลกัษณะความหนาแน่นอิเลก็ตรอนท่ีบริเวณต่างๆ ภายในตวัอยา่ง ซ่ึงโดยทัว่ไปเป็นส่ิงเดียวกนักบั

ความหนาแน่นโมเลกุลภายในตวัอยา่งนัน่เอง ดงันั้นภาพการกระเจิง x-ray ท่ีได ้จึงบอกลกัษณะการกระจายตวั

ของโมเลกุลในตวัอยา่ง เช่น หากภายในตวัอยา่งมีบริเวณท่ีมีโมเลกุลเรียงตวักนัอยูด่ว้ยความหนาแน่นสูงสลบักบั

บริเวณท่ีมีความหนาแน่นตํ่า x-ray ก็จะกระเจิงจากทั้งสองบริเวณต่างกนั และหากตวัอยา่งมีโครงสร้างท่ีมีบริเวณ

ท่ีมีความหนาแน่นสูงสลบักบัความหนาตํ่าเช่นน้ีไปเร่ือยๆ อยา่งเป็นระเบียบ ก็จะเกิดการแทรกสอดของ x-ray 

เกิดเป็นแผนผงัการกระเจิงท่ีมีลกัษณะเฉพาะ เราจึงสามารถนาํแผนผงัการกระเจิงน้ีไปแปลผลเป็นโครงสร้าง

ระดบัโมเลกุลของตวัอยา่งท่ีวดัได ้

2.2 ความหมายของค่าความเข้มการกระเจงิจากการวดั SAXS 

ค่าความเขม้ x-ray ท่ีเกิดจากการกระเจิงจากสารตวัอยา่ง สัมพนัธ์กบัปริมาณต่างๆ ท่ีเก่ียวขอ้งกบั

คุณสมบติัของระบบวดั สารตวัอยา่ง และโครงสร้างตวัอยา่ง โดยหาก 𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎 (𝑞𝑞) เป็นค่าความเขม้ x-ray ท่ีวดัได ้

(ซ่ึงเป็นฟังกช์นัของ 𝑞𝑞 ในสมการ 2.2) จะสามารถเขียนเป็นความสัมพนัธ์กบัปริมาณเหล่าน้ีได ้คือ 

  𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎 (𝑞𝑞) = Φ0𝑉𝑉𝑉𝑉𝜖𝜖Ω
𝑑𝑑𝜎𝜎
𝑑𝑑Ω

(𝑞𝑞)      2.3 

โดยท่ี 

 Φ0

 𝑉𝑉 เป็นปริมาตรของสารตวัอยา่งท่ี x-ray ตกกระทบ 

 เป็นค่าความเขม้ x-ray ท่ีตกกระทบสารตวัอยา่ง (incident flux) 

 𝑉𝑉 เป็นค่าการส่องผา่น x-ray (transmission) ของสารตวัอยา่ง 

 ϵ เป็นค่าประสิทธิภาพของ detector (detector efficiency) 

 Ω เป็นค่ามุมตนั (solid angle) ของ detector ทีรั่บ x-ray ท่ีกระเจิงมา 
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𝑑𝑑𝜎𝜎
𝑑𝑑Ω

(𝑞𝑞) เรียกวา่ differential cross-section เป็นความเขม้ x-ray ท่ีกระเจิงเขา้ detector ต่อหน่วยปริมาตรของ

ตวัอยา่ง ต่อหน่วยมุมตนั ต่อหน่วยความเขม้ x-ray ท่ีตกกระทบตวัอยา่ง  (number of photons per second per unit 

radiated volume per unit solid angle per unit incident flux) 

ค่า 𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎 (𝑞𝑞) เรียกวา่ค่าความเขม้สัมบูรณ์ (absolute intensity) ซ่ึงเป็นค่าความเขม้ x-ray ท่ีอ่านไดจ้าก 

detector โดยจะเห็นวา่ absolute intensity น้ีข้ึนกบัค่าคงท่ีต่างๆ ท่ีมาจากลกัษณะทางกายภาพของสารตวัอยา่ง และ

ระบบวดั แต่เน่ืองจากการทาํการทดลองดว้ยเทคนิค SAXS นั้น เรามกัสนใจเฉพาะโครงสร้างภายในของสาร

ตวัอยา่ง ซ่ึงจะปรากฎอยูใ่นลกัษณะรูปร่างของแผนผงัการกระเจิง จึงไม่จาํเป็นตอ้งรู้ค่าความเขม้สัมบูรณ์ (ยกเวน้

บางกรณีท่ีค่า absolute intensity มีความสาํคญั เช่นการหา  molecular mass หรือ specific surface area) ซ่ึงส่วนท่ีบรรจุ

ขอ้มูลโครงสร้างภายในของสารตวัอยา่งน้ีคือ differential cross-section 
𝑑𝑑𝜎𝜎
𝑑𝑑Ω

(𝑞𝑞) เท่านั้น ดงันั้นโดยส่วนใหญ่แลว้ 

ความเขม้ x-ray ท่ีไดจ้ากผลการวดั SAXS จึงหมายถึง 
𝑑𝑑𝜎𝜎
𝑑𝑑Ω

(𝑞𝑞) ซ่ึงในทางทฤษฎีมีหน่วยเป็นพื้นท่ี แต่เน่ืองจากโดย

ส่วนใหญ่มกัจะถูกพิจารณาเฉพาะรูปร่างของกราฟ จึงถูกแสดงผลโดยไม่มีหน่วยแน่นอน (arbitrary unit)  

เราพิจารณาการกระเจิงของอนุภาค (รวมถึง x-ray ซ่ึงเป็นอนุภาคโฟตอน) ในทางกลศาสตร์ควอนตมั ดงั

รูป 

 

รูป 2.3 การกระเจิงของอนุภาค พิจารณาในทางกลศาสตร์ควอนตมั  

อนุภาคตกกระทบ 

อนุภาคกระเจิง 

สารตวัอยา่ง 
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ในทางกลศาสตร์ควอนตมั อนุภาคเป็นปริมาณคณิตศาสตร์ท่ีเรียกวา่ฟังกช์นัคล่ืน (wave function) ซ่ึงหา

ไดจ้ากการแกส้มการท่ีเรียกวา่สมการชโรดิงเงอร์ (Schrodinger equation) ในการทดลองการกระเจิงของอนุภาค 

อนุภาคตกกระทบมกัถูกผลิตจากเคร่ืองเร่งอนุภาค, หลอด x-ray หรือเคร่ืองกาํเนิดแสงซินโครตรอน จึงมี

ลกัษณะเฉพาะ เช่น มีพลงังานท่ีแน่นอน และถูกทดแทนดว้ย wave function ของอนุภาคอิสระ เรียกวา่ plane wave 

โดยมีรูปทางคณิตศาสตร์ เป็น 𝑒𝑒 i𝑘𝑘0����⃗ ∙r�⃗   โดยท่ี 𝑘𝑘0����⃗  เป็นเลขคล่ืนตกกระทบ (incident wave number) (มีค่าเท่ากบั 
2𝜋𝜋
𝜆𝜆

 

เม่ือ λ เป็นความยาวคล่ืน ) เม่ืออนุภาคกระเจิงจากสารตวัอยา่ง อนุภาคท่ีกระเจิงจะมีลกัษณะเป็นคล่ืนทรงกลม 

ซ่ึงแทนดว้ย 𝑒𝑒 ikr  โดยท่ี k เป็นขนาดของเลขคล่ืนกระเจิง (scattering wave number) เม่ือเราทาํการทดลองการ

กระเจิง ส่ิงท่ีตกกระทบ detector คือฟังกช์นัคล่ืนกระเจิง (scattering wave function) ซ่ึงเป็นส่วนผสมของ wave 

function ทั้งสองส่วน และค่าความเขม้ท่ี detector อ่านไดคื้อค่ากาํลงัสองของ wave function ท่ีตกกระทบดงักล่าว  

โดยถา้ให ้𝜓𝜓 แทน scattering wave function ท่ีตกกระทบ detector ท่ีระยะไกลมากๆ (เม่ือเทียบกบัขนาดของ

ความยาวคล่ืน และโครงสร้างอะตอม หรือโมเลกุลในสารตวัอยา่ง) เราจะไดว้า่ 

 𝜓𝜓
𝑟𝑟→∞
�⎯�𝑒𝑒 i𝑘𝑘0����⃗ ∙r�⃗ + 𝑓𝑓 eikr

r
       2.4 

โดยในเทอมท่ีสองทางขวามมือนั้น ฟังกช์นัคล่ืนกระเจิงทรงกลมถูกหารดว้ยระยะทาง เน่ืองมาจากความเขม้ของ

คล่ืนตอ้งลดลงตามกฎกาํลงัสองผนักลบั และถูกคูณดว้ยค่า 𝑓𝑓 ซ่ึงบรรจุขอ้มูลการบิดเบ้ียวของฟังกช์นัคล่ืน

กระเจิงทรงกลม เน่ืองมาจากการเกิด interaction ระหวา่งอนุภาคตกกระทบและโครงสร้างภายในสารตวัอยา่ง ค่า 

𝑓𝑓 จึงเป็นฟังกช์นัของมุมกระเจิง หรือเป็นฟังกช์นัของ scattering vector �⃗�𝑞 โดยท่ี �⃗�𝑞 มีความสัมพนัธ์กบั  incident 

wave number และ scattering wave number คือ 

  �⃗�𝑞 = k�⃗ − k0����⃗          2.5 

ในกรณีการกระเจิงท่ีพลงังานอนุภาคตกกระทบเท่ากบัพลงังานอนุภาคกระเจิง (การกระเจิงแบบยดืหยุน่) 

กล่าวคือ �k�⃗ � = �k0����⃗ � = 𝑘𝑘 เราไดข้นาดของ scattering vector คือ 

  𝑞𝑞 = �k�⃗ − k0����⃗ � = 2𝑘𝑘 sin 𝜃𝜃
2

= 4𝜋𝜋
𝜆𝜆

sin 𝜃𝜃
2

      2.6 

ซ่ึงคือนิยามของ scattering vector ตามสมการ 2.2 
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 เราเรียกค่า 𝑓𝑓 ในสมการ 2.4 น้ีวา่ แอมปลิจูดการกระเจิง (scattering amplitude) และเป็นปริมาณสาํคญัซ่ึง

สัมพนัธ์กบั differential cross-section ท่ีวดัไดจ้ากการทดลอง  ตามทฤษฎีการกระเจิงในกลศาสตร์ควอนตมั ค่า 

differential cross-section มีความสัมพนัธ์กบัค่ากาํลงัสองมอลดูลสั (squared modulus) ของ scattering amplitude 𝑓𝑓(�⃗�𝑞) 

คือ 

 
𝑑𝑑𝜎𝜎
𝑑𝑑Ω

(�⃗�𝑞) = 𝑓𝑓∗(�⃗�𝑞)𝑓𝑓(�⃗�𝑞) = |𝑓𝑓(�⃗�𝑞)|2        2.7 

โดยท่ี scattering amplitude มีความสัมพนัธ์กบั interaction และ scattering wave function คือ 

  𝑓𝑓(�⃗�𝑞) = 𝐴𝐴∫𝑈𝑈(𝑟𝑟)𝜓𝜓𝑑𝑑𝑟𝑟       2.8 

โดย 𝐴𝐴 เป็นค่าคงท่ี  𝑈𝑈 เป็น interaction (ซ่ึงเป็นฟังกช์นัของเวคเตอร์บอกตาํแหน่ง 𝑟𝑟 ) ในส่วนของ scattering wave 

function   𝜓𝜓 นั้น หามาไดจ้ากการแก ้ Schrodinger equation ซ่ึงโดยปกติจะมีความซบัซอ้น แต่ในกรณีท่ีมีเง่ือนไข

พิเศษ เช่น ในกรณีท่ี interaction มีค่านอ้ยเม่ือเทียบกบัพลงังานของอนุภาคท่ีตกกระทบ เช่นในกรณีของ Small 

Angle Scattering นั้น เราสามารถประมาณ scattering wave function ใหอ้ยูใ่นรูปเดียวกบั plane wave ซ่ึงจะทาํใหไ้ด ้

scattering amplitude อยูใ่นรูปของ Fourier transform ของ interaction กล่าวคือ 

  𝑓𝑓(�⃗�𝑞) = 𝐴𝐴∫𝑈𝑈(𝑟𝑟) 𝑒𝑒𝑖𝑖𝑞𝑞�⃗ ∙𝑟𝑟𝑑𝑑𝑟𝑟       2.9 

โดยเราเรียกการประมาณน้ีวา่การประมาณของบอร์น (Born Approximation)  

ในส่วนของค่าคงท่ี 𝐴𝐴 นั้น ข้ึนอยูก่บัส่ิงท่ีเกิดการกระเจิง ตวัอยา่งเช่น หากเป็นการกระเจิงของอนุภาค

สองตวัท่ีมีมวลเป็น 𝑚𝑚1  และ 𝑚𝑚2  เราจะได ้scattering  amplitude เป็น 

 𝑓𝑓(�⃗�𝑞) = − 𝜇𝜇
2𝜋𝜋ℏ2 ∫𝑈𝑈(𝑟𝑟) 𝑒𝑒𝑖𝑖𝑞𝑞�⃗ ∙𝑟𝑟𝑑𝑑𝑟𝑟     2.10 

โดย μ = 𝑚𝑚1𝑚𝑚2
𝑚𝑚1+𝑚𝑚2

 เรียกวา่ reduced mass และ ℏ เป็นค่าคงท่ีของแพลงค ์(Planck’s constant) หารดว้ย 2𝜋𝜋 

ในกรณีของการกระเจิงของ x-ray โดยอะตอมนั้น เน่ืองจากความยาวคล่ืนของ x-ray  ท่ีใชย้าวกวา่ระยะ

ของ interaction มาก เราจึงสามารถเฉล่ีย interaction ในแต่ละบริเวณเลก็ๆ ให้กลายเป็นค่าการกระจายความ

หนาแน่นอิเลก็ตรอน และดงันั้น scattering amplitude กลายเป็น 
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   𝑓𝑓(�⃗�𝑞) = 𝑟𝑟𝑒𝑒 ∫ 𝜌𝜌𝑒𝑒(𝑟𝑟)𝑒𝑒𝑖𝑖𝑞𝑞∙���⃗ 𝑟𝑟 𝑑𝑑𝑟𝑟      2.11 

โดยค่าคงท่ี 𝑟𝑟𝑒𝑒  เป็นค่าท่ีเรียกวา่ classical electron radius และ 𝜌𝜌𝑒𝑒(𝑟𝑟) เป็นการกระจายความหนาแน่นอิเลก็ตรอน 

(electron density distribution) ของอะตอม 

เน่ืองจากเราอาจประมาณอะตอมเป็นทรงกลม นัน่หมายความวา่ electron density distribution ข้ึนกบั

ระยะ 𝑟𝑟 และไม่ข้ึนกบัทิศทางของเวคเตอร์ 𝑟𝑟 เราจึงทาํการอินทิเกรตรอบทิศทางได ้โดยใช ้Debye formula คือ 

  〈𝑒𝑒 iq∙���⃗ r�⃗ 〉 = sin (qr )
qr

        2.12 

ดงันั้น จึงได ้scattering amplitude เป็น 

   𝑓𝑓(𝑞𝑞) = 𝑟𝑟𝑒𝑒4𝜋𝜋 ∫𝜌𝜌𝑒𝑒(𝑟𝑟) sin (𝑞𝑞𝑟𝑟 )
𝑞𝑞𝑟𝑟

𝑟𝑟2𝑑𝑑𝑟𝑟     2.13 

และค่า differential cross-section 
𝑑𝑑𝜎𝜎
𝑑𝑑Ω

(𝑞𝑞) เป็น squared modulus ของ scattering amplitude น้ี 

   

2.3 การกระเจงิ x-ray โดยอนุภาคเดีย่ว 

เน่ืองจากค่า differential cross-section  
𝑑𝑑𝜎𝜎
𝑑𝑑Ω

(𝑞𝑞) เป็นค่าความเขม้ x-ray ท่ีวดัได ้ดงันั้นเพือ่ความสะดวก 

จากน้ีไป เราจะใชส้ัญลกัษณ์  𝐼𝐼(𝑞𝑞) และเขียนสมการ 2.7 ใหม่ คือ 

   𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 𝐹𝐹∗(𝑞𝑞)𝐹𝐹(𝑞𝑞) = |𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2       2.14 

โดย  𝐹𝐹(𝑞𝑞) เป็น scattering amplitude ท่ีบรรจุขอ้มูลของ electron density distribution ของอนุภาคกล่าวคือ 

  𝐹𝐹(𝑞𝑞) = 4𝜋𝜋 ∫ 𝜌𝜌(𝑟𝑟) sin (𝑞𝑞𝑟𝑟 )
𝑞𝑞𝑟𝑟

𝑟𝑟2𝑑𝑑𝑟𝑟∞
0        2.15 

โดย 𝜌𝜌(𝑟𝑟) เป็น electron density distribution ของอนุภาค  
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เราเรียก 𝐹𝐹(𝑞𝑞) วา่ Form factor เช่นในกรณีการกระเจิงของ x-ray จากอนุภาคทรงกลมตนัท่ีมีรัศมี 𝑅𝑅 ซ่ึง

มีค่าความหนาแน่นคงท่ีเป็น 𝜌𝜌0  ภายในอนุภาค และเป็น 0 ภายนอกอนุภาค หรือเขียน electron density 

distribution ไดคื้อ 

  ρ(𝑟𝑟) = �𝜌𝜌0,   𝑟𝑟 ≤ 𝑅𝑅
0,   𝑟𝑟 > 𝑅𝑅

�                                      2.16 

จากการอินทิเกรตตามสมการ 2.15 จะได ้form factor เป็น 

  𝐹𝐹(𝑞𝑞) = 4𝜋𝜋𝜌𝜌03 sin (𝑞𝑞𝑅𝑅 )− 𝑞𝑞𝑅𝑅 cos (𝑞𝑞𝑅𝑅 )
(𝑞𝑞𝑅𝑅 )3      2.17 

ซ่ึงจะได ้𝐼𝐼(𝑞𝑞) เป็น 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = |𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2 = (4𝜋𝜋)2𝜌𝜌0
2 �3 sin (𝑞𝑞𝑅𝑅 )− 𝑞𝑞𝑅𝑅 cos (𝑞𝑞𝑅𝑅)

(𝑞𝑞𝑅𝑅)3 �
2

     2.18 

และเราวาดกราฟการกระเจิงของอนุภาคทรงกลมรัศมีต่างๆไดด้งัรูปท่ี 2.4 ซ่ึงจะเห็นวา่รูปร่างของความเขม้การ

กระเจิงนั้นข้ึนกบัขนาดของอนุภาค 

 

รูป 2.4 กราฟการกระเจิงของทรงกลมตนัท่ีมีขนาดรัศมีต่างๆ 
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2.4 การกระเจงิโดยอนุภาคทีม่หีลายขนาด 

กรณีการกระเจิง x-ray จากอนุภาคจาํนวนมากท่ีมีขนาดต่างๆ กนั ค่าความเขม้การกระเจิงท่ีไดเ้ป็น

ค่าเฉล่ียจากอนุภาคทั้งหมด โดยหากอนุภาคมีการกระจายขนาด  (size distribution) เป็นฟังกช์นั 𝐺𝐺(𝑟𝑟,𝜇𝜇,𝜎𝜎) ซ่ึง

มี location parameter เป็น 𝜇𝜇 และมีค่า width parameter เป็น 𝜎𝜎 เราไดค้วามเขม้การกระเจิงจากกลุ่มอนุภาคน้ี คือ 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = ∫ |𝐹𝐹(𝑞𝑞, 𝑟𝑟)|2𝐺𝐺(𝑟𝑟,𝜇𝜇,𝜎𝜎)𝑑𝑑𝑟𝑟∞
−∞      2.19 

เช่น หากอนุภาคมีการกระจายขนาดเป็นแบบ Log normal จะมี size distribution เป็น 

  𝐺𝐺𝐿𝐿𝐿𝐿(𝑟𝑟,𝜇𝜇,𝜎𝜎) = 1
𝑟𝑟𝜎𝜎√2𝜋𝜋

exp �−
�ln(𝑟𝑟𝜇𝜇 )�

2

2σ2 �    2.20 

โดย parameter ของ Log normal distribution นั้น สัมพนัธ์กบัค่ารัศมีเฉล่ีย 〈𝑅𝑅〉 และค่าเบ่ียงเบนมาตรฐาน 

(standard deviation) 𝑆𝑆𝑆𝑆 คือ 

  〈𝑅𝑅〉 = 𝜇𝜇 exp(𝜎𝜎
2

2
)        2.21 

  𝑆𝑆𝑆𝑆 = 𝜇𝜇�𝜔𝜔(𝜔𝜔 − 1)       2.22 

โดยท่ี ω = exp(𝜎𝜎2) 

ในกรณีการกระจายขนาดเป็นแบบ Gaussian เราได ้

  𝐺𝐺𝑔𝑔𝑔𝑔𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎 (𝑟𝑟,𝜇𝜇,𝜎𝜎) = 1
√2𝜋𝜋𝜎𝜎

exp �− (𝑟𝑟−𝜇𝜇 )2

2σ2 �    2.23 

โดย parameter ของ Gaussian distribution นั้นเป็นค่ารัศมีเฉล่ีย 〈𝑅𝑅〉 และค่าเบ่ียงเบนมาตรฐาน (standard 

deviation) 𝑆𝑆𝑆𝑆 โดยตรง คือ  

  〈𝑅𝑅〉 = 𝜇𝜇         2.24 

  𝑆𝑆𝑆𝑆 = 𝜎𝜎         2.25 
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รูปท่ี 2.5a แสดงความเขม้การกระเจิงจากกลุ่มอนุภาคขนาดรัศมีเฉล่ีย 20 นาโนเมตร เปรียบเทียบอนุภาค

ท่ีมีขนาดแน่นอนเป็น 20 นาโนเมตรทั้งหมด (Monodisperse) และท่ีมีการกระจายขนาดเป็น Gaussian ทีมี่ค่า 

standard deviation ต่างๆ จะเห็นวา่ผลของ size distribution คือการ smear กราฟความเขม้การกระเจิง 

         

รูป 2.5a ความเขม้การกระเจิงของอนุภาคทรงกลมตนัรัศมีเฉล่ีย 20 นาโนเมตร แสดงผลของการกระจาย

ขนาดแบบ Gaussian ทีค่่า standard deviation (sigma)  ต่างๆ 

ในการวดั SAXS ของตวัอยา่งท่ีเป็นอนุภาคนาโนนั้น การกระเจิงท่ีไดจ้ะข้ึนกบัหลายปัจจยั ช่วง 

q-range (ซ่ึงคือระยะ sample-detector) ท่ีใชว้ดัตอ้งเหมาะสมกบัขนาดของอนุภาคดว้ย ยิง่อนุภาคมีขนาด

ใหญ่ ค่า q ท่ีวดัยิง่ตอ้งนอ้ย มิฉะนั้น scattering profile ท่ีไดอ้าจเป็นเพยีงเส้นตรงเรียบๆ ทาํใหไ้ม่

สามารถวเิคราะห์ขนาดอนุภาคจากขอ้มูลได ้รูป 2.5b แสดง simulation ของ scattering profile สาํหรับ

ช่วงค่า q ท่ีวดัไดท่ี้ BL1.3W (q=0.09 - 2.5 nm-1) ซ่ึงจะเห็นวา่ สาํหรับอนุภาคท่ีมีขนาดใหญ่และมีการ

กระจายขนาดท่ีกวา้ง จะใหผ้ล scattering profile ท่ีเป็นเส้นตรงเรียบ โดยคร่าวๆ แลว้ เราจะไม่เห็น 

oscillation เม่ือค่า standard deviation ของการกระจายขนาดมีค่าเกิน 30% (สาํหรับผูท่ี้คุน้เคยกบัเทคนิค 

Dynamic Light Scattering (DLS) การกระจายขนาดในระดบัน้ีสัมพนัธ์กบัค่า Polydispersity Index ท่ี

นิยามใน DLS ประมาณ 0.1) 
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รูป 2.5b ความคาํนวณเขม้การกระเจิงของอนุภาคทรงกลมตนั สาํหรับ x-ray พลงังาน 8 keV ในช่วงค่า q 

ท่ีวดัไดท่ี้ BL1.3W แสดงผลของค่ารัศมีเฉล่ีย (R) และการกระจายขนาดแบบ Gaussian ทีค่่า standard 

deviation (SD)  ต่างๆ 

2.5 รัศมไีจเรชัน และ Guinier approximation 

เราสามารถกระจาย power series ของค่าความเขม้การกระเจิง  และประมาณค่าความเขม้การกระเจิงท่ีค่า

เวคเตอร์การกระเจิง 𝑞𝑞 นอ้ยๆ ได ้โดยเรียกการประมาณน้ีวา่ Guinier approximationโดยสาํหรับอนุภาคทรงกลม 

จะได ้

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 𝐿𝐿𝑒𝑒−
𝑞𝑞2𝑅𝑅𝑔𝑔2

3         2.26 

โดย 𝐿𝐿 เป็นค่าคงท่ี และ 𝑅𝑅𝑔𝑔  เรียกวา่รัศมีไจเรชนั (radius of gyration) ซ่ึงสัมพนัธ์กบัค่ารัศมี 𝑅𝑅 ของอนุภาค โดย 

  𝑅𝑅𝑔𝑔 = 𝑐𝑐𝑅𝑅         2.27 

โดย 𝑐𝑐 เป็นค่าคงท่ีข้ึนกบัลกัษณะรูปร่างของอนุภาค เช่น สาํหรับอนุภาคทรงกลม มีค่า 
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 𝑅𝑅𝑔𝑔 = �3
5
𝑅𝑅          2.28 

 จาก Guinier approximation น้ี เราสามารถหาขนาดรัศมีของอนุภาคไดท้นัที โดยถา้เราเขียนสมการ 2.26 

ในรูป logarithm เราจะได ้

  ln 𝐼𝐼(𝑞𝑞) = −𝑅𝑅𝑔𝑔2

3
𝑞𝑞2 + ln𝐿𝐿       2.29 

ดงันั้น หากเราเขียนกราฟระหวา่ง ln 𝐼𝐼(𝑞𝑞) และ 𝑞𝑞2 เราไดเ้ส้นตรงท่ีมีความชนัของกราฟคือ −𝑅𝑅𝑔𝑔2

3
  ซ่ึงทาํใหห้า

ค่า radius of gyration ของอนุภาคทรงกลมเป็น 𝑅𝑅𝑔𝑔 = √−3𝑚𝑚 เม่ือ 𝑚𝑚 เป็นความชนัของกราฟการกระเจิง (ซ่ึง

เป็นลบ) อยา่งไรก็ตาม เน่ืองจาก Guinier approximation นั้นเป็นการประมาณค่าความเขม้การกระเจิงท่ีค่า 𝑞𝑞 

นอ้ยๆ การหาขนาดอนุภาคโดยวธีิน้ีจึงตอ้งใชค้่าความเขม้การกระเจิงท่ี 𝑞𝑞 นอ้ยๆ เท่านั้น โดยปกติ เราสามารถใช ้

Guinier approximation ไดท่ี้เง่ือนไข 

 𝑞𝑞𝑅𝑅𝑔𝑔 < 1.3         2.30 

 นอกจากการหาค่ารัศมีอนุภาคแลว้ Guinier approximation ยงัสามารถหาค่ารัศมีหนา้ตดัของอนุภาค

ทรงกระบอก และความหนาของอนุภาคแบนได ้โดยสาํหรับอนุภาคทรงกระบอก เราไดค้วามสัมพนัธ์ 

  ln𝑞𝑞𝐼𝐼(𝑞𝑞) = −𝑅𝑅𝑔𝑔𝑐𝑐2

2
𝑞𝑞2 + ln𝐿𝐿      2.31 

โดย 𝑅𝑅𝑔𝑔𝑐𝑐  เรียกวา่รัศมีไจเรชนัของหนา้ตดั (cross-sectional radius of gyration) โดยสัมพนัธ์กบัค่ารัศมีของหนา้

ตดั 𝑅𝑅𝑐𝑐  คือ 

  𝑅𝑅𝑔𝑔𝑐𝑐 = 1
√2
𝑅𝑅𝑐𝑐          2.32 

ดงันั้น หากเราเขียนกราฟระหวา่ง ln𝑞𝑞𝐼𝐼(𝑞𝑞) และ 𝑞𝑞2 เราไดเ้ส้นตรงท่ีมีความชนัของกราฟคือ −𝑅𝑅𝑔𝑔𝑐𝑐2

2
  ซ่ึงทาํให้

หาค่า crossectional radius of gyration เป็น 𝑅𝑅𝑔𝑔𝑐𝑐 = √−2𝑚𝑚  เม่ือ 𝑚𝑚 เป็นความชนัของกราฟการกระเจิง (ซ่ึง

เป็นลบ) 

 ในกรณีอนุภาคแบน เราได้ 
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  ln𝑞𝑞2𝐼𝐼(𝑞𝑞) = −𝑅𝑅𝑔𝑔𝑔𝑔2 𝑞𝑞2 + ln𝐿𝐿      2.33 

โดย 𝑅𝑅𝑔𝑔𝑔𝑔  เรียกวา่รัศมีไจเรชนัของความหนา (thickness radius of gyration) โดยสัมพนัธ์กบัค่าความหนา 𝑉𝑉 ของ

อนุภาคคือ 

  𝑅𝑅𝑔𝑔𝑔𝑔 = 1
√12

𝑉𝑉         2.34 

ดงันั้น หากเราเขียนกราฟระหวา่ง ln𝑞𝑞2𝐼𝐼(𝑞𝑞) และ 𝑞𝑞2 เราไดเ้ส้นตรงท่ีมีความชนัของกราฟคือ −𝑅𝑅𝑔𝑔𝑔𝑔2   ซ่ึงทาํ

ใหห้าค่า thickness radius of gyration เป็น 𝑅𝑅𝑔𝑔𝑔𝑔 = √−𝑚𝑚  เม่ือ 𝑚𝑚 เป็นความชนัของกราฟการกระเจิง (ซ่ึงเป็น

ลบ) หมายเหตุอีกคร้ังวา่ ในทุกกรณีท่ีกล่าวมาน้ี Guinier approximation ใชไ้ดใ้นเง่ือนไขท่ี 𝑞𝑞 นอ้ยๆ คือ 

𝑞𝑞𝑅𝑅𝑔𝑔 < 1.3  

 ตารางดา้นล่างเป็นความสัมพนัธ์ระหวา่งรัศมีไจเรชนั 𝑅𝑅𝑔𝑔  และขนาด (geometrical size) ของอนุภาค

รูปทรงต่างๆ 

อนุภาค ความสัมพนัธ์ 

ทรงกลมตนั รัศมี R 𝑅𝑅𝑔𝑔2 =
3
5𝑅𝑅

2  

ทรงกลมกลวง รัศมี R1>R 𝑅𝑅𝑔𝑔2 =
3
5
𝑅𝑅1

5 − 𝑅𝑅2
5

𝑅𝑅1
3 − 𝑅𝑅2

3 2 

วงรีท่ีมี semiaxes a and b 𝑅𝑅𝑔𝑔2 =
𝑎𝑎2 + 𝑎𝑎2

4  

Ellipsoid ท่ีมี semiaxes a, b and c 𝑅𝑅𝑔𝑔2 =
𝑎𝑎2 + 𝑎𝑎2 + 𝑐𝑐2

5  

ปริซึม ความยาวดา้น A, B and C 𝑅𝑅𝑔𝑔2 =
𝐴𝐴2 + 𝐵𝐵2 + 𝐶𝐶2

12  

ทรงกระบอกตนัยาว h และหนา้ตดัวงรี semiaxes a and b 𝑅𝑅𝑔𝑔2 =
𝑎𝑎2 + 𝑎𝑎2

4 +
ℎ2

12 

ทรงกระบอกกลวง ยาว h  รัศมีหนา้ตดั R1>R 𝑅𝑅𝑔𝑔2 =
𝑅𝑅1

2 + 𝑅𝑅2
2

2 +
ℎ2

12 2 
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2.6 การกระเจงิ x-ray โดยระบบของอนุภาคที่มี interaction ต่อกนั 

ค่าความเขม้การกระเจิงตามสมการ 2.14 นั้น เป็นการกระเจิงจากอนุภาคเด่ียว ในกรณีท่ีเป็นการกระเจิง

จากหลายอนุภาค แต่เป็นอนุภาคท่ีเป็นอิสระต่อกนั ค่าความเขม้การกระเจิงจะเป็นค่าเฉล่ียของการกระเจิงจากแต่

ละอนุภาค (กล่าวคือ เป็นค่าเฉล่ียของกาํลงัสองของ form factor ซ่ึงเราเขียนความเขม้การกระเจิงไดเ้ป็น 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 〈|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2〉 = 1
𝐿𝐿
∑ |𝐹𝐹𝑖𝑖(𝑞𝑞)|2𝐿𝐿
𝑖𝑖=1      2.35 

เม่ือ 〈|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2〉 เป็นค่าเฉล่ียของกาํลงัสองของ form factor และ 𝐿𝐿 เป็นจาํนวนอนุภาค  โดยในกรณีท่ีอนุภาค

ไม่เป็นอิสระต่อกนั กล่าวคือมีการเกิด interaction ระหวา่งอนุภาค จะส่งผลใหเ้กิดการแทรกสอดของ x-ray ท่ี

กระเจิง  ค่าความเขม้การกระเจิงในกรณีเช่นน้ี นอกจากจะข้ึนกบั form factor ของแต่ละอนุภาคแลว้ ยงัข้ึนกบั

ปริมาณท่ีเรียกวา่ Structure factor ซ่ึงข้ึนกบั interaction ระหวา่งอนุภาค โดยเราไดค้่าความเขม้การกระเจิงใน

กรณีน้ี คือ 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 〈|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2〉 �1 + |〈𝐹𝐹(𝑞𝑞)〉|2

〈|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2〉
[𝑆𝑆(𝑞𝑞)− 1]�    2.36  

โดยท่ี 𝑆𝑆(𝑞𝑞) เรียกวา่ Structure factor โดยค่า |〈𝐹𝐹(𝑞𝑞)〉|2 เป็นค่ากาํลงัสองของค่าเฉล่ียของ form factor ซ่ึงมีค่า

แตกต่างกบัค่าเฉล่ียของกาํลงัสองของ form factor 〈|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2〉 ในกรณีท่ีอนุภาคแต่ละอนุภาคมีความแตกต่าง

กนั หรือรูปร่างของอนุภาคไม่มีสมมาตรรอบทิศทาง แต่ในกรณีท่ีอนุภาคเหมือนกนั และมีสมมาตรรอบทิศทาง 

ค่าทั้งสองจะเท่ากนั คือ |〈𝐹𝐹(𝑞𝑞)〉|2  = 〈|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2〉  ซ่ึงทาํใหเ้ราไดค้วามเขม้การกระเจิงท่ีลดรูปเป็น 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 〈|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2〉𝑆𝑆(𝑞𝑞)       2.37 

ค่า Structure factor 𝑆𝑆(𝑞𝑞) นั้นข้ึนกบัรูปแบบของ interaction ระหวา่งอนุภาคท่ีกระเจิง x-ray ซ่ึงในบางกรณีอาจ

หาไดใ้นรูป analytical form แต่ในหลายกรณีก็มีความซบัซอ้น และส่งผลใหก้ารแปรขอ้มูลการวดั SAXS มีความ

ซบัซอ้นเช่นกนั  
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2.7 Correlation function และ Pair Distance Distribution Function  

สมการสาํหรับความเขม้การกระเจิง อาจถูกพิจารณาจากความแตกต่างของความหนาแน่น (density 

contrast) ในโครงสร้างของสารตวัอยา่ง เช่น กรณีของอนุภาค หรือโมเลกุลท่ีแขวนลอยอยูใ่นของเหลว โดยหาก

เราเขียนความเขม้การกระเจิงในสมการ 2.14 ใหม่ คือ 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 𝐹𝐹∗(𝑞𝑞)𝐹𝐹(𝑞𝑞) = ∬𝜌𝜌(𝑟𝑟1���⃗ )𝜌𝜌∗(𝑟𝑟2���⃗ ) 𝑒𝑒𝑖𝑖𝑞𝑞�⃗ ∙(𝑟𝑟1���⃗ −𝑟𝑟2���⃗ )𝑑𝑑𝑟𝑟1���⃗ 𝑑𝑑𝑟𝑟2���⃗   2.38 

จากนั้นเรานิยามปริมาณท่ีเรียกวา่ Auto-correlation (หรือเรียกวา่ Patterson function) คือ 

  𝜌𝜌�2(𝑟𝑟) = ∫𝜌𝜌(𝑟𝑟1���⃗ )𝜌𝜌∗(𝑟𝑟1���⃗ − 𝑟𝑟)𝑑𝑑𝑟𝑟1���⃗         2.39 

โดย 𝑟𝑟 = 𝑟𝑟1���⃗ − 𝑟𝑟2���⃗    และทาํใหไ้ดค้วามเขม้การกระเจิงเป็น 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = ∫𝜌𝜌�2(𝑟𝑟)𝑒𝑒𝑖𝑖𝑞𝑞∙���⃗ 𝑟𝑟 𝑑𝑑𝑟𝑟      2.40 

และเม่ืออินทิเกรตรอบทิศทาง เราได้ 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 4𝜋𝜋 ∫ 𝜌𝜌�2(𝑟𝑟) sin (𝑞𝑞𝑟𝑟 )
𝑞𝑞𝑟𝑟

𝑟𝑟2𝑑𝑑𝑟𝑟∞
0           2.41 

ในกรณีของการกระเจิงจากอนุภาคท่ีอยูใ่นตวักลางท่ีมีความหนาแน่นคงท่ี โดยมีค่าความแตกต่างความหนาแน่น 

หรือ density contrast ระหวา่งอนุภาคและตวักลางเป็น 

  η(𝑟𝑟) = 𝜌𝜌(𝑟𝑟)− 𝜌𝜌0         2.42 

เม่ือ 𝜌𝜌 เป็นความหนาแน่นของอนุภาค และ 𝜌𝜌0  เป็นความหนาแน่นของตวักลางซ่ึงเป็นค่าคงท่ี เน่ืองจากท่ีระยะ 

𝑟𝑟 มากๆ เลยขนาดของอนุภาคนั้น ความหนาแน่นเป็นความหนาแน่น 𝜌𝜌0  ของตวักลาง และ auto-correlation 

ตามสมการ 2.39 กลายเป็น 𝑉𝑉𝜌𝜌0
2  ดงันั้น เราได ้auto-correlation ของ density contrast เป็น 

  𝜂𝜂�2(𝑟𝑟) = 𝜌𝜌�2(𝑟𝑟) − 𝑉𝑉𝜌𝜌0
2        2.43 
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และเน่ืองจากส่วน 𝑉𝑉𝜌𝜌0
2  เป็นเพียงค่าคงท่ีซ่ึงไม่มีผลกบัรูปร่างความเขม้การกระเจิงท่ีวดัได ้ดงันั้นการกระเจิง x-

ray จึงข้ึนกบัความแตกต่างความหนาแน่น หรือ density contrast ในสารตวัอยา่งเท่านั้น และเราสามารถแทน 𝜌𝜌�2  

ในสมการ 2.41 ดว้ย 𝜂𝜂�2  โดยไม่ส่งผลกบัการแปรความหมายของผลการวดัการกระเจิง x-ray 

 จาก auto-correlation ท่ีได ้เรานิยามปริมาณสาํคญัอีกหน่ึงค่า เรียกวา่ Correlation function γ(𝑟𝑟) ซ่ึงเป็น

ค่าเฉล่ียต่อปริมาตรของ auto-correlation ของ density contrast กล่าวคือ 

  γ(𝑟𝑟) = 1
𝑉𝑉
𝜂𝜂�2(𝑟𝑟)        2.44 

และเขียนสมการความเขม้การกระเจิงในสมการ 3.41 ใหม่ไดเ้ป็น 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 4𝜋𝜋𝑉𝑉 ∫ 𝛾𝛾(𝑟𝑟) sin (𝑞𝑞𝑟𝑟 )
𝑞𝑞𝑟𝑟

𝑟𝑟2𝑑𝑑𝑟𝑟∞
0      2.45 

Correlation function γ(𝑟𝑟) น้ีเป็นปริมาณท่ีบอกการกระจาย density contrast ภายในสารตวัอยา่ง และจาก

สมการ 2.45 เราสามารถหา Correlation function ไดจ้ากการทาํ inverse Fourier transform ของค่าความเขม้การ

กระเจิงท่ีวดัได ้กล่าวคือ 

  𝑉𝑉𝛾𝛾(𝑟𝑟) = 1
2𝜋𝜋2 ∫ 𝐼𝐼(𝑞𝑞) sin (𝑞𝑞𝑟𝑟 )

𝑞𝑞𝑟𝑟
𝑞𝑞2𝑑𝑑𝑞𝑞∞

0       2.46 

อีกปริมาณท่ีสาํคญัและพบบ่อยในการแปลผลขอ้มูล SAXS คือปริมาณท่ีเรียกวา่ Pair Distance Distribution 

Function 𝑝𝑝(𝑟𝑟) ซ่ึงสัมพนัธ์กบั Correlation function คือ 

 𝑝𝑝(𝑟𝑟) = 𝑟𝑟2𝛾𝛾(𝑟𝑟)        2.47 

Correlation function และ Pair Distance Distribution Function มีความสาํคญัในการแปลผลการวดัการกระเจิง x-

ray ในหลายกรณี เช่นในการวดั SAXS ของโมเลกุลโปรตีนในสารละลายเพื่อหารูปร่างและขนาดของโมเลกุล 

โดยในการทาํ inverse Fourier transform ตามสมการ 2.46 นั้น เน่ืองจากเราไม่สามารถไดค้่าความเขม้การกระเจิง

ตลอดช่วงของ 𝑞𝑞 ได ้จึงจาํเป็นตอ้งอาศยัเทคนิคทางคณิตศาสตร์และการคาํนวณดว้ยคอมพิวเตอร์  

 เม่ือพิจารณาสมการ 2.46 มีกรณีสาํคญัท่ีควรกล่าวไวใ้นท่ีน้ี คือ เม่ือพิจารณาท่ี 𝑟𝑟 = 0 นั้นเราไดว้า่ 

  𝑉𝑉𝛾𝛾(0) = 𝑉𝑉𝜂𝜂2��� = 1
2𝜋𝜋2 ∫ 𝐼𝐼(𝑞𝑞)𝑞𝑞2𝑑𝑑𝑞𝑞∞

0      2.48 
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ซ่ึงเป็นค่าคงท่ีท่ีไม่ข้ึนกบัรูปร่างของโครงสร้างท่ีกระเจิงแต่ข้ึนกบัค่าเฉล่ียของ density contrast เช่น ตวัอยา่ง

ชนิดเดียวกนัแต่มีลกัษณะรูปร่างโครงสร้างแตกต่างกนั ค่าความเขม้การกระเจิงจะต่างกนั แต่ปริมาณในสมการ 

2.48 ยงัคงเดิม โดยเรานิยามปริมาณท่ีเรียกวา่ Invariance 𝑄𝑄 คือ 

  𝑄𝑄 = ∫ 𝐼𝐼(𝑞𝑞)𝑞𝑞2𝑑𝑑𝑞𝑞∞
0          2.49 

โดยค่า 𝑄𝑄 น้ีสามารถใชห้าปริมาณสาํคญับางอยา่งจากการวดั SAXS ได ้เช่น การหาสดัส่วนปริมาตร (volume 

fraction) ของสารตวัอยา่งท่ีเป็นสารผสมสองเฟส 

2.8 ความชันของกราฟความเข้มการกระเจงิและมติขิองโครงสร้าง 

ความชนัของกราฟการกระเจิงท่ีวดัไดบ้รรจุขอ้มูลมิติของโครงสร้างท่ีกระเจิง x-ray โดยหลกัการนั้นมา

จากทฤษฎีทางคณิตศาสตร์ท่ีเรียกวา่ Fractals  

จากทฤษฎีของ Fractals นั้นหากเราพิจารณาจาํนวนอนุภาคในระบบอนุภาค (cluster) จะไดว้า่จาํนวน

อนุภาคใน cluster นั้นเป็นไปตามกฎการยกกาํลงั (power law) กล่าวคือ จาํนวนอนุภาคแปรผนัโดยตรงกบัขนาด

ของ cluster ยกกาํลงัมิติของอนุภาค โดยเขียนเป็นสมการไดเ้ป็น 

  𝐿𝐿 = 𝐶𝐶𝑅𝑅𝑑𝑑𝑚𝑚         2.50 

โดย 𝐿𝐿 เป็นจาํนวนอนุภาค,  𝐶𝐶 เป็นค่าคงท่ีข้ึนกบัขนาดของอนุภาคเด่ียว,   𝑅𝑅 เป็นขนาดของ cluster และ 𝑑𝑑𝑚𝑚  

เป็นมิติของอนุภาคเรียกวา่ mass fractal dimension  

 สาํหรับการกระเจิง x-ray นั้น ค่าความเขม้ท่ีไดส้มัพนัธ์กบัจาํนวนอนุภาคเช่นกนั แต่เป็นค่าใน 

reciprocal space จึงมีความสัมพนัธ์เป็นส่วนกลบัของ power law กล่าวคือ 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 𝐵𝐵
𝑞𝑞𝑑𝑑𝑚𝑚

        2.51 

โดย 𝐵𝐵 เป็นค่าคงท่ี อยา่งไรก็ตาม ความสัมพนัธ์น้ีใชไ้ดเ้ฉพาะอนุภาค 1 มิติ (เส้น) และ 2 มิติ (แผน่) เท่านั้น โดย

ในกรณี 1 มิติค่า 𝑑𝑑𝑚𝑚 = 1 และในกรณีแผน่สองมิติ 𝑑𝑑𝑚𝑚 = 2 ในกรณีที่เป็นแผน่สองมิติที่มีผวิขรุขระ ค่ามิติ 

𝑑𝑑𝑚𝑚  จะมีค่าอยูร่ะหวา่ง 2 และ 3 
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สาํหรับกรณีอนุภาค 3 มิติ เช่น ทรงกลมนั้น มีส่วนท่ีตอ้งพจิารณาสองส่วน คือ ส่วนท่ีเป็นปริมาตร และ

ส่วนท่ีเป็นพื้นท่ีผวิ โดยเราไดค้วามสมัพนัธ์ในกรณีอนุภาค 3 มิติ คือ 

   𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 𝐵𝐵
𝑞𝑞2𝑑𝑑𝑚𝑚−𝑑𝑑𝑎𝑎

= 𝐵𝐵
𝑞𝑞6−𝑑𝑑𝑎𝑎

      2.52 

โดยท่ี 𝑑𝑑𝑎𝑎  เป็น fractal dimension ของพื้นผวิ เช่น พื้นผวิเรียบจะมีค่า 𝑑𝑑𝑎𝑎 = 2 หรือพื้นผวิท่ีขรุขระจะมีค่า 

2 ≤ 𝑑𝑑𝑎𝑎 ≤ 3 ดงันั้น ในกรณีการกระเจิง x-ray จากระบบของอนุภาค 3 มิติผวิเรียบ เราจะได ้

    𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 𝐵𝐵
𝑞𝑞4        2.53 

ซ่ึงเรียกความสัมพนัธ์น้ีวา่กฎของพอร็อด (Porod’s law) เช่นการวดัการกระเจิงของอนุภาคนาโนท่ีแขวนลอยใน

ของเหลว และมีลกัษณะการกระจายตวัท่ีดี ไม่เกาะติดกนั เราจะไดค้วามชนัของความเขม้การกระเจิงเป็น -4 

เสมอ แต่หากอนุภาคมีการเกาะตวักนักลายเป็นกลุ่มท่ีมีผวิขรุขระ เราจะไดค้วามชนัของความเขม้การกระเจิงอยู่

ระหวา่ง -4 และ -3 

2.9 การกระเจงิ x-ray โดยโครงสร้างที่เป็นระเบียบ (periodic structure) 

เม่ือ x-ray กระเจิงจากโครงสร้างท่ีเป็นระเบียบ จะเกิดการแทรกสอดของ x-ray ทีก่ระเจิง ทาํใหเ้กิด 

peak ท่ีมีตาํแหน่งสัมพนัธ์กบัค่า period ของโครงสร้างท่ีกระเจิง เช่นเดียวกบัการเกิด peak ของการเล้ียวเบน x-

ray ผา่นผลึก ในการวดั X-ray Diffraction (XRD) 

โดยหากใหมุ้มกระเจิงเป็น θ  และความยาวคล่ืนของ x-ray เป็น λ จากนิยามของค่าเวคเตอร์การกระเจิง 

𝑞𝑞 คือ 

   𝑞𝑞 = 4𝜋𝜋
𝜆𝜆

sin 𝜃𝜃
2

        2.54 

และสมการของ Bragg คือ 

   2𝑑𝑑 sin 𝜃𝜃
2

= 𝑛𝑛𝜆𝜆       2.55 

โดย 𝑛𝑛 เป็นลาํดบัการแทรกสอด เราไดค้่า d-spacing ของโครงสร้างท่ีตาํแหน่ง peak ของความเขม้การกระเจิง 

𝐼𝐼(𝑞𝑞) คือ 
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   𝑑𝑑 = 2𝜋𝜋𝑛𝑛
𝑞𝑞𝑝𝑝𝑒𝑒𝑎𝑎𝑘𝑘

        2.56 

ในกรณีของ SAXS นั้น เน่ืองจากเป็นการกระเจิงจากโครงสร้างระดบัโมเลกุลซ่ึงมกัมีความเป็นระเบียบ

ตํ่า ลกัษณะ peak ท่ีไดโ้ดยปกติจึงมกัไม่คมเหมือน peak ของ XRD นอกจากนั้น เน่ืองจากความเป็นระเบียบท่ีตํ่า  

ค่า d-spacing จึงอาจตอ้งเป็นค่าเฉล่ีย ซ่ึงมีความจาํเป็นตอ้งรวมผลจากการกระจายขนาด และอาจตอ้งหา

โครงสร้างท่ีถูกตอ้งโดยการทาํ fitting ของค่าความเขม้การกระเจิงโดยการใช ้ Form factor และ Structure factor 

ตามสมการ 2.36 หรือ 2.37 แทนการใชค้่าตาํแหน่ง 𝑞𝑞𝑝𝑝𝑒𝑒𝑎𝑎𝑘𝑘  โดยตรง (ดูหวัขอ้ 2.10) 

2.10 การศึกษาโครงสร้างแบบช้ัน (lamella structure) 

พอลิเมอร์จาํนวนมาก (รวมถึงเส้นใย) มีโครงสร้างระดบันาโนท่ีมีลกัษณะเป็นชั้น (lamella structure) 

ซ่ึงเกิดจากโครงสร้างท่ีมีการสลบักนัระหวา่งส่วนท่ีเป็นผลึก (crystalline) ซ่ึงมีความหนาแน่นสูง และส่วนท่ี

เป็นอสณัฐาน (amorphous) ซ่ึงมีความหนาแน่นตํ่า เม่ือเกิดการกระเจิง x-ray จะไดล้กัษณะแผนผงัการกระเจิงท่ี

คลา้ยการกระเจิงของโครงสร้างผลึก คืออาจมีลกัษณะเป็นวง (ในกรณีท่ีทิศทางการเรียงตวัเป็นแบบสุ่ม หรือ

ตวัอยา่งเป็นผง) หรือมีลกัษณะแผนผงัการกระเจิงท่ีมีทิศทางการเรียงตวัท่ีแน่นนอน อยา่งไรก็ตาม เน่ืองจากเป็น

การกระเจิงจากโครงสร้างระดบัโมเลกุลซ่ึงมกัมีความเป็นระเบียบตํ่า ค่า d-spacing ของแต่ละคาบของโครงสร้าง

จึงแตกต่างกนั โดยมี distribution ของค่า d-spacing (คลา้ยกบั size distribution ของอนุภาคนาโน) ซ่ึงลกัษณะ

โครงสร้างเช่นน้ี ให ้peak ท่ีมีลกัษณะเป็น broad peak การแปรขอ้มูล SAXS ของ lamellar structure เช่นน้ี จึงมกั

ตอ้งทาํ fitting ของค่าความเขม้การกระเจิงโดยการใช ้Form factor และ Structure factor เพื่อหาค่า d-spacing 

เฉล่ีย และ distribution ของค่า d-spacing ตวัอยา่งการวเิคราะห์ผล SAXS สาํหรับโครงสร้างแบบ lamella ใหไ้ว้

ในหวัขอ้ 9.5 
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บทที่ 3 ระบบลาํเลยีงแสง และอุปกรณ์ในสถานีทดลอง 

ระบบลาํเลียงแสง BL1.3W สาํหรับสถานีทดลอง SAXS/WAXS ใชแ้สงซินโครตรอนจากอุปกรณ์ท่ีเรียกวา่ 

Multipole Wiggler ซ่ึงเป็นแม่เหล็กถาวรความเขม้สนามแม่เหล็กสูง (2.2 เทสลา ) ท่ีติดตั้งอยูใ่นวงกกัเก็บ

อิเล็กตรอน ระบบลาํเลียงแสงมีส่วนประกอบดงัรูป 

 

 

รูป 3.1a แหล่งกาํเนิดแสง และระบบลาํเลียงแสง BL1.3W 

 

รูป 3.1b ภาพถ่ายสถานีทดลอง BL1.3W 

Multipole Wiggler 
DMM Focusing mirror 

สถานีทดลอง 
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แสงซินโครตรอนจาก Multipole Wiggler จะถูกคดัเลือกพลงังานดว้ย  Double Multilayer Monochromator 

(DMM) ซ่ึงเป็นกระจกท่ีเคลือบดว้ยชั้นทงัสเตนสลบัชั้นกบัโบรอนคาร์ไบด ์มีความหนาชั้น 2.5 นาโนเมตร 

จาํนวน 150 ชั้น คดัเลือกพลงังานแสงซินโครตรอนใหไ้ด ้x-ray พลงังาน 8 keV (ความยาวคล่ืน 1.55 องัสตรอม) 

ผา่นไปยงัสถานีทดลอง (สามารถปรับเปล่ียนค่าพลงังาน x-ray ได ้ในช่วง 6-9 keV) จากนั้น x-ray ท่ีคดัเลือก

พลงังานดว้ย DMM จะผา่นไปยงักระจกโฟกสัแสง (Focusing mirror) เพือ่โฟกสั x-ray ไปท่ีตาํแหน่งของสาร

ตวัอยา่ง 

x-ray ถูกนาํส่งมาตามท่อสุญญากาศของระบบลาํเลียงแสง โดยปลายท่อเป็นหนา้ต่างเบอริลเลียม (Be 

window) สาํหรับกั้นสุญญากาศของระบบลาํเลียงแสงกบัสถานีทดลอง ในระบบลาํเลียงแสง มีอุปกรณ์ท่ีเรียกวา่ 

beam shutter สาํหรับ เปิด -ปิด x-ray ท่ีจะผา่นออกมายงัสถานีทดลอง การวดั SAXS/WAXS ทาํไดโ้ดยสั่ง 

computer ใหเ้ปิด beam shutter พร้อมๆ กบัสั่งหวัวดัใหท้าํการบนัทึกค่าความเขม้ x-ray ท่ีกระเจิงมา 

ท่ีสถานีทดลองของเทคนิค SAXS/WAXS ประกอบดว้ยอุปกรณ์และเคร่ืองมือวดัดงัรูป  
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รูป 3.2 อุปกรณ์ในสถานีทดลอง 

 

หมายเลข อุปกรณ์ หนา้ท่ี 

1 Beam shutter เปิด-ปิด x-ray เม่ือทาํการวดั 

2 Ionization chamber วดัความเขม้ x-ray ท่ีตกกระทบตวัอยา่ง 

3 High voltage power supply จ่าย high voltage 1800 V ให ้ionization chamber 

4 Current amplifier ขยายสัญญาณจาก ionization chamber 

5 ท่อสุญญากาศ ลดการกระเจิง x-ray โดยอากาศ 

6 Photodiode และ beamstop 
วดัความเขม้ x-ray หลงัผา่นตวัอยา่ง และหยดุ x-ray ท่ี

ทะลุตวัอยา่งไปโดยไม่กระเจิง (primary beam) เพื่อ

1 

2 

9 

3 

4 

6 

7 

8 

ระบบลาํเลียงแสง 

5 
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ป้องกนั detector 

7 Current amplifier ขยายสัญญาณจาก photo diode 

8 Detector 
วดัความเขม้ x-ray ท่ีกระเจิงมาจากตวัอยา่ง (ทาํงาน

สัมพนัธ์กบั beam shutter) 

9 Sample holder ยดึจบัและปรับตาํแหน่งตวัอยา่ง 

 

3.1 Detector 

ท่ีสถานีทดลอง SAXS/WAXS มี detector สองชนิดสาํหรับใชใ้นการบนัทึกแผนผงัการกระเจิง คือ 

• Mar SX165 detector  

เป็น detector ชนิด CCD (Charge Couple Device) มีขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลางของ sensor 165 มิลลิเมตร มีขนาด

พกิเซล 79.59 ไมครอน มีจาํนวนพกิเซล 2048x2048 พิกเซล มีช่วงการบนัทึกความเขม้ x-ray ระหวา่ง 0-65,000 

ใหภ้าพแผนผงัการกระเจิงเป็นไฟลท่ี์มีนามสกุล .mccd ซ่ึงเป็นไฟลภ์าพประเภท Tiff file ท่ีมี resolution 16 bit 

โดยท่ี CCD detector น้ีสามารถบนัทึกแผนผงัดว้ยความเร็ว 2.5 วนิาที 

• Mar345 IP detector  

เป็น detector แบบแผน่ฟอสฟอร์ (Image Plate) มีขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลาง sensor 345 มิลลิเมตร มีขนาดพิกเซล 

150 ไมครอน มีจาํนวนพกิเซล 2300x2300 พกิเซล  มีช่วงการบนัทึกความเขม้ x-ray ระหวา่ง 0-130,000 ใหภ้าพ

แผนผงัการกระเจิงเป็นไฟลท่ี์มีนามสกุล .mar2300 ซ่ึงเป็นไฟลเ์ฉพาะ ก่อนการ process ตอ้งเปล่ียนเป็นไฟลภ์าพ

ประเภท Tiff file ท่ีมี resolution 16 bit ก่อน โดยท่ี Image Plate detector น้ีตอ้งใชเ้วลาในการอ่านแผนผงัแต่ละ

คร้ังประมาณ 2 นาที  

รายละเอียดของ detector สรุปไดด้งัน้ี 

 Mar SX165 CCD Mar345 Image Plate 

ชนิดของ sensor CCD Phosphore 

ขนาดพกิเซล (ไมครอน) 79.59 150 

จาํนวนพกิเซล 2048x2048 2300x2300 
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ชนิดไฟล ์output Tiff file 16 บิท นามสกุล 

.mccd 

ไฟลเ์ฉพาะ นามสกุล 

.mar2300 (ตอ้งเปล่ียนเป็น 

Tiff file 16 บิท ก่อน) 

ค่าความเขม้สูงสุดท่ี

บนัทึกได ้

65,000 130,000 

ความเร็วในการอ่าน 2.5 วนิาที 2 นาที 

 

3.2 การเลอืกระยะ sample-detector 

สาํหรับการวดั SAXS ระยะ sample-detector สามารถเปล่ียนไดโ้ดยการเปล่ียนระยะท่อสุญญากาศ 

(อุปกรณ์หมายเลข 5 ในรูปท่ี 3.1) และเล่ือนตาํแหน่ง detector ตามระยะท่อสุญญากาศ โดยมีระยะความยาวท่อ

ใหเ้ลือกได้ระวา่ง  500 ถึง 5000 มิลลิเมตร ส่วนการวดั WAXS สามารถทาํไดโ้ดยการยกท่อสุญญากาศออกไป 

และขยบั detector เขา้ใกลต้วัอยา่ง เช่น ใชร้ะยะ sample-detector ท่ี 150 มิลลิเมตร  

การเลือกระยะ sample-detector คือการเลือกช่วงมุมกระเจิง (ค่า θ) หรือช่วง scattering vector (ค่า  𝑞𝑞) ท่ี

ตอ้งการ ยิง่ระยะ sample-detector มาก ค่า θ  หรือ  𝑞𝑞 ตํ่าสุดก็จะนอ้ย และในทางกลบักนั ยิง่ระยะ sample-

detector นอ้ย ค่า θ  หรือ 𝑞𝑞 สูงสุดก็จะมากข้ึน โดยสาํหรับสถานีทดลอง SAXS/WAXS ซ่ึงใช ้x-ray ความยาว

คล่ืน 1.55 Angstrom (พลงังาน 8 keV) จะไดช่้วง θ  และ 𝑞𝑞 สัมพนัธ์กบัระยะ sample-detector ดงัน้ี 

 

ระยะ sample-detector (ม.ม.) ช่วง θ (องศา) ช่วง q (nm-1 หมายเหตุ ) 

150 2.5 – 60 2 - 40 ใช ้Image Plate detector 

150 2.70 – 28.81 1.91 – 20.17 ใช ้CCD detector 

500 0.81 – 9.36 0.57 – 6.62 ใช ้CCD detector 

1000 0.40 – 4.71 0.28 – 3.33 ใช ้CCD detector 

1500 0.27 – 3.14 0.19 – 2.22 ใช ้CCD detector 

2000 0.20 – 2.36 0.14 – 1.67 ใช ้CCD detector 

2500 0.16 – 1.89 0.11 – 1.33 ใช ้CCD detector 
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3000 0.13 – 1.57 0.09 – 1.11 ใช ้CCD detector 

3500 0.11 – 1.35 0.08 – 0.95 ใช ้CCD detector 

4000 0.10 – 1.18 0.07 – 0.83 ใช ้CCD detector 

4500 0.09 – 1.05 0.06 – 0.74 ใช ้CCD detector 

5000 0.08 – 0.94 0.05 – 0.66 ใช ้CCD detector 
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บทที่ 4 การเตรียมตัวอย่าง 

สถานีทดลอง SAXS/WAXS สามารถวดัตวัอยา่งท่ีอยูใ่นรูปของแขง็ ผง ฟิลม์ เส้นใย เจล  หรือของเหลวได ้

โดยตวัอยา่งจะถูกติดตั้งบนตวัจบัยดึตวัอยา่ง (sample holder) ท่ีวางอยูบ่นฐานวางตวัอยา่งแบบ 6 แกน (6-axis 

sample stage) ซ่ึงควบคุมตาํแหน่งดว้ยมอเตอร์ และควบคุมดว้ยคอมพิวเตอร์ ลกัษณะ  sample stage แสดงในรูป

ท่ี 4.1 

 

                

รูป 4.1 6-axis sample stage ควบคุมตาํแหน่งดว้ยมอเตอร์ 

6-axis sample stage 
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4.1 ผง 

สาํหรับตวัอยา่งท่ีเป็นผง (หรือเป็นของแขง็ท่ีสามารถบดได)้ ใชว้ธีิการป้ายผงตวัอยา่งลงบน kapton tape 

ท่ีติดบนเฟรมโลหะ และนาํ frame โลหะติดตั้งบน sample holder หรือสามารถบรรจุตวัอยา่งลงในหลอดคาพิล

ลารีขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลาง 1 มม. หรือ 1.5 มม.  

 

                                                        

 

                      

รูป 4.2 (บน) เฟรมโลหะขนาด 2x2.5 ซ.ม.2 ประกบดว้ย kapton tape (ล่าง) หลอดคาพิลลารี

บรรจุตวัอยา่งติดตั้งใน holder 

เฟรม

 

Kapton tape 
หลอดคาพิลลารี 
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4.2 ของแขง็ 

สาํหรับตวัอยา่งท่ีเป็นของแขง็ สามารถใชเ้ทป (โดยปกติจะใช ้ kapton tape) ติดตวัอยา่งบนเฟรมโลหะ 

แลว้วางบน sample holder  

4.3 ฟิล์ม 

สาํหรับตวัอยา่งท่ีเป็นฟิลม์ หรือเป็นแผน่ ใชว้ธีิการติดตวัอยา่งลงบน frame โลหะ และนาํเฟรมโลหะ

ติดตั้งบน sample holder 

4.4 เส้นใย 

สาํหรับตวัอยา่งท่ีเป็นเส้น สามารถใชว้ธีิการติดตวัอยา่งลงบน frame โลหะ และนาํเฟรมโลหะติดตั้งบน 

sample holder  

4.5 เจล หรือของเหลว 

สาํหรับตวัอยา่งท่ีเป็นเจล หรือของเหลว สามารถบรรจุตวัอยา่งในเซลลข์องเหลว (liquid cell) และนาํ 

liquid cell ติดตั้งใน sample holder ลกัษณะของ liquid cell แสดงดงัรูปท่ี 4.3  

Liquid cell เป็นแผน่ทองแดงเจาะช่องตรงกลาง มีความหนาในส่วนบรรจุตวัอยา่ง ประมาณ  1 ม.ม. มี

ช่องตรงกลางขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลาง 5x10 ม.ม.2 สาํหรับบรรจุสารตวัอยา่ง ช่องถูกปิดดว้ย window ซ่ึงสามารถ

ใช ้kapton tape, แผน่อลูมินมับาง หรือ mica จากนั้นถูกประกบทั้งสองดา้นดว้ย ทองแดงรูปร่างเดียวกนั ขันยดึ

ดว้ยน็อต ดงันั้นในการวดัตวัอยา่งท่ีเป็นของเหลว จะใชป้ริมาณตวัอยา่งประมาณ 50 ไมโครลิตร 

หรือสามารถใชห้ลอดคาพิลลารี (ขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลาง 1 มม. หรือ 1.5 มม.) บรรจุตวัอยา่งไดเ้ช่นกนั 
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                                           รูป 4.3 Liquid cell และ sample holder สาํหรับตวัอยา่งท่ีเป็นของเหลว 

 

Liquid cell 

Sample holder 
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รูป 4.4 แสดง Liquid cell ท่ีติดตั้งใน sample holder 

4.6 ตวัอย่างที่ต้องทําการดงึขณะวดั 

สาํหรับตวัอยา่งพอลิเมอร์ หรือเส้นใย ท่ีสถานีทดลอง SAXS/WAXS มีอุปกรณ์ดึงตวัอยา่ง (tensile 

stage) ท่ีสามารถติดตั้งช้ินตวัอยา่งเพื่อทาํการดึง ไปพร้อมๆ กบัการวดั SAXS/WAXS ได ้โดยท่ี tensile stage น้ี

สามารถดึงตวัอยา่งแบบใชแ้รงคงท่ี หรือกาํหนดระยะ การดึงได ้โดยมีค่าแรงดึงสูงสุด 20 กิโลนิวตนั ระยะดึง

สูงสุดประมาณ  70 มิลลิเมตร  ความเร็วในการดึง 1-1000 ไมครอนต่อวนิาที ขนาดตวัอยา่ง ยาว 26 มิลลิเมตร 

หนาไม่เกิน 2 มิลลิเมตร และกวา้งไม่เกิน 7 มิลลิเมตร การใช ้tensile stage น้ี ทาํใหส้ามารถวดั SAXS/WAXS ท่ี

ตาํแหน่งต่างๆ บน stress-strain curve ได ้

Sample holder 
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4.7 ตวัอย่างที่ต้องให้ความร้อนขณะวดั 

ท่ีสถานีทดลอง SAXS/WAXS มีเซลลบ์รรจุตวัอยา่งท่ีสามารถใหค้วามร้อนได ้โดยใหค้วามร้อนไดถึ้ง

ประมาณ 250 เซลเซียส 
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บทที่ 5 การตรวจสอบระบบก่อนเร่ิมวดั 

ก่อนการเร่ิมวดั ระบบต่างๆ ท่ีสถานีทดลองจะตอ้งถูกติดตั้งใหพ้ร้อม คือ  

 ความยาวท่อสุญญากาศ ตามระยะ sample-detector ท่ีจะใช ้ 

 ชนิดของ detector ท่ีจะใช ้

 ท่อสุญญากาศและ detector ถูก align ให ้x-ray ผา่นกลางท่อ และ primary beam ตกลงกลาง 

beamstop 

 High Voltage power supply สาํหรับ ionization chamber ถูก set ค่าที่ 1800 V 

 ค่า gain ของ current amplifier สาํหรับ ionization chamber และสาํหรับ photo diode ถูก set ทีค่่า 1x106 

และ 1x104

โดยปกติแลว้ ระบบเหล่าน้ีจะถูกติดตั้ง และ set ค่าโดยผูรั้บผดิชอบสถานีทดลอง หรือหากมีการเปล่ียน 

setup ระหวา่งการทดลอง เช่น มีการเปล่ียนระยะ sample-detector ผูรั้บผดิชอบสถานีทดลองจะเป็นผูด้าํเนินการ

เตรียม setup ใหม่ โดยผูใ้ชบ้ริการอาจช่วยเหลือบางส่วน 

อยา่งไรก็ตาม ก่อนทาํการเร่ิมวดั ผูท้าํการทดลองควรตรวจสอบระบบใหแ้น่ใจ และทาํการตรวจสอบ

ดงัต่อไปน้ี 

 V/A ตามลาํดบั 

5.1 ตรวจสอบสถานะ ionization chamber และ photodiode 

ความเขม้แสงก่อนและหลงัสารตวัอยา่ง จะถูกวดัโดย ionization chamber และ photodiode ตามลาํดบั 

การอ่านค่า ionization chamber และ photodiode ถูกควบคุมโดยโปรแกรม ซ่ึงจะอ่านค่าความเขม้แสงทุกๆ 0.1 

วนิาที  

ในขณะท่ีไม่มี x-ray (beam shutter ปิด) ค่าท่ีอ่านไดจ้ะเป็นค่า background ดงัรูปท่ี 5.1 ผูท้าํการทดลอง

ควรตรวจสอบวา่โปรแกรมควบคุม ionization chamber และ photodiode กาํลงัทาํงาน โดยแสดงค่า ionization 

chamber ประมาณ 2350 – 2400 และค่า photodiode ประมาณ 2050 – 2100 หากค่าท่ีไดแ้ตกต่างไป ควรแจง้

ผูรั้บผดิชอบสถานีทดลองทนัที  
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 รูป 5.1 จอแสดงค่าความเขม้สงจาก ionization chamber (ตวัเลขสีนํ้าเงิน) และ photodiode (ตวัเลขสี

ชมพ)ู แสดงค่า background ขณะท่ีปิด beam shutter 

5.2 ตรวจสอบสถานะของ detector 

CCD detector ถูกควบคุมจากคอมพิวเตอร์ โดยเป็นโปรแกรมเฉพาะของ CCD detector มีช่ือโปรแกรม

วา่ marccd ตวัโปรแกรมควบคุม CCD น้ีจะควบคุมการเปิด -ปิด detector พร้อมๆ กบัควบคุมการเปิด -ปิด beam 

shutter ดงันั้นการกดปุ่ม start ในโปรแกรมควบคุม CCD จึงเป็นการสั่งให ้ beam shutter เปิด ซ่ึงหมายถึงการเร่ิม

วดั ดงันั้น ก่อนกดปุ่ม start ผูท้าํการทดลองจึงคว รตรวจสอบสถานะของ detector โดยหนา้จอโปรแกรมควบคุม 

CCD จะมีลกัษณะดงัรูปท่ี 5.2 ดา้นล่าง 

สถานะของ detector แสดงอยูบ่ริเวณดา้นบนหนา้จอแสดงผล โดยควรแสดงค่า 

 Temperature: -80 C , Pressure: 0.1 Torr, Status: OK  

ดงัแสดงในรูปขยายดา้นล่าง หากสถานะท่ีแสดงแตกต่างไป ควรแจง้ผูรั้บผดิชอบสถานีทดลองทนัที 
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             รูป 5.2 หนา้จอแสดงผลของ CCD detector และส่วนแสดงสถานะของ detector 
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บทที่ 6 การวดัสารมาตรฐานสําหรับการทาํ pattern alignment และการ

ปรับเทยีบระยะ sample-detector 

ในการแปลงแผนผงัการกระเจิงเป็นกราฟการกระเจิงซ่ึงเป็นฟังกช์นัของมุมกระเจิง θ หรือเวคเตอร์การ

กระเจิง 𝑞𝑞  นั้น จาํเป็นตอ้งรู้ระยะทางจากตาํแหน่งของพิกเซลบน detector ไปยงัตาํแหน่งของ primary beam 

(ระยะ X ในรูปท่ี 2.2) แต่เน่ืองจาก primary beam นั้นไม่ไดต้กกระทบ detector เน่ืองจากมี beamstop บงัไว ้เพื่อ

ป้องกนั detector เสียหายจากความเขม้ท่ีสูงมากของ primary beam จึงไม่สามารถดูตาํแหน่งของ primary beam 

โดยตรงได ้ดงันั้นเราจึงตอ้งหาตาํแหน่งของ primary beam จากการวดัสารมาตรฐานท่ีมีลกัษณะแผนผงัการ

กระเจิงเป็นวงกลม ซ่ึงทาํใหส้ามารถหาตาํแหน่ง primary beam ไดจ้ากตาํแหน่งจุดศูนยก์ลางวงกลม โดยสาร

มาตรฐานท่ีใชบ้่อยสาํหรับ SAXS คือ silver behenate (AgBh) และสาํหรับ WAXS คือ 4-Bromobenzoic acid 

โดยท่ีสารมาตรฐานทั้งสองน้ีมีลกัษณะเป็นผง จึงสามารถเตรียมโดยใช ้ kapton tape และเฟรมโลหะ ดงัท่ีอธิบาย

ในหวัขอ้ 4.1 และเม่ือไดต้าํแหน่งของ primary beam แลว้ ระยะ X ของจุดใดๆ บนแผนผงัจะถูกคาํนวณเทียบกบั

ตาํแหน่งของ primary beam  

เม่ือวดัสารมาตรฐาน และไดแ้ผนผงัการกระเจิงแลว้ โปรแกรม  SAXSIT จะทาํการคน้หาศูนยก์ลางของ

แผนผงัการกระเจิงรูปวงกลม ซ่ึงตาํแหน่งศูนยก์ลางท่ีไดคื้อตาํแหน่งของ primary beam จากนั้น แผนผงัการ

กระเจิงของตวัอยา่งอ่ืนๆ ท่ีวดัดว้ย setup เดียวกนั จะถูกขยบัให ้ align กบัตาํแหน่งของ primary beam ก่อนการ

แปลงแผนผงัเป็นกราฟการกระเจิงท่ีเป็นฟังกช์นัของมุมกระเจิง θ หรือเวคเตอร์การกระเจิง 𝑞𝑞 

นอกจากการทาํ pattern alignment แลว้ แผนผงัการกระเจิงของสารมาตรฐานนั้นยงัสามารถนาํมา ใชท้าํ

การปรับเทียบระยะ sample-detector (ระยะ L ในรูปท่ี 2.2) ไดด้ว้ย เน่ืองจากเรารู้ค่า d-spacing ของสารมาตรฐาน

เหล่าน้ี  ซ่ึงทาํใหส้ามารถหาค่ามุมท่ีตาํแหน่ง peak ของการกระเจิงไดจ้ากสมการ Bragg ดงัน้ี 

จากสมการ 2.1 เราไดร้ะยะ L คือ 

  𝐿𝐿 = 𝑥𝑥
tan 𝜃𝜃𝑝𝑝𝑒𝑒𝑎𝑎𝑘𝑘

        6.1 

โดยท่ี 𝜃𝜃𝑝𝑝𝑒𝑒𝑎𝑎𝑘𝑘  เป็นมุมกระเจิงท่ีตาํแหน่ง peak ของสารมาตรฐาน ซ่ึงหาไดจ้ากสมการ Bragg คือ 
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   2𝑑𝑑 sin𝜃𝜃𝑝𝑝𝑒𝑒𝑎𝑎𝑘𝑘 = 𝜆𝜆         6.2 

หรือ 

   𝜃𝜃𝑝𝑝𝑒𝑒𝑎𝑎𝑘𝑘 = sin−1 � λ
2d
�          6.3 

โดย d เป็นค่า d-spacing ท่ีสัมพนัธ์กบั peak นั้น 

 ตวัอยา่งแผนผงัการกระเจิงของ silver behenate แสดงในรูปท่ี 6.1 แผนผงัการกระเจิงท่ีเป็นวงกลมนั้น 

คือตาํแหน่ง peak ท่ีเกิดจากการแทรกสอดของ x-ray ท่ีกระเจิงจากโครงสร้างท่ีเป็น periodic ซ่ึงมีค่า d-spacing 

เท่ากบั 5.838 นาโนเมตร 

 

                                                          

รูป 6.1 แผนผงัการกระเจิงของ silver behenate แสดงใหเ้ห็นวงซ่ึงเป็นตาํแหน่ง Bragg peak ของ order 

ท่ี 1 (วงดา้นใน) และ order ท่ี 2 (วงดา้นนอก) 

ตวัอยา่งแผนผงัการกระเจิงของ 4-Bromobenzoic acid แสดงในรูปท่ี 6.2  
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รูป 6.2 แผนผงัการกระเจิงของ 4-Bromobenzoic acid ตวัเลขท่ี peak เด่น 3 peak แสดงค่า d-

spacing ของแต่ละ peak ในหน่วยนาโนเมตร 

                          

รูป 6.3 กราฟการกระเจิงของ 4-Bromobenzoic acid ตวัเลขท่ี peak เด่น 3 peak แสดงค่า d-spacing ของ

แต่ละ peak ในหน่วยนาโนเมตร  (หมายเหตุ : แกนนอนคือมุม Bragg ซ่ึงหมายถึง 2θ ในแวดวง X-ray 

Diffraction) 
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ในกรณีการวดั SAXS ท่ีระยะท่อ 3 เมตร ไม่สามารถใชแ้ผนผงัการกระเจิงของ silver behenate ในการทาํ 

pattern alignment ได ้เน่ืองจากวงท่ีไดอ้ยูน่อกขนาดของ detector แต่ท่ีสถานีทดลองมีสารมาตรฐานท่ีสามารถ

ใชไ้ดใ้นระยะท่อยาวเช่นน้ี คือ SEBS ซ่ึงเป็น block co-polymer ท่ีมีโครงสร้าง periodic ใหแ้ผนผงัการกระเจิง

เป็นวงกลม และมีค่า d-spacing เท่ากบั 32.7778 นาโนเมตร 

เม่ือเลือกสารมาตรฐานและทาํการวดัแลว้ การทาํ pattern alignment และการปรับเทียบระยะ sample-

detector สามารถดาํเนินการไดด้ว้ยโปรแกรม เช่น SAXSIT (ดูหวัขอ้ 8.4) 
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บทที่ 7 การวดั 

7.1 การวดัด้วย CCD detector 

หนา้จอโปรแกรมควบคุม CCD detector แสดงดงัรูป 

            

รูป 7.1 หนา้จอควบคุม CCD detector 

 ภายในหนา้จอควบคุม มีส่วนประกอบ และส่ิงท่ีตอ้งทาํ ดงัน้ี 

a. การตั้งช่ือไฟล์ 

ในกล่อง Root Filename เป็นช่ือไฟลข์องแผนผงัการกระเจิงท่ีจะถูกบนัทึกไว ้โดยตวัโปรแกรมมีระบบ

การตั้งหมายเลขไฟลต่์อเน่ืองอตัโนมติัโดยใชห้มายเลขในกล่อง Next Frame Number เช่นดงัในรูป เม่ือเราใส่ช่ือ

ไฟลใ์นกล่อง Root Filename เป็น 20130128_F3t40C.####.mccd และเลขในกล่อง Next Frame Number เป็น 14 

เม่ือทาํการวดั ไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงท่ีไดจ้ะถูกบนัทึกในช่ือ 20130128_F3t40C.0014.mccd จากนั้นหมายเลข

a c 

b 

d 

e 
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ในกล่อง Next Frame Number จะเปล่ียนเป็น 15 และเม่ือทาํการวดัอีก ไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงท่ีไดจ้ะถูกบนัทึก

ในช่ือ 20130128_F3t40C.0015.mccd และเป็นดงัน้ีไปเร่ือยๆ ดงันั้นส่ิงท่ีควรทาํในส่วนน้ีก่อนการวดัคร้ังแรก คือ 

 ใส่ตวัเลข 1 ในกล่อง Next Frame Number และตั้งช่ือไฟลใ์นกล่อง Root Filename โดยช่ือไฟล์

ควรเร่ิมตน้ดว้ยวนัท่ีท่ีทาํการทดลอง (ปี ค.ศ. เดือน วนั เช่น หากทาํการวดัในวนัท่ี  2 มกราคม 

2013 ช่ือไฟลค์วรเร่ิมตน้ดว้ย 20130102 จากนั้นต่อดว้ยช่ือการทดลอง และลงทา้ยดว้ย 

.####.mccd เช่น เม่ือทาํการทดลองท่ีเก่ียวกบัคอลลาเจนในวนัท่ี 2 มกราคม 2013 ช่ือไฟลใ์น

กล่อง Root Filename ควรเป็น 20130102Collagen.####.mccd  

 หากเป็นการทดลองชุดเดียวกนั ไม่ควรเปล่ียนช่ือไฟล ์แต่ควรทาํการวดัจนเสร็จการทดลองชุด

นั้นดว้ยช่ือไฟลเ์ดิม และใหโ้ปรแกรม run หมายเลขไฟลเ์อง ทั้งน้ีเพื่อป้องกนัความสับสนเม่ือมี

การคน้หาไฟลใ์นภายหลงั 

 ใส่หมายเลข Next Frame Number และส่วนตน้ของช่ือไฟลช่ื์อเดียวกนั (เช่น 

20130102Collagen) ในกล่องบริเวณมุมล่างซา้ยของโปรแกรมควบคุม ionization chamber 

และ photoiode  (ดงัรูปท่ี 7.2) เม่ือทาํการวดั โปรแกรมควบคุม ionization chamber และ 

photoiode  จะทาํการบนัทึกค่าความเขม้ x-ray ท่ีอ่านได ้และ integrate ค่า และสร้างไฟลข์อ้มูล

ไว ้ซ่ึงไฟลน้ี์จะมีความจาํเป็นในการจดัการขอ้มูลต่อไป 
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                    รูป 7.2 ใส่ช่ือไฟล ์และหมายเลขไฟลใ์นโปรแกรมควบคุม ionization chamber และ photodiode 

b. Directory สําหรับเกบ็ไฟล์ 

ในกล่อง Disk Directory ควรเป็น /home/marccd/data ซ่ึงเป็นช่ือ directory ท่ีใชเ้ก็บแผนผงัการกระเจิง

ในคอมพวิเตอร์ 
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c. การ save ไฟล์อตัโนมัติ 

ปุ่ม Auto Save ควรถูกเลือก ซ่ึงจะทาํใหโ้ปรแกรมทาํการบนัทึกแผนผงัการกระเจิง และทาํการตั้ง

หมายเลขไฟลโ์ดยอตัโนมติั เม่ือมีการวดั  

d. การตั้งช่วงเวลาวดั (exposure time) 

ในหนา้ต่าง Collection Parameters มีกล่อง Time ซ่ึงใชส้าํหรับการตั้งระยะเวลาท่ี detector จะทาํการเปิด 

beam shutter และบนัทึกค่า x-ray ท่ีกระเจิง หรือเรียกวา่ exposure time และปุ่มต่างๆ ดงัน้ี 

 ค่า exposure time ท่ีใชจ้ะข้ึนกบัหลายปัจจยั เช่น ระดบัการกระเจิง x-ray ของตวัอยา่ง ความเขม้ 

x-ray ในขณะนั้น หรือความเร็วในการวดัท่ีตอ้งการ ก่อนทาํการวดัจริง ควรตั้งค่า exposure 

time สั้นๆ เช่น 0.5 หรือ 1 วนิาที เพื่อตรวจสอบวา่แผนผงัการกระเจิงท่ีไดมี้ลกัษณะอยา่งไร 

และตวัอยา่งกระเจิง x-ray ไดดี้ขนาดไหน โดยดูจากความเขม้สูงสุดท่ีไดใ้นแผนผงัการกระเจิง 

ซ่ึงจะถูกแสดงไวท่ี้ค่า Max ท่ีมุมขวาบนของโปรแกรมควบคุม CCD detector (ดงัรูปท่ี 7.3) 

จากนั้นจึงทาํการประมาณค่า exposure time โดยควรใหไ้ดค้่าความเขม้สูงสุดอยูใ่นช่วง 10,000 

– 50,000 และไม่ควรเกิน 60,000 (CCD สามารถอ่านค่าความเขม้ไดไ้ม่เกิน 65,000) โดยค่า

ความเขม้จะประมาณเป็นสัดส่วนโดยตรงกบั exposure time 
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                            รูป 7.3 ค่าความเขม้สูงสุดท่ี detector อ่านได ้แสดงบน 

 

 ปุ่ม MultiRead ใชส้าํหรับในกรณีตอ้งการอ่านแผนผงัเดิมสองคร้ัง เพื่อใหโ้ปรแกรมทาํการ

เฉล่ียและกาํจดัจุดท่ีมีความเขม้สูงจากการท่ีรังสีคอสมิกตกกระทบ detector โดยปกติจะไม่มี

ความจาํเป็นตอ้งใช ้จึงไม่เลือก 

 ปุ่ม Acquire Background ควรถูกเลือก เพือ่ให ้ detector ทาํการวดัสัญญาณ background ท่ี

เรียกวา่ dark current และหกัลบออกจากแผนผงัการกระเจิงท่ีวดัโดยอตัโนมติั 
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e. ปุ่ ม start 

เม่ือกดปุ่ม start โปรแกรมจะสั่งเปิด beam shutter และสั่ง detector ใหเ้ร่ิมบนัทึก  เม่ือครบระยะเวลาท่ีตั้ง 

exposure time โปรแกรมจะปิด beam shutter และบนัทึกไฟลแ์ผนผงัการกระเจิง 

ก่อนการลงมือวดั ผูท้าํการทดลองควรมีการจดบนัทึกช่ือไฟล ์และรายละเอียดการวดัในแต่ละคร้ัง 

7.2 การวดัด้วย Image Plate detector 

การวดัดว้ย Image Plate detector มีขั้นตอนคลา้ยกบั การใช ้CCD detector โดยโปรแกรมควบคุม Image 

Plate detector ช่ือวา่ mar345 มีหนา้ต่างโปรแกรมควบคุม Image Plate detector เป็นดงัรูป 

 

   รูป 7.4 หนา้ต่างโปรแกรมควบคุม Image Plate detector 

เม่ือคลิกปุ่ม Single Set จะปรากฏหนา้ต่าง Single Data Set สาํหรับเมนูสาํหรับควบคุม detector ดงัรูป 
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รูป 7.5 หนา้ต่างเมนูควบคุม Image Plate detector 

 

ภายในเมนู มีส่วนประกอบ และส่ิงท่ีตอ้งทาํ ดงัน้ี 

a. กล่อง Directory:  

เป็นทีอ่ยูไ่ฟลแ์ผนผงัการกระเจิงที่จะถูกบนัทึกไวเ้มือ่ทาํการวดั ทีอ่ยูไ่ฟลใ์นกล่องน้ีควรเป็น 

/home/mar345/data 



SAXS/WAXS Station 2014 

 

60 

 

b. กล่อง Image root:  

เป็นช่ือไฟลแ์ผนผงัการกระเจิง ควรตั้งช่ือไฟลเ์ร่ิมตน้ดว้ยวนัท่ีทาํการ ทดลอง (ปี ค.ศ. เดือน วนั เช่น 

หากทาํการวดัในวนัท่ี  7 มีนาคม 2013 ช่ือไฟลค์วรเร่ิมตน้ดว้ย 20130307) จากนั้นต่อดว้ยช่ือการทดลอง  เช่น

ตวัอยา่งเป็น collagen ช่ือไฟลค์วรเป็น 20130307_Collagenสาํหรับตวัอยา่งชุดเดียวกนั ไม่มีความจาํเป็นตอ้ง

เปล่ียนช่ือไฟล ์เน่ืองจากเม่ือทาํการวดั ช่ือไฟลจ์ะถูกต่อทา้ยดว้ยตวัเลขอตัโนมติั (ดูขอ้ f. ) 

c. แทป็ Scan mode:  

ใชส้าํหรับเลือกขนาดไฟลแ์ผนผงัการกระเจิง ควรเป็น 2300*2300: 345 mm @ 0.15 ซ่ึงจะใหไ้ฟล์

แผนผงัการกระเจิงขนาด 2300*2300 พิกเซลล ์และขนาดพิเซลล ์150 ไมครอน 

d. แทป็ Output format:  

ใชส้าํหรับเลือกประเภทไฟล ์ควรเป็น mar345 ซ่ึงจะไดไ้ฟลน์ามสกุล .mar345 

e. แทป็ Collect mode:  

ควรเป็น Time ซ่ึงเป็นการวดัโดยระบุ exposure time 

f. กล่อง First image no.:  

ใชส้าํหรับระบุหมายเลขของไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงแรก เช่น หากเป็นการวดัคร้ังแรก ตวัเลขน้ีควรจะ

เป็น 1 ซ่ึงเม่ือทาํการวดั แผนผงัการกระเจิงท่ีไดจ้ะถูกบนัทึกตามช่ือไฟลท่ี์ตั้งดา้นบน ต่อทา้ยดว้ย _001 เช่นใน

การณีช่ือไฟลใ์นกล่อง Image root: เป็น  20130307_Collagen แผนผงัท่ีวดัไดจ้ะถูกบนัทึกเป็น 

20130307_Collagen_001.mar345 จากนั้นตวัเลขน้ีจะถูกเพิ่มโดยอตัโนมติัหลงัการวดัแต่ละคร้ัง เช่น เม่ือวดัคร้ัง

ต่อไป จะไดไ้ฟลเ์ป็น 20130307_Collagen_002.mar345 

g. กล่อง Exp. Time (sec):  

ใชส้าํหรับกาํหนดเวลา  exposure time (ช่วงเวลาท่ี beam shutter เปิด) ค่า exposure time ท่ีใชจ้ะข้ึนกบั

หลายปัจจยั เช่น ระดบัการกระเจิง x-ray ของตวัอยา่ง ความเขม้ x-ray ในขณะนั้น หรือความเร็วในการวดัท่ี

ตอ้งการ ก่อนทาํการวดัจริง ควรตั้งค่า exposure time สั้นๆ เช่น 3 วนิาที เพื่อตรวจสอบวา่แผนผงัการกระเจิงท่ีได้

มีลกัษณะอยา่งไร และตวัอยา่งกระเจิง x-ray ไดดี้ขนาดไหน โดยดูจากความเขม้สูงสุดท่ีไดใ้นแผนผงัการกระเจิง 

ซ่ึงจะถูกแสดงไวท่ี้ค่า Max Int.:  ท่ีมุมซา้ยล่างของหนา้ต่างแสดงแผนผงัการกระเจิง (ดงัรูปดา้นล่าง) จากนั้นจึง
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ทาํการประมาณค่า exposure time โดยควรใหไ้ดค้่าความเขม้สูงสุดไม่เกินประมาณ 100,000 (Image Plate 

detector อ่านค่าความเขม้ไดไ้ม่เกิน 130,000) โดยค่าความเขม้จะประมาณเป็นสัดส่วนโดยตรงกบั exposure time 

h. กล่องทีเ่หลอืด้านล่างของเมนู 

ไม่เก่ียวขอ้ง ไม่จาํเป็นตอ้งตั้งค่า 

i. ปุ่ ม Go และปุ่ ม Go / Erase first  

เป็นปุ่มสาํหรับสั่งระบบควบคุมใหเ้ปิด beam shutter และเร่ิมทาํการวดั โดย beam shutter จะเปิดทนัที

หากคลิกปุ่ม Go แต่หากคลิกปุ่ม Go / Erase first จะสั่งให ้detector ทาํการลา้งภาพแผนผงัการกระเจิงเดิมก่อน 

ซ่ึงในกรณีท่ี Image Plate detector ถูกปล่อยทิ้งไวน้าน ควรใชปุ่้ม Go / Erase first (เน่ืองจาก Image Plate 

detector จะรับ x-ray อยูต่ลอดเวลา ดงันั้นเม่ือผา่นไปนานๆ จะทาํใหมี้สัญญาณจากรังสีพื้นหลงั ต่างกบั CCD ซ่ึง

มีระบบปิดตวัรับภาพของ detector จึงไม่เป็นปัญหา) จากนั้นเม่ือทาํการวดัคร้ังต่อไป จึงสามารถใชปุ่้ม Go ได ้

เน่ืองจากเม่ือวดัเสร็จแต่ละคร้ัง detector จะอ่านภาพแผนผงัการกระเจิงและลบภาพออกโดยอตัโนมติั 

ก่อนการลงมือวดั ผูท้าํการทดลองควรมีการจดบนัทึกช่ือไฟล ์และรายละเอียดการวดัในแต่ละคร้ัง 

เน่ืองจากไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงท่ีไดจ้ากการวดัดว้ย Image Plate detector เป็นไฟลเ์ฉพาะ (นามสกุล 

.mar2300) ก่อนการจดัการขอ้มลูดว้ยโปรแกรม SAXSIT จาํเป็นตอ้งเปล่ียนไฟลเ์ป็นไฟลภ์าพท่ี SAXSIT 

สามารถอ่านได ้โดยสามารถเปล่ียนไฟลเ์ป็นไฟล ์ Tiff 16 bit ท่ีมีนามสกลุ .tiff16 ดว้ยคาํสั่ง marcvt –out tiff16 

samplefile.mar2300 (โดย samplefile.mar2300 เป็นช่ือไฟลท่ี์ไดจ้ากการวดั) ซ่ึง  จะทาํใหไ้ดไ้ฟลป์ระเภท Tiff 16 

bit ช่ือ samplefile.tiff16 เพื่อนาํไปจดัการดว้ย SAXSIT ได ้

ส่ิงสาํคญัท่ีตอ้งระวงัคือ ก่อนการสั่งเร่ิมวดั ตอ้งแน่ใจวา่ beamstop อยูใ่นตาํแหน่งท่ีถูกตอ้ง เพือ่ไม่ให ้

primary beam ตกกระทบ detector ซ่ึงจะทาํให ้ฉากรับภาพไหม ้และเกิดความเสียหายกบั detector 
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รูป 7.6 ค่าความเขม้สูงสุดถูกแสดงท่ีมุมล่างซา้ยของหนา้ต่างแสดงแผนผงัการกระเจิง 

  



SAXS/WAXS Station 2014 

 

63 

 

บทที่ 8 การจัดการข้อมูลด้วยโปรแกรม SAXSIT 

ในบทน้ี เป็นกระบวนการจดัการขอ้มูล scattering pattern ท่ีไดจ้ากการวดั SAXS หรือ WAXS โดยใช้

โปรแกรม SAXSIT ซ่ึงเป็นโปรแกรมท่ีเขียนข้ึนสาํหรับการจดัการขอ้มูล SAXS/WAXS ท่ีวดัจากสถานีทดลอง 

SAXS/WAXS ของสถาบนัวจิยัแสงซินโครตรอน เม่ือการจดัการขอ้มูลเสร็จส้ิน ส่ิงท่ีไดคื้อค่าความเขม้การ

กระเจิงท่ีเป็นฟังกช์นัของ scattering vector หรือเป็นฟังกช์นัของมุมกระเจิง  (scattering profile) เพื่อนาํไปแปล

ผลต่อไป 

8.1 การตดิตั้งโปรแกรม SAXSIT 

โปรแกรม SAXSIT สามารถ download ไดฟ้รีจากเวปไซตข์องสถานีทดลอง SAXS/WAXS สถาบนัวจิยั

แสงซินโครตรอน ( http://www.slri.or.th/th/beamlines/SAXS )โดยโปรแกรม SAXSIT ถูกเขียนข้ึนบน Matlab 

และถูกแปลงเป็น executable file (นามสกุล .exe) ซ่ึงสามารถใชง้านไดบ้นระบบปฏิบติัการ Windows โดยไม่

จาํเป็นตอ้งติดตั้งโปรแกรม Matlab เพียงแต่ตอ้งทาํการ run โปรแกรมท่ีช่ือวา่ MCRInstaller.exe หน่ึงคร้ังก่อน

การ run โปรแกรม SAXSIT ในท่ีน้ีจะใชโ้ปรแกรม SAXSIT version 3.66  

ขั้นตอนการติดตั้งโปรแกรม SAXSIT มีดงัน้ี 

a. ทาํการ copy ไฟล ์MCRInstaller.exe มายงัเคร่ืองคอมพิวเตอร์ (ซ่ึงใชร้ะบบปฏิบติัการ Windows)  

b. ทาํการ copy โปรแกรม SAXSIT มายงัเคร่ืองคอมพิวเตอร์  โดยสามารถ download โปรแกรม SAXSIT 

ไดจ้ากเวปไซตข์องสถาบนัวจิยัแสงซินโครตรอน หรือท่ีสถานีทดลอง SAXS/WAXS โดยหาก

โปรแกรมอยูใ่นรูป zip file ใหท้าํการ unzip ซ่ึงจะได ้folder ของโปรแกรม SAXSIT ทีบ่รรจุไฟลอ์ยูเ่ป็น

จาํนวนมาก  

c. มองหาไฟล ์saxsit3p66.exe และทาํ shortcut มาบน desktop 

d. Double click ไฟล ์MCRInstaller.exe (เพือ่ติดตั้ง library ของ Matlab) 

 

http://www.slri.or.th/th/beamlines/SAXS�
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8.2 การเร่ิมใช้งานโปรแกรม SAXSIT 

การเร่ิมใชง้านโปรแกรม SAXSIT ทาํได ้ดงัน้ี 

a. ทาํการ double click ตวั shortcut ของโปรแกรม saxsit3p66.exe ซ่ึงจะปรากฏหนา้ต่างเมนูหลกั (MAIN 

MENU) ดงัรูปท่ี 8.1  

b. สร้าง folder ขอ้มูลในคอมพิวเตอร์ท่ีจะใชเ้ป็นท่ีบรรจุขอ้มูลและผลลพัธ์ท่ีไดท้ั้งหมด 

c. นาํ pathname ของ folder ดงักล่าวใส่ในช่อง Set working directory ท่ีดา้นบนของหนา้ต่าง MAIN 

MENU 

d.  Copy ไฟล ์Excel ใน folder ของโปรแกรม SAXSIT ช่ือ MeasPara.xlsx วางใน folder ขอ้มลู 

e. Copy ไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงท่ีไดจ้ากการวดั และไฟล ์ parameter ของ Ionization chamber และ 

Photodiode ทั้งหมดท่ีเก่ียวขอ้ง (ดูหวัขอ้ 8.3) วางไวใ้น folder ขอ้มูลท่ีสร้างข้ึน  

 

 

    

รูป 8.1 หนา้ต่าง MAIN MENU ของโปรแกรม SAXSIT 
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8.3 ไฟล์ parameter และ input สําหรับโปรแกรม SAXSIT 

ไฟล์ input หลกัของโปรแกรม SAXSIT คือไฟล ์MeasPara.xlsx ซ่ึงจะบรรจุขอ้มูลท่ีจาํเป็นต่างๆ เช่น 

ช่ือไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงต่างๆ, ช่ือไฟลบ์รรจุขอ้มูลค่า ionization chamber และ photoiode ท่ีอ่านได,้ ค่า 

parameter สาํหรับการทาํ pattern alignment, ขอ้มลู detector และค่า parameter สาํหรับคาํนวณกราฟความเขม้

การกระเจิง (scattering profile)   

ขอ้มูลต่างๆ ในไฟล ์MeasPara.xlsx แบ่งเป็นส่วนๆ ดงัน้ี 

a. Experimental condition 

สาํหรับใส่ช่ือการทดลอง และค่าพลงังาน x-ray ท่ีใช ้

b. Dark current 

สาํหรับขอ้มูล dark current ของ CCD detector ซ่ึงปกติจะไม่มีความจาํเป็น  

c. Reference 

สาํหรับใส่ช่ือไฟล ์ (ไฟลน์ามสกุล .txt) บรรจุขอ้มลู ionization chamber และ photodiode ท่ีอ่านไดเ้ม่ือ

ทาํการวดั reference  ซ่ึงโดยปกติเป็นอากาศ หรือ liquid cell เปล่า (ใชเ้ป็นค่าอา้งอิงสาํหรับการคาํนวณการ

ดูดกลืน x-ray ของสารตวัอยา่ง)   

ไฟลน์ามสกุล .txt ท่ีบรรจุขอ้มลู ionization chamber และ photodiode ท่ีอ่านไดน้ี้ จะถูกสร้างข้ึนโดย

คอมพิวเตอร์ควบคุม ionization chamber และ photodiode ขณะทาํการวดั 

d. Sample 

สาํหรับใส่ขอ้มูลของการวดัสารตวัอยา่ง โดยมี 

 ช่ือไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงของสารตวัอยา่ง ไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงเป็นไฟลป์ระเภท tiff ท่ีมี 

resolution 16 บิท (เป็น ไฟลน์ามสกลุ .mccd จาก CCD detector หรือนามสกลุ .tiff16 จาก 

Image Plate detector)  
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 ช่ือไฟล ์(ไฟลน์ามสกุล .txt) บรรจุขอ้มลู ionization chamber และ photodiode ท่ีอ่านไดเ้ม่ือทาํ

การวดัสารตวัอยา่ง โดยไฟลจ์ะถูกสร้างข้ึนโดยคอมพิวเตอร์ควบคุม ionization chamber และ 

photodiode ขณะทาํการวดั 

 เง่ือนไขสาํหรับทาํ median masking ของแผนผงัการกระเจิง (ใส่ Y หากตอ้งการใหท้าํ) โดย

ปกติ การทาํ median masking น้ีมีความจาํเป็นสาํหรับการวดัดว้ย CCD detector โดยเฉพาะ

อยา่งยิง่เม่ือใชเ้วลา exposure time นาน เน่ืองจาก CCD detector นั้นมีความไวต่ออนุภาครังสี

คอสมิกจากอวกาศ ซ่ึงจะทาํใหเ้กิดจุดดาํขนาดเล็กความเขม้สูงบนแผนผงัการกระเจิง ซ่ึงจุดดาํ

น้ีจะยิง่เพิ่มจาํนวนมากข้ึนตามเวลา exposure time โดยการทาํ median masking จะสามารถ

กาํจดัจุดจากรังสีคอสมิกเหล่าน้ีได ้โดยไม่ส่งผลกบัส่วนอ่ืนของแผนผงัการกระเจิง  

e. Background 

สาํหรับใส่ขอ้มลูเช่นเดียวกบัในขอ้ d แต่เป็นของการวดั background (ท่ีจะใชล้บออกจากของสาร

ตวัอยา่งระหวา่งการจดัการขอ้มูล)โดย background นั้นอาจเป็นอากาศ (กรณีสารตวัอยา่งเป็นของแขง็) 

หรือเป็นของเหลว (กรณีสารตวัอยา่งเป็นอนุภาคแขวนลอยในของเหลว) 

f. Parameters obtained from standard sample 

สาํหรับใส่ช่ือไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงของสารมาตรฐานท่ีจะใชท้าํ pattern alignment และปรับเทียบ 

sample-detector distance โดยค่า Center Offset X, Center Offset Y และ Sample-detector distance นั้น

จะไดห้ลงัจากการทาํ pattern alignment และปรับเทียบ sample-detector distance (ดูหวัขอ้ 8.4 และ 8.5) 

g. Detector parameter 

สาํหรับใส่ค่าขนาด pixel (มีค่า 0.07959 มม. สาํหรับ CCD detector และ 0.15 มม. สาํหรับ Image Plate 

detector) และขนาดรัศมีของ detector (มีค่า 82.5 มม. สาํหรับ CCD detector และ 172.5 มม. สาํหรับ 

Image Plate detector) 

h. Profile calculation parameter 

สาํหรับบอกเง่ือนไขการคาํนวณค่าความเขม้การกระเจิง (scattering profile) และ parameter สาํหรับการ

ทาํ circular averaging ของขอ้มูล ดงัน้ี 

 Normalize beam current  
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หากเป็น Y โปรแกรมจะทาํการหารค่าความเขม้ท่ีวดัไดด้ว้ยค่าอินทิเกรตของความเขม้ x-ray 

(integrated beam intensity) ขณะวดัท่ีอ่านโดย ionization chamber เพื่อใหไ้ดค้วามเขม้การ

กระเจิงต่อหน่วยความเขม้ x-ray ท่ีตกกระทบ ซ่ึงจะทาํใหส้ามารถเปรียบเทียบค่าความเขม้การ

กระเจิงท่ีวดัท่ีเวลาต่างกนัได ้

 Normalize exposure time 

หากเป็น Y โปรแกรมจะทาํการหารค่าความเขม้ท่ีวดัไดด้ว้ยค่า exposure time เพื่อใหไ้ดค้วาม

เขม้การกระเจิงต่อหน่วยเวลา โดยปกติขั้นตอนน้ีจะไม่มีความจาํเป็น (ใส่เป็น N) เน่ืองจากการ

ทาํ Normalize beam current โดยการหารดว้ย integrated beam intensity นั้น  เป็นการ 

normalize exposure time โดยอตัโนมติัอยูแ่ลว้ 

 Subtract dark current pattern 

สาํหรับบอกใหโ้ปรแกรมลบ dark current pattern ออกจากแผนผงัการกระเจิงท่ีวดัได ้โดยปกติ

ขั้นตอนน้ีจะไม่มีความจาํเป็น (ใส่เป็น N)  

 Normalize transmission 

หากเป็น Y โปรแกรมจะทาํการหารค่าความเขม้ท่ีวดัไดด้ว้ยค่า transmission ของสารตวัอยา่ง 

(หรือ background) เพื่อชดเชยค่าความเขม้ x-ray ท่ีถูกดูดกลืนโดยสารตวัอยา่ง (หรือ 

background) 

 Sample concentration 

เป็นค่าความเขม้ขน้ของตวัอยา่งท่ีกระเจิง x-ray ซ่ึงจะมีความจาํเป็นในกระบวนการลบ 

background โดยโปรแกรมจะทาํการคูณ background ดว้ยค่า 1-c (เม่ือ c เป็นค่า sample 

concentration) ก่อนทาํการลบ background หากไม่รู้ค่า หรือกรณีตวัอยา่งอนุภาคในของเหลว

ซ่ึงมีความเขม้ขน้ตํ่า มกัใส่ค่าความเขม้ขน้เป็น 0 

 Direction to calculate profile, Averaging range และ Step size เป็นค่า parameter สาํหรับการ

ทาํ circular averaging ของแผนผงัการกระเจิง (ดูหวัขอ้ 8.6)  

ในขั้นตน้น้ี ขอ้มลูในไฟล ์ MeasPara.xlsx ไม่จาํเป็นตอ้งครบ เช่น ขอ้มลูในส่วน Parameters 

obtained from standard sample สามารถใส่เพิ่มหลงัจากการทาํ pattern alignment ได ้
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8.4 การทาํ pattern alignment และปรับเทยีบระยะ sample-detector 

เม่ือทาํการวดั และไดแ้ผนผงัการกระเจิง  ส่ิงท่ีตอ้งดาํเนินการคือการระบุตาํแหน่ง primary beam บน

แผนผงัการกระเจิง เน่ืองจากค่ามุมกระเจิงท่ีตาํแหน่งต่างๆ บนแผนผงัการกระเจิงจะถูกอา้งอิงจากตาํแหน่งของ 

primary beam การทาํ pattern alignment คือการหาตาํแหน่งของ primary beam โดยใชว้ธีิหาจุดศูนยก์ลางของ

แผนผงัการกระเจิงของสารมาตรฐานท่ีใหรู้ปแบบการกระเจิงเป็นวงกลม 

ขั้นตอนการทาํ pattern alignment (หลงัจากทาํการวดัสารมาตรฐานแลว้) คือ 

a. คลิกเมนู Analyze standard ในหนา้ต่าง MAIN MENU ของโปรแกรม SAXSIT ซ่ึงจะปรากฏ

หนา้งต่างดงัรูปท่ี 8.2 

 

 

 

   รูป 8.2 หนา้ต่างเมนู Analyze standard จากโปรแกรม SAXSIT 

 

b. ในกล่อง 1.Load image คลิก Browse และเลือกไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงของสารมาตรฐาน (เช่น 

AgBh) และปรับค่า Imax ใหเ้ห็นวงการกระเจิงชดัเจน 
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c. ในกล่อง 2.Approximate center คลิกบนวงการกระเจิงท่ีตอ้งการใช ้(เช่นวงการแทรกสอดลาํดบัท่ี 1 

ของ AgBh) บริเวณกลางแถบจาํนวน 3 จุด โดยเร่ิมจากบริเวณถดัจากเงาของ beamstop ในทิศตาม

เขม็นาฬิกา (รูปท่ี 8.3) เพื่อใหโ้ปรแกรมประมาณตาํแหน่งศูนยก์ลางวงกลม 

 

 

 

 

รูป 8.3 หนา้ต่างเมนู Analyze standard จากโปรแกรม SAXSIT แสดงการคลิกเลือกตาํแหน่งสาม

ตาํแหน่งบนแถบการกระเจิง เพื่อประมาณจุดศูนยก์ลางเร่ิมตน้ 

 

d. ในกล่อง 3.Experimental parameters ใส่ค่า Pixel size หรือคลิกเลือกชนิด detector, ค่า X-ray 

energy, ค่า Peak order และค่า d-spacing ของสารมาตรฐาน (หรือคลิกเลือกชนิดสารมาตรฐาน) 

e. ในกล่อง 4.Search center and SDD Calibration คลิกปุ่ม Run จากนั้นโปรแกรมจะคาํนวณตาํแหน่ง

ศูนยก์ลางวงกลมโดยการ fit หาตาํแหน่ง peak ท่ีจุดต่างๆ บนแถบการกระเจิงท่ีละจุด เร่ิมจากจุดท่ี

เลือกจุดแรกในขอ้ c. ไปจนถึงจุดสุดทา้ยในทิศตามเขม็นาฬิกา (รูป 8.4) พร้อมทั้งคาํนวณค่า 

sample-detector distance (SDD) 
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รูป 8.4 หนา้ต่างเมนู Analyze standard จากโปรแกรม SAXSIT หลงัการคลิกปุ่ม Run โปรแกรมจะ

คาํนวณจุดศูนยก์ลางวงกลมแถบการกระเจิง และค่า Sample-detector distance (SDD)  

 

f. เม่ือเสร็จ ควรคลิกปุ่ม Run อีกคร้ัง (หรือทาํหลายคร้ัง) ซ่ึงจะทาํใหไ้ดค้่าท่ีถูกตอ้งมากข้ึน 

g. คลิกปุ่ม Save output โปรแกรมจะบนัทึกค่าท่ีคาํนวณไดใ้นไฟล ์alignstandard.txt 

h. นาํค่าท่ีได้ (Offset X, Offset Y และ SDD) สุดทา้ยใส่ในไฟล ์ MeasPara.xlsx ของ SAXSIT (ดู

หวัขอ้ 8.3 g.) 

 

8.5 การอ่านไฟล์ input  

ในหนา้ต่าง MAIN MENU ของโปรแกรม SAXSIT เม่ือคลิกเมนู Read measurement parameters 

โปรแกรมจะถามใหเ้ลือกไฟลท่ี์บรรจุ input (ซ่ึงคือไฟล ์Measpara.xlsx) จากนั้นเม่ือเลือกไฟลแ์ลว้โปรแกรมจะ

อ่านค่าทั้งหมดและแสดงหนา้ต่างท่ีปรากฎค่าเหล่านั้น (รูปท่ี 8.5) โดยผูใ้ชส้ามารถแกไ้ขค่าท่ีปรากฏในหนา้ต่าง

น้ีได ้จากนั้นเม่ือคลิกปุ่ม Save parameters โปรแกรมจะบนัทึกค่าตามท่ีปรากฎในหนา้ต่าง 
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   รูป 8.5 หนา้ต่างแสดงค่าท่ีอ่านจากไฟล ์MeasPara.xlsx 

 

8.6 การอ่านแผนผงัการกระเจงิ และการลบ background 

ในหนา้ต่าง MAIN MENU ของ SAXSIT เม่ือคลิกเมนู  Load pattern / BG subtraction จะปรากฎหนา้ต่างดงัรูปท่ี 

8.6 โดยหนา้ต่างน้ีจะเป็นตวัใชเ้ลือกแผนผงัการกระเจิงท่ีจะนาํไปใชค้าํนวณกราฟการกระเจิงต่อไป ในหนา้ต่าง

จะมีตวัเลือกสาํหรับการทาํเง่ือนไขต่างๆ ซ่ึงจะถูกเลือกล่วงหนา้โดย input ในไฟล ์MeasPara.xlsx (ดูหวัขอ้ 8.3 

h.) แต่ผูใ้ชส้ามารถเลือกใหม่ไดใ้นหนา้ต่างน้ี 

 ในการอ่านแผนผงัการกระเจิง จะมีปุ่มสามปุ่ม คือ  

 Load sample pattern เม่ือคลิกปุ่มน้ี โปรแกรมจะอ่านแผนผงัการกระเจิงของตวัอยา่งจากช่ือไฟลใ์นไฟล ์

MeasPara.xlsx (ดูหวัขอ้ 8.3 d.) 

 Load background pattern เม่ือคลิกปุ่มน้ี โปรแกรมจะอ่านแผนผงัการกระเจิงของ background จากช่ือ

ไฟลใ์นไฟล ์MeasPara.xlsx (ดูหวัขอ้ 8.3 e.) 



SAXS/WAXS Station 2014 

 

72 

 

 Subtract background เม่ือคลิกปุ่มน้ี โปรแกรมจะลบค่าความเขม้ของแผนผงัการกระเจิงของ 

background ออกจากแผนผงัการกระเจิงของตวัอยา่ง โดยทาํการ scale ความเขม้ของ background ดว้ย

ค่า (1-Sample concentration) 

หากไม่ตอ้งการลบ background ผูใ้ชส้ามารถคลิกเฉพาะ Load sample pattern และขา้มไปทาํการคาํนวณกราฟ

การกระเจิงไดเ้ลย 

 

  

    รูป 8.6 หนา้ต่างสาํหรับเมนู Load pattern / BG subtraction 
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8.7 การคาํนวณกราฟการกระเจงิ (Scattering profile) และการทาํ circular averaging 

ของข้อมูล 

เน่ืองจาก detector ท่ีใชเ้ป็นสองมิติ  ดงันั้นจุดบน detector ท่ีระยะจากศูนยก์ลาง (หมายถึงตาํแหน่งของ 

primary beam) เท่ากนัจะเป็นตาํแหน่งท่ีมีค่ามุมกระเจิง และค่าเวคเตอร์การกระเจิง 𝑞𝑞 เท่ากนั กล่าวคือ หากวาด

วงกลมบนแผนผงัการกระเจิงท่ีมีตาํแหน่งศูนยก์ลางท่ี primary beam จะไดว้า่ทุกๆ จุดบนวงกลมนั้นจะมีค่า 𝑞𝑞 

เท่ากนั ดงันั้น เราจึงสามารถทาํการเฉล่ียความเขม้บนแผนผงัการกระเจิงรอบมุม azimuth ทีค่่า 𝑞𝑞 ต่างๆ ได ้

เพื่อใหไ้ดก้ราฟความเขม้การกระเจิงท่ีมีสถิติดีข้ึน (คือไดก้ราฟท่ีเรียบข้ึน) โดยเราเรียกกระบวนการน้ีวา่การทาํ

เฉล่ียแนววงกลม (Circular averaging) อยา่งไรก็ตาม เน่ืองจากลาํ x-ray ท่ีตกกระทบตวัอยา่งนั้นมีรูปร่างเป็นวงรี

ท่ีมีความกวา้งในแนวนอนมาก (ประมาณ 1 มม.) แต่ขนาดแนวตั้งนอ้ย (ประมาณ 0.2 มม.) ดงันั้นแผนผงัการ

กระเจิงในแนวนอนจะขยายกวา้งออกเน่ืองจากผลของขนาดของลาํ x-ray (เรียกผลน้ีวา่ smearing) แต่แผนผงัการ

กระเจิงในแนวตั้งจะไม่มีผลจาก smearing ดงันั้นในการเลือกทาํ  circular averaging จึงควรเลือกทิศในแนวตั้ง 

เช่นท่ีมุม 90 (แนวตั้งดา้นบน) หรือ 270 องศา (แนวตั้งดา้นล่าง) และทาํ circular averaging ในช่วงท่ีไม่กวา้งมาก  

เช่น 10 องศา โดยหลบดา้นท่ีมีเงาของ beamstop เช่น รูปท่ี 8.7 แสดงการทาํ circular averaging ท่ีมุม 270 องศา 

ช่วงมุม ±10 องศา และขนาดช่วง (step size) ท่ีใชเ้ฉล่ีย 0.25 องศา 

 ค่า parameter ต่างๆ ในการทาํ circular averaging น้ีถูกบรรจุไวใ้นไฟล ์ MeasPara.xlsx แต่ผูใ้ชสามารถ

เปล่ียนแปลงแกไ้ขไดใ้นหนา้ต่าง Calculate scattering profile 
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    รูป 8.7 หนา้ต่างสาํหรับเมนู Calculate scattering profile 

 

เม่ือการคาํนวณเสร็จส้ิน โปรแกรมจะสร้างไฟล ์ output ซ่ึงเป็นไฟล ์ Excel ช่ือเดียวกบัช่ือไฟลแ์ผนผงั

การกระเจิงของตวัอยา่งต่อทา้ยดว้ย _SP_ และมุม azimuth ท่ีคาํนวณ เช่น หากไฟลแ์ผนผงัการกระเจิงของ

ตวัอยา่งช่ือ Sample.mccd และทาํการคาํนวณท่ีมุม 270 องศา ไฟล ์output จะเป็น Sample.mccd_SP_270deg.xlsx  

โดยในไฟล ์output จะปรากฎ worksheet ต่างๆ ท่ีบรรจุค่าความเขม้การกระเจิงเป็นฟังกช์นัของมุมกระเจิง และ

เวคเตอร์การกระเจิง 
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บทที่ 9 การแปลผลข้อมูล 

เทคนิค SAXS และ WAXS นั้นเป็นเทคนิคท่ีใชท้าํการศึกษาไดห้ลากหลายสาขา ดงันั้นวธีิการแปลผล

ขอ้มูลจึงมีความหลากหลายเช่นกนั การแปลผลขอ้มูลท่ีตรงไปตรงมาไม่ซบัซอ้น เช่นการหาระยะ period ของ

โครงสร้างจากตาํแหน่ง peak อาจทาํไดง่้ายๆ โดยไม่ตอ้งใชโ้ปรแกรมเฉพาะ แต่หากเป็นการแปลผลโครงสร้างท่ี

ซบัซอ้น จาํเป็นตอ้งใชโ้ปรแกรมเฉพาะเพื่อทาํ  modeling และ fitting ของ form factor และ structure factor หรือ

การทาํ Fourier transform เพือ่หา Pair Distance Distribution Fuction 

โปรแกรม SAXSIT มีโมดูลสาํหรับการตรวจสอบลกัษณะ scattering profile และการวเิคราะห์ผล

ขั้นตน้ เช่นการหาตาํแหน่ง peak, การหาความชนัของกราฟ และการทาํ fitting บางประเภท แต่การวเิคราะห์ผล

เชิงลึกท่ีตอ้งใช ้form factor และ structure factor ท่ีซบัซอ้น จาํเป็นตอ้งใชโ้ปรแกรมเฉพาะ  

มีโปรแกรมหลายโปรแกรมท่ีถูกใชใ้นการวเิคราะห์ และแปลผลขอ้มูล SAXS โดยเฉพาะ โดยโปรแกรม

ส่วนใหญ่สามารถ download ไดฟ้รีทางเวปไซตต่์างๆ เช่น 

 โปรแกรม SASfit เขียนโดย Joachim Kohlbrecher ของ Paul Scherer Institute (PSI) ประเทศ

สวสิเซอร์แลนด ์เป็นโปรแกรมท่ีใชใ้นการทาํ  fitting ของขอ้มูล Small Angle Scattering โดยเฉพาะ ตวั

โปรแกรมบรรจุ form factor และ structure factor รวมทั้ง size distribution function มากมายหลายแบบ 

ใหผู้ใ้ชเ้ลือก โดยสามารถ download โปรแกรมไดจ้าก 

http://kur.web.psi.ch/sans1/SANSSoft/sasfit.html  

 

รูป 9.1 หนา้ต่างโปรแกรม SASfit  

http://kur.web.psi.ch/sans1/SANSSoft/sasfit.html�
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 ชุดโปรแกรม ATSAS เขียนโดย D.I. Svergun และทีมของ European Molecular Biology Laboratory 

(EMBL) เป็นโปรแกรมเฉพาะสาํหรับการทาํ modeling ของรูปร่างโมเลกุล และการทาํ Fourier 

transform ของขอ้มูล Small Angle Scattering เพือ่หา Pair Distance Distribution Fuction โดยสามารถ 

download โปรแกรมไดจ้าก http://www.embl-hamburg.de/biosaxs/software.html  

9.1  การพจิารณาลกัษณะเบือ้งต้นของกราฟ SAXS intensity profile  

เราอาจไดข้อ้มูลเบ้ืองตน้เก่ียวกบัรูปร่างหรือโครงสร้างของสารตวัอยา่งไดจ้ากการพิจารณา SAXS intensity 

profile ในรูปกราฟแบบต่างๆ โดยโปรแกรม SAXSIT มีโมดูลทีช่ื่อ ‘Guinier and Porod fit’ สาํหรับการวาด

กราฟในรูปแบบต่างๆ ดงัน้ี 

• Power law plot 

เป็นการพิจารณากราฟระหวา่ง ln𝑞𝑞 กบั ln 𝐼𝐼 (กราฟ q vs Iในสเกล ln-ln) ซ่ึงนอกจากจะทาํใหเ้ห็นลกัษณะ

ต่างๆ ในกราฟไดช้ดัเจนกวา่การ plot ใน linear scale แลว้ ยงัอาจทาํใหเ้ห็นลกัษณะรูปร่างของโครงสร้าง

ตวัอยา่ง เช่นในกรณีตวัอยา่งเป็นอนุภาคทรงกลมท่ีไม่เกาะกลุ่มกนั เราควรจะเห็นกราฟเส้นตรงท่ีมีความชนั -4 

(Porod law) ในช่วงค่า q สูงๆ และหาก size distribution ไม่กวา้งมาก (ไม่เกิน 30% โดยประมาณ) เราควรจะเห็น 

oscillation ของ SAXS profile หรือหากอนุภาคเป็นทรงกระบอกยาว หรือเป็นแผน่แบน เราควรเห็นกราฟท่ีมี

ความชนั -1 และ -2 ตามลาํดบั เป็นตน้ (ดูหวัขอ้ 2.8) 

• Porod plot 

เป็นการพิจารณากราฟระหวา่ง 𝑞𝑞 กบั 𝑞𝑞4𝐼𝐼 ซ่ึงสาํหรับอนุภาคสามมิติผวิเรียบ ควรใหก้ราฟท่ีเป็นค่าคงท่ีท่ีค่า 

q สูงๆ  

• Guinier plot 

หากการทดลองสามารถวดั SAXS ในช่วง q ที่มีค่านอ้ยอยูใ่นช่วงของ Guinier approximation เราสามารถ

พิจารณา SAXS profile ในรูป Guinier plot ซ่ึงมี 3 ประเภท ข้ึนอยูก่บัรูปร่างของอนุภาค คือ 

 Globular Guinier plot: กราฟ 𝑞𝑞2  กบั ln 𝐼𝐼 ใหเ้ส้นตรงสาํหรับอนุภาคทรงกลม  

http://www.embl-hamburg.de/biosaxs/software.html�
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 Cross-sectional Guinier plot: กราฟ 𝑞𝑞2  กบั ln𝑞𝑞𝐼𝐼 ใหเ้ส้นตรงสาํหรับอนุภาคทรงกระบอกยาว 

 Thickness Guinier plot: กราฟ 𝑞𝑞2  กบั ln𝑞𝑞2𝐼𝐼 ใหเ้ส้นตรงสาํหรับอนุภาคแบน 

ซ่ึงความชนัของกราฟนั้นสัมพนัธ์กบัรัศมีไจเรชนัประเภทต่างๆ (ดูหวัขอ้ 2.5) ดงันั้น การพิจารณา Guinier plot 

และดูวา่กราฟชนิดไหนใหเ้ส้นตรงในช่วง q ตํ่าๆ อาจบอกขอ้มูลเบ้ืองตน้เก่ียวกบัรูปร่างอนุภาคได้ 

• Kratky plot 

เป็นการพิจารณากราฟระหวา่ง 𝑞𝑞 กบั 𝑞𝑞2𝐼𝐼 ซ่ึงลกัษณะกราฟท่ีไดจ้ะบอกความเป็น globular (หรือ 

compactness) ของตวัอยา่ง กล่าวคือ ตวัอยา่งท่ีเป็น globular จะให ้Kratky plot ท่ีมีลกัษณะเป็นระฆงัคว ํ่า 

ในขณะท่ีตวัอยา่งท่ีเป็นสายจะให ้Kratky plot ท่ีมีลกัษณะปลายเปิดยกข้ึน การพิจารณา Kratky plot น้ี มี

ประโยชน์เป็นอยา่งยิง่กบัตวัอยา่งโมเลกุลโปรตีน ซ่ึงจะบอกลกัษณะโมเลกุลท่ีเป็นแบบปิด (folded) หรือเปิด 

(unfolded) ดงัแสดงในรูป 9.2 

 

รูป 9.2 ตวัอยา่ง Kratky plot [C.D. Putnam et. al., Rev. Biophys 40(2007)191] 



SAXS/WAXS Station 2014 

 

78 

 

• Porod-Debye plot และ Kratky-Debye plot 

เป็นการพิจารณากราฟระหวา่ง 𝑞𝑞4 กบั 𝑞𝑞4𝐼𝐼 (Porod-Debye plot) และ ระหวา่ง 𝑞𝑞2 กบั 𝑞𝑞2𝐼𝐼 (Kratky-Debye 

plot) มีประโยชน์สาํหรับการพิจารณา compactness หรือ flexibility ของโมเลกุลโปรตีน [รายละเอียดใน R.P. 

Rambo and J.A. Tainer, Biopolymers 95(2011)559] 

9.2  การหาตาํแหน่ง peak และระยะ period (ค่า d-spacing) 

การหาตาํแหน่ง peak ทาํไดง่้ายๆ โดยการนาํส่วน peak ของกราฟการกระเจิงมาทาํ fitting ดว้ยฟังกช์นั

มาตรฐาน เช่น Gaussian function หรือ Lorentzian function หรือฟังกช์นัผสมระหวา่งสองฟังกช์นั โปรแกรม 

SAXSIT มีเมนูช่ือ Line profile analyses (แสดงรูปหนา้ต่างในรูปท่ี 9.2) ซ่ึงสามารถใชใ้นการเลือกส่วน peak, 

ทาํ smoothing, ลบ baseline และทาํ fitting ของ peak โดยใชฟั้งกช์นัมาตรฐาน เพื่อหาตาํแหน่ง peak ได ้เม่ือได้

ตาํแหน่ง peak แลว้ ค่าระยะ period ของโครงสร้างท่ีทาํใหเ้กิด peak หาไดจ้ากสมการท่ี 2.56 คือ 

  𝑑𝑑 = 2𝜋𝜋𝑛𝑛
𝑞𝑞𝑝𝑝𝑒𝑒𝑎𝑎𝑘𝑘

          9.1 

เม่ือ 𝑛𝑛 เป็นลาํดบัของการแทรกสอด 

                 

    รูป 9.3 หนา้ต่างสาํหรับเมนู Line profile analyses 
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เน่ืองจากโครงสร้างระดบันาโนเมตรท่ีเป็นระเบียบนั้นมกัมีการเรียงตวัเป็นแบบชั้น ( lamella structure) 

จึงมกัมีค่า d-spacing เพียงค่าเดียว และตาํแหน่งของ peak ท่ีลาํดบัการแทรกสอดต่างๆ เป็นจาํนวนเท่าของลาํดบั

ท่ีหน่ึง ทาํใหก้ารหาค่า d-spacing ไม่ซบัซอ้น แต่ในบางกรณี ตวัอยา่งอาจมีโครงสร้างท่ีมีการเรียงตวัเป็นแบบอ่ืน

ได ้เช่นกรณีของตวัอยา่งท่ีเป็นผลึกเหลว (liquid crystal) บางประเภทท่ีอาจมีการเรียงตวัของอนุภาคเป็นแบบปีร

มิด หรือลูกบาศก ์หรือแบบผลึกอ่ืนๆ ได ้ในกรณีเช่นน้ีจาํเป็นตอ้งใชค้วามรู้ทาง crystallography ในการแปลผล  

นอกจากนั้น โครงสร้าง lamella ของตวัอยา่งส่วนใหญ่มกัมีค่า d-spacing ท่ีไม่แน่นอนเหมือนกรณีของ

ผลึก จึงอาจตอ้งอาศยัการทาํ fitting ของโครงสร้าง และรวมการกระจายขนาดของค่า d-spacing ดว้ย ตวัอยา่งใน

กรณีเช่นน้ีใหไ้วใ้นหวัขอ้ 9.5 

9.3 การหารูปร่าง และขนาดอนุภาคโดย Guinier approximation 

หากการทดลองสามารถวดั SAXS ท่ีใหข้อ้มูลอยูใ่นช่วงของ Guinier approximation ได ้กล่าวคือ ได้

ขอ้มูลทีมี่ช่วงค่า qR<1 ก็สามารถหาขนาดอนุภาคไดจ้ากค่ารัศมีไจเรชนัโดยใช ้ Guinier approximation ได ้(ดู

หลกัการในหวัขอ้ 2.5) ในโปรแกรม SAXSIT มีเมนู Fitting ซ่ึงภายในบรรจุเมนู Guinier and Porod fit ซ่ึง

สามารถใชใ้นการตรวจสอบกราฟการกระเจิง และหาค่ารัศมีไจเรชนัของอนุภาคทรงกลม ทรงกระบอก หรือ

แผน่ได ้โดยมีขั้นตอน ดงัน้ี 

a. เลือกเมนู Guinier and Porod fit (จากภายในเมนู Fitting ของ MAIN MENU) 

b. อ่านขอ้มูล scattering profile จากไฟล ์Excel โดยคลิกปุ่ม Read data โดยสามารถอ่านขอ้มูลหลาย

ชุดเพือ่จดัการพร้อมกนัได ้โดยเลือกรูปแบบขอ้มลูตามตวัเลือก  

c. วาดกราฟ 𝑞𝑞𝑛𝑛𝐼𝐼(𝑞𝑞𝑛𝑛)  โดยเลือกประเภทกราฟจากในกล่อง Plot profile เช่นสาํหรับอนุภาคทรง

กลม เลือก 𝑞𝑞2 และ 𝐼𝐼(𝑞𝑞) และวาดกราฟ Ln-ln 

d. ตดักราฟในส่วนท่ีไม่เก่ียวขอ้งออก โดยการคลิกปุ่ม Choose valid data range และเลือกช่วงกราฟท่ี

ตอ้งการโดยใชเ้มา้ส์คลิก 

e. พิจารณาลกัษณะกราฟในส่วนค่า 𝑞𝑞 นอ้ยๆ เพือ่เลือกช่วงท่ีเป็นเส้นตรงสาํหรับ fit  

f. คลิกปุ่ม Choose data range for fitting และเลือกช่วงขอ้มูลสาํหรับ fit 
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g. ในกล่อง Fitting เลือก Radius of gyration (สาํหรับอนุภาคทรงกลม)  และคลิกปุ่ม Fit จากนั้น

โปรแกรมจะ fit และแสดงค่า radius of gyration (𝑅𝑅𝐺𝐺 ) ในแถบ Massage ดา้นล่าง 

เนน้อีกคร้ังวา่ค่า radius of gyration ไม่ใช่รัศมีของอนุภาค แต่สัมพนัธ์กบัรัศมีของอนุภาค เช่น อนุภาคทรงกลมมี

ค่ารัศมี 𝑅𝑅 = �5
3
𝑅𝑅𝐺𝐺  

 

  

 

รูป 9.4 หนา้ต่างสาํหรับเมนู Guinier and Porod fit 

 

หมายเหตุในท่ีน้ีวา่ในการใชง้านเมนู Guinier and Porod fit น้ี การ fit หา radius of gyration ชนิดต่างๆ 

จะเป็นตามนิยามในหวัขอ้ 2.5 โดยไม่ข้ึนกบัการวาดกราฟจากกล่อง Plot profile ทางซา้ยมือ แต่การทาํ Fit 

straight line to plot เพื่อหาความชนัของกราฟนั้นจะทาํกบักราฟท่ีวาดโดยตรง ความชนัท่ีไดจึ้งข้ึนการการเลือก

วาดกราฟ 
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นอกจากการหาค่าความชนัตามกระบวนการดา้นบนแลว้ โปรแกรม SASfit สามารถทาํการฟิต Guinier 

approximation ไดโ้ดยการ fit สมการของ Guinier approximation เช่น สมการ 2.26 โดยตรง (โดยการเลือก form 

factor เป็น Guinier) 

9.4 การหาขนาด และการกระจายขนาดของอนุภาคนาโน 

ในกรณีน้ีโปรแกรม SASfit มีตวัเลือกของ form factor และ size distribution หลากหลายใหเ้ลือก โดย

เราจะยกตวัอยา่งการทาํ fitting หาขนาด และ size distribution ของอนุภาคทองท่ีวดัท่ีสถานี SAXS/WAXS 

(BL2.2) 

ตวัอยา่งเป็นอนุภาคทอง (gold nano particles) แขวนลอยในนํ้า ทาํการวดัโดยใช ้ liquid cell โดยในการ

จดัการขอ้มูลในกรณีน้ี ค่าความเขม้การกระเจิงของอนุภาคท่ีแขวนลอยในของเหลวหาไดจ้ากการวดัตวัอยา่ง 

และทาํการลบ background (คือของเหลว) พร้อมทั้งการแกค้่าการดูดกลืน x-ray ของตวัอยา่ง โดยโปรแกรม 

SAXSIT จะทาํการคาํนวณแผนผงัการกระเจิงของอนุภาคจาก 

    

   𝐼𝐼𝑝𝑝𝑎𝑎𝑟𝑟𝑔𝑔𝑖𝑖𝑐𝑐𝑝𝑝𝑒𝑒 = 𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 − (1 − 𝑐𝑐)𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑    9.2 

โดยท่ี 

    𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 = 𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒
𝑉𝑉𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 ∙𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 ,𝐼𝐼𝐶𝐶

 , 

    𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 = 𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑
𝑉𝑉𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 ∙𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 ,𝐼𝐼𝐶𝐶

 , 

โดยค่า transmission ของตวัอยา่งอนุภาคในของเหลว (sample) และของของเหลวเปล่า (background) ไดจ้าก 

    𝑉𝑉𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 = 𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 ,𝑃𝑃𝑆𝑆 /𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 ,𝐼𝐼𝐶𝐶

𝑖𝑖𝑐𝑐𝑒𝑒𝑝𝑝𝑝𝑝 ,𝑃𝑃𝑆𝑆 /𝑖𝑖𝑐𝑐𝑒𝑒𝑝𝑝𝑝𝑝 ,𝐼𝐼𝐶𝐶
  

    𝑉𝑉𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 = 𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 ,𝑃𝑃𝑆𝑆 /𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏 𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 ,𝐼𝐼𝐶𝐶

𝑖𝑖𝑐𝑐𝑒𝑒𝑝𝑝𝑝𝑝 ,𝑃𝑃𝑆𝑆 /𝑖𝑖𝑐𝑐𝑒𝑒𝑝𝑝𝑝𝑝 ,𝐼𝐼𝐶𝐶
 

โดย 

 𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒  เป็นแผนผงัการกระเจิงของตวัอยา่งอนุภาคในของเหลว 

 𝐼𝐼𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑  เป็นแผนผงัการกระเจิงของของเหลวเปล่า 
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 𝑐𝑐 เป็นค่าความเขม้ขน้ ( concentration) ของอนุภาคในของเหลว ซ่ึงโดยปกติเราจะใชต้วัอยา่งท่ีเจือจาง

เพียงพอ และสามารถประมาณความเขม้ขน้เป็นศูนยไ์ด ้ 

 𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 ,𝐼𝐼𝐶𝐶  เป็นค่า integrated intensity ของ x-ray ท่ีวดัดว้ย ionization chamber ในช่วงเวลาท่ีวดั

ตวัอยา่งอนุภาคในของเหลว  

 𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑝𝑝𝑝𝑝𝑒𝑒 ,𝑃𝑃𝑆𝑆 เป็นค่า integrated intensity ของ x-ray ท่ีวดัดว้ย photodiode ดา้นหนา้ beamstop ในช่วง

เวลาท่ีวดัตวัอยา่งอนุภาคในของเหลว 

 𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 ,𝐼𝐼𝐶𝐶  เป็นค่า integrated intensity ของ x-ray ท่ีวดัดว้ย ionization chamber ในช่วงเวลาท่ี

วดัของเหลวเปล่า 

 𝑖𝑖𝑎𝑎𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 ,𝑃𝑃𝑆𝑆  เป็นค่า integrated intensity ของ x-ray ท่ีวดัดว้ย photodiode ดา้นหนา้ beamstop 

ในช่วงเวลาท่ีวดัของเหลวเปล่า 

 𝑖𝑖𝑐𝑐𝑒𝑒𝑝𝑝𝑝𝑝 ,𝐼𝐼𝐶𝐶  เป็นค่า integrated intensity ของ x-ray ท่ีวดัดว้ย ionization chamber ในช่วงเวลาท่ีวดั cell เปล่า 

 𝑖𝑖𝑐𝑐𝑒𝑒𝑝𝑝 𝑝𝑝 ,𝑃𝑃𝑆𝑆  เป็นค่า integrated intensity ของ x-ray ท่ีวดัดว้ย photodiode ดา้นหนา้ beamstop ในช่วงเวลาท่ี

วดั cell เปล่า 

ดงันั้น การวดั SAXS ของอนุภาคทองท่ีแขวนลอยในนํ้า จึงมีขั้นตอน คือ 

 วดั liquid cell เปล่า สาํหรับเป็น reference pattern 

 วดั liquid cell บรรจุนํ้า สาํหรับเป็น background pattern 

 วดั liquid cell บรรจุตวัอยา่ง (อนุภาคทอง แขวนลอยในนํ้า) สาํหรับเป็น sample pattern 

 จดัการแผนผงัการกระเจิงดว้ยโปรแกรม SAXSIT ใหไ้ด ้scattering profile (ลบ background, normalize 

beam current และ normalize transmission แลว้) ตามวธีิการในบทท่ี 8. 

จากนั้นทาํการวเิคราะห์ขอ้มูลดว้ยโปรแกรม SASfit ตามขั้นตอน ดงัน้ี 

a. เปิดไฟล์ Excel ท่ีเป็น output จากเมนู Calculate scattering profile ของโปรแกรม SAXSIT ในหนา้ 

worksheet ท่ีช่ือ Averaged I(q) และทาํการ Save as เป็นไฟลป์ระเภท Text (Tab delimited) 

(เน่ืองจากโปรแกรม SASfit จะอ่านขอ้มูลจาก text file) 
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b. เปิดโปรแกรม SASfit เลือกเมนู File -> Single Data Set… -> Browse (รูปท่ี 9.4) และเลือก

ไฟลข์อ้มลูท่ีเป็น text file จากขอ้ a. 

 

 

รูป 9.5 การอ่านขอ้มูลเขา้โปรแกรม SASfit 

 

c. คลิกปุ่ม Options ใส่ลกัษณะขอ้มูล  (รูปท่ี 9.6a) เช่น Input format: xy (หมายถึงเป็นสองคอลมัน์ ไม่

มี error bar), lines to skip: 1 (หมายถึงขา้มบรรทดัแรกในขอ้มูลซ่ึงเป็นหวัช่ือตวัแปร), File 

extension: txt (นามสกุลของไฟลข์อ้มูล) จากนั้นคลิกปุ่ม OK จะไดก้ราฟการกระเจิงดงัรูปท่ี 9.6b 
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รูป 9.6a การ set ลกัษณะขอ้มูลท่ีอ่าน 

 

รูป 9.6b ขอ้มูลท่ีอ่าน 
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d. ตดักราฟส่วนท่ีไม่เก่ียวขอ้ง หรือผดิปกติออกโดยการเลือกเมนู File -> Single Data Set… ซ่ึง

โปรแกรมจะเปิดกล่องช่ือ Merge Files ข้ึนมา เราสามารถตดัช่วงตน้และช่วงทา้ยขอ้มูลท่ีไม่ตอ้งการ

ออกโดยใส่ตวัเลขจาํนวนจุดท่ีตอ้งการตดัในกล่อง Skip first n points และ Skip last points (รูปท่ี 

9.7) (หลงัใส่ตวัเลข กดปุ่ม Apply จะทาํใหเ้ห็นวา่กราฟท่ีถูกตดัเป็นอยา่งไร) จากนั้นกคลิกปุ่ม OK 

 

 

รูป 9.7 การตดัส่วนตน้และปลายขอ้มลูท่ีไม่ใช ้

 

e. เลือกเมนู File -> Calc -> Single Data Set… ->  fit จะไดห้นา้ต่างสาํหรับทาํ fitting (รูปท่ี 9.8) โดย

ในแทป็ size distrib. and formfactor จะประกอบดว้ยสองส่วน ดา้นซา้ยเป็น size distribution 

ดา้นขวาเป็น form factor  
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รูป 9.8 หนา้ต่างสาํหรับทาํ fitting 

 

f. ดา้นซา้ย  มีเมนูใหเ้ลือกฟังกช์นัสาํหรับ size distribution ในกรณีน้ีเราเลือก LogNorm ซ่ึงเป็น

ฟังกช์นั Log Normal สาํหรับ size distribution 

g. ดา้นขวา มีเมนูสาํหรับใหเ้ลือก form factor ในกรณีน้ีเลือก Sphere เม่ือคลิก Apply จะปรากฎ

เส้นกราฟสีแดง เป็นค่า model ท่ีถูกคาํนวณจาก form factor และ size distribution ท่ีเลือก 

h. ในหนา้ต่างสาํหรับทาํ fitting จะมีกล่องสาํหรับค่า  parameter ต่างๆ ของ form factor และsize 

distribution พร้อมทั้งช่องส่ีเหล่ียมดา้นหลงั สาํหรับเลือก fit เน่ืองจากการ fit นั้นเป็นการทาํ chi-

square minimization ซ่ึงอาจมีคาํตอบไดห้ลายแบบ ดงันั้นในขั้นแรกเราจาํเป็นตอ้งประมาณค่า 

parameter ใหไ้ด ้model ใกลเ้คียงกบัขอ้มูลก่อนทาํการ fit  

การทาํ fitting ในกรณีน้ี มี parameter สาํหรับ form factor คือ R (รัศมีของอนุภาค) และ eta (ค่า 

density contrast) และมีช่องส่ีเหล่ียม distr. สาํหรับใหเ้ลือกวา่ parameter ตวัใดท่ีจะมี distribution 

ซ่ึงในกรณีน้ีเราเลือก R  
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ในส่วนของ size distribution มี parameter คือ N (normalization factor), s (width parameter 

ของ log normal), p (shape parameter ของ log normal) และ mu (location parameter ของ log 

normal)  

ก่อนทาํการ fit เราประมาณค่าให ้ model ใหใ้กลเ้คียงกบัขอ้มูล โดยการปรับค่า eta ของ form 

factor และค่า mu และ s ของ size distribution  (รูปท่ี 9.9) โดยทีค่่า eta จะเป็นตวักาํหนด amplitude 

ของกราฟ, ค่า mu เป็นตวักาํหนดตาํแหน่งสูงสุดของ oscillation และค่า s เป็นตวักาํหนดความลึก

ของ oscillation 

 

รูป 9.9 การประมาณค่า parameter ก่อน fit 

 

เม่ือได ้model ท่ีใกลเ้คียงพอสมควรแลว้ เราเร่ิมทาํการฟิต โดยก่อน fit ผูใ้ชค้วรทาํความเขา้ใจ

ความหมาย และผลของ parameter ต่างๆ ก่อน  

เช่นในกรณีน้ี ค่า eta นั้นเป็นเหมือนค่า scaling factor และไม่มีความสาํคญัเน่ืองจากเรา

วเิคราะห์แบบ relative และตอ้งการเพียงรูปร่างของกราฟเท่านั้น  และเน่ืองจาก N นั้นเป็น 
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normalization factor จึงเป็น scaling factor เช่นเดียวกนั ดงันั้นการ fit ค่า eta และ N จึงมีผล

เหมือนกนั เราจึงจะเลือก fit เฉพาะ eta 

ค่า s เป็นความกวา้งของ log normal distribution ซ่ึงการ fit ค่า s อาจจะใชเ้วลาในการคาํนวณ

พอสมควร และจะส่งผลซบัซอ้นกวา่ parameter อ่ืน ดงันั้น ในขั้นแรก เราควรเลือกฟิตเฉพาะค่า eta 

และ mu เพื่อใหไ้ด ้model ท่ีใกลเ้คียงขอ้มูลยิง่ข้ึน  

i. เลือกช่องส่ีเหล่ียมหลงั mu และ eta เพือ่เลือกเป็น fit parameter จากนั้นคลิกปุ่ม Run fit โปรแกรม

จะทาํการ fit หาค่า parameter ทั้งสองท่ีเหมาะสม  และใหค้่า model ใกลเ้คียงขอ้มูลมากท่ีสุด (รูปท่ี 

9.10)  

 

 

รูป 9.10 ผลการ fit เร่ิมตน้ 
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j. เลือกช่องส่ีเหล่ียมหลงั s และคลิก Run fit (ทาํการ fit ค่า eta, mu และ s พร้อมกนั) ซ่ึงจะได ้ model 

ท่ีใกลเ้คียงข้ึน (รูปท่ี 9.11) 

 

 

    รูป 9.11 ผลการฟิตถดัไป 

 

อยา่งไรก็ตาม model ท่ีไดจ้ากผลการ fit อาจยงัไม่ใกลเ้คียงเท่าท่ีควร ปัญหาท่ีเกิดข้ึนนั้น

เน่ืองมาจากขอ้มูลท่ีไดจ้ากการวดัมกัไม่ไดมี้เฉพาะการกระเจิงของตวัอยา่งเท่านั้น แต่มีส่ิงอ่ืนปะปน

อยู ่เช่น background ท่ีลบออกไม่หมด หรือมีการกระเจิงจากกลุ่มอนุภาคท่ีเกาะตวักนัปนอยูด่ว้ย 

ดงันั้นมกัมีความจาํเป็นตอ้งเพิ่มส่วนเหล่าน้ีเขา้ไปในการทาํ fitting ดว้ย โดยการเพิ่ม background 

เขา้ไปในการ fit โดยในโปรแกรม SASfit จะมีส่วนของ background อยูใ่นตวัเลือกของ form factor 

โดยใน background จะอยูใ่นรูปของ c0+c1q+c4q-alpha โดยเทอมแรกเป็นค่าคงท่ี เทอมท่ีสองเป็น 

background ท่ีเพิ่มเป็นเส้นตรงกบัค่า q และเทอมท่ีสามเป็น power law ซ่ึงเกิดจากการกระเจิงจาก

กลุ่มอนุภาคท่ีเกาะตวักนั ในกรณีน้ีเราจะใชเ้ทอมท่ี 1 และเทอมท่ีสาม เป็นส่วนของ background 
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k. ในหนา้ต่างสาํหรับการ fit ในบรรทดัท่ีเขียนวา่ contribution: จะเห็นวา่ท่ีเราทาํการ fit นั้นเป็น 

contribution: 1 ใหค้ลิกปุ่ม Add ซ่ึงหนา้ต่างจะเพิ่ม contribution: 2 โดยเราสามารถเปล่ียนกลบัไป

กลบัมาระหวา่งสอง contribution ไดโ้ดยการคลิกปุ่ม Previous หรือ Next 

l. สาํหรับ contribution: 2 ในส่วนของ size distribution เลือก monodisperse และในส่วนของ form 

factor เลือก background (รูปท่ี 9.12) 

 

 

รูป 9.12 หนา้ต่าง contribution ของส่วน background 

m. ในส่วนของ background ใส่ค่า c_1=0, ปรับค่า alpha=3 (q-3

n.  เลือกกล่องส่ีเหล่ียมหลงั c_0 และ c_4 เพือ่ใหเ้ป็น fit parameter จากนั้นคลิก Run fit 

 เป็นลกัษณะของการกระเจิงจากกลุ่ม

อนุภาคท่ีเกาะเป็นกอ้น) และปรับค่า c_0 และ c_4 ใหค้่า model (กราฟเส้นสีแดง) มีการ

เปล่ียนแปลงเลก็นอ้ย (โดยปกติค่าสัมประสิทธ์ิของ background จะอยูใ่นระดบัเดียวกบัค่าของ

ขอ้มูลในช่วงปลาย) 
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o. เอากล่องส่ีเหล่ียม หลงั c_0 และ c_4 ออก และเลือกกล่องส่ีเหล่ียมหลงั alpha จากนั้นคลิก Run fit 

เราจะไดผ้ลการฟิตดงัรูปท่ี 9.13 และไดค้่า parameter ของ log normal distribution จากผลการ fit 

อยา่งไรก็ตาม เนน้อีกคร้ังวา่ค่า mu และ s ท่ีไดจ้าก Log normal distribution มีความสัมพนัธ์กบัค่ารัศมีเฉล่ีย และ 

standard deviation (ดูหวัขอ้ 2.4) คือ 

  〈𝑅𝑅〉 = 𝜇𝜇 exp(𝜎𝜎
2

2
)       9.3 

  𝑆𝑆𝑆𝑆 = 𝜇𝜇�𝜔𝜔(𝜔𝜔 − 1)      9.4 

เม่ือ 𝜔𝜔 = exp(𝜎𝜎2) โดยท่ี 𝜇𝜇 และ σ คือ mu และ s   

 

รูป 9.13 ผลการฟิตสุดทา้ย 

ขอ้มลู parameter ต่างๆ จากผลการฟิตท่ีไดถู้กแสดงอยูใ่น tab ต่างๆ ในหนา้ต่างของ SASfit  ในส่วน

ของค่า model จากการ fit (เส้นกราฟสีแดง) ในรูปตวัเลข สามารถดึงมาไดโ้ดยการคลิกขวาบนหนา้ต่างกราฟ ซ่ึง

จะปรากฏเมนูต่างๆ รวมทั้งเมนู Export Data… ซ่ึงผูใ้ชส้ามารถดึงขอ้มูลออกเป็น ascii ในรูปของไฟล ์ text ได ้



SAXS/WAXS Station 2014 

 

92 

 

นอกจากนั้น เม่ือคลิกขวาบนหนา้ต่างกราฟ ยงัปรากฎเมนู Graph ใหผู้ใ้ชจ้ดัการลกัษณะกราฟได ้เช่นเปล่ียนแกน

ของกราฟเป็นแบบ linear หรือเปล่ียนช่วงการวาดกราฟใหม่ 

9.5 การหาขนาด และการกระจายขนาดของอนุภาคนาโนทีม่กีารเกาะกลุ่มกนั  

ในกรณีของตวัอยา่งของอนุภาคนาโนท่ีมีการเกาะกลุ่มกนั ทาํใหเ้กิดอนุภาคท่ีมีขนาดหลายระดบัอยูใ่น

ตวัอยา่ง เราอาจหาการกระจายขนาดอนุภาคไดโ้ดยใชว้ธีิท่ีเรียกวา่ Global fit โดยใชก้ารผสมระหวา่ง Guinier 

approximation และ Power law ตามวธีิการของ Beaucage [G. Beaucage, Jounal of Applied Crystallography 

28(1995)717-728] โดยในโปรแกรม SASfit มี form factor สาํหรับทาํ Global fit ช่ือวา่ BeaucageExpPowLaw 

ซ่ึงอยูใ่นกลุ่ม non-particular structures ของ form factor (รูปท่ี 9.14) โดยมีขั้นตอนการทาํ fitting คลา้ยกบัการ fit 

สาํหรับ size distribution ในหวัขอ้ 9.3 ซ่ึงในขั้นแรก ผูใ้ชต้อ้งพยายามประมาณค่าเร่ิมตน้ใหไ้ด ้model ท่ีใกลเ้คียง

กบัขอ้มลูก่อน 

 

 

  รูป 9.14 Beaucage unified exponential-power law ใน form factor ของ SASfit 
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สมการสาํหรับ unified exponential-power law (สาํหรับขนาดอนุภาคสองระดบั) ของ Beaucage คือ 

𝐼𝐼(𝑞𝑞) =  𝐺𝐺 exp(−
𝑞𝑞2𝑅𝑅𝑔𝑔2

3 ) + 𝐵𝐵 exp�−
𝑞𝑞2𝑅𝑅𝑎𝑎𝑔𝑔𝑎𝑎2
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+  𝐺𝐺𝑎𝑎 exp(−𝑞𝑞2𝑅𝑅𝑎𝑎2

3
) + 𝐵𝐵𝑎𝑎 �
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√6

��
3
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�
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   9.5 

ในกรณีเช่นน้ี แต่ละส่วนของขอ้มลูจะแสดงส่วนของ contribution ในสมการดา้นบนค่อนขา้งชดัเจน 

เช่น เม่ือทาํการ plot กราฟใน ln-ln scale ท่ีช่วง q ตํ่าๆ จะแสดงลกัษณะของ exponential ในขณะท่ีส่วนถดัมาจะ

แสดง power law ซ่ึงเป็นเส้นตรงท่ีมีความชนั P และส่วนสุดทา้ยท่ีค่า q สูงๆ จะแสดงลกัษณะ power law ท่ีมี

ความชนั Ps

เน่ืองจากการกระเจิงจากอนุภาคขนาดใหญ่จะปรากฏท่ีค่า q ตํ่า ในขณะท่ีการกระเจิงจากอนุภาคขนาด

เล็กจะปรากฎท่ีค่า q สูง ดงันั้นในกรณีท่ีอนุภาคมีการเกาะกลุ่มกนัหลายระดบั ขอ้มูลท่ีไดค้วรมีลกัษณะการแยก

ส่วนของกลุ่มอนุภาคระดบัต่างๆ ชดัเจน โดยสามารถสังเกตไดจ้ากการปรากฏส่วนเส้นตรงท่ีมีค่าความชนั

ต่างกนัในแต่ละช่วง q ในกราฟระหวา่ง ln(𝐼𝐼) และ ln(𝑞𝑞) เช่น หากทาํการวดัท่ีค่า q สูงพอ มกัจะปรากฎส่วน

ของกราฟท่ีมีค่าความชนัเป็น -4 ซ่ึงเป็นลกัษณะของการกระเจิงของอนุภาคผวิเรียบ  (ดูหวัขอ้ 2.8) นัน่คือเป็น

ส่วนการกระเจิงของอนุภาคตั้งตน้ (primary particles) ท่ีไม่เกาะกลุ่มกนั เม่ืออนุภาคเกาะกลุ่มกนั ทาํใหมี้ขนาด

ใหญ่ข้ึนกลายเป็นกอ้นอนุภาค (หรือแผน่อนุภาค) ท่ีผวิขรุขระ จึงปรากฎการกระเจิงท่ีมีค่าความชนัระหวา่ง -4 

และ -3 (กรณีเกาะกลุ่มเป็นกอ้น) หรือความชนัระหวา่ง -3 ถึง -2 (กรณีเกาะกลุ่มเป็นแผน่)  

ในกรณีท่ีมีขนาดอนุภาคในระดบัเดียว ขอ้มูลปรากฏส่วนท่ีเป็นเส้นตรงส่วนเดียว สมการของ Beaucage 

เป็น 

  

𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 𝐺𝐺 exp(−𝑞𝑞2𝑅𝑅𝑔𝑔2

3
) + 𝐵𝐵 �

�erf �
𝑞𝑞𝑅𝑅𝑔𝑔
√6

��
3

𝑞𝑞
�

𝑃𝑃

    9.6 
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ซ่ึงสามารถทาํการ fit ไดใ้นโปรแกรม SASfit โดยการ set ค่า Gs=Bs=Rsub

 เม่ือไดค้่า parameter จากการ fit แลว้ สมการของ Beaucage ยงัใหค้่า parameter ของ Log normal 

distribution โดยอตัโนมติั [G. Beaucage, H. K. Kammler, S. E. Platsinis, Journal of Applied Crystallography, 

37 (2004), 523–535] โดยสาํหรับอนุภาคทรงกลมเราไดค้่า  𝜇𝜇 และ σ ของ Log normal distribution ในกรณีน้ี 

คือ 

=0 

   𝜇𝜇 = � 5𝑅𝑅𝑔𝑔2

3 exp (14𝜎𝜎2)
       9.7 

   𝜎𝜎 = �ln �
𝐵𝐵𝑅𝑅𝑔𝑔4

1.62𝐺𝐺�

12
       9.8 

ซ่ึงสามารถนาํไปหาค่ารัศมีเฉล่ียและ standard deviation ได ้คือ 

   〈𝑅𝑅〉 = 𝜇𝜇 exp(𝜎𝜎
2

2
)       9.9 

   𝑆𝑆𝑆𝑆 = 𝜇𝜇�𝜔𝜔(𝜔𝜔 − 1)      9.10 

เม่ือ 𝜔𝜔 = exp(𝜎𝜎2) 

รูปท่ี 9.15 แสดงหนา้ต่างสาํหรับการ fit ของ SASfit ท่ีใช ้form factor สาํหรับ Global fit ของ Beaucage 

ในกรณีท่ีมีอนุภาคระดบัเดียว  

รูปท่ี 9.16 แสดงตวัอยา่งขอ้มูล SAXS ของอนุภาคนาโนสองชนิด และผลการทาํ Global fit จาก SASfit 

แสดงค่า model ท่ีไดจ้ากการ fit และแสดงส่วนของ exponential และส่วนของ power law ของ model ท่ีได ้
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รูป 9.15 หนา้ต่างสาํหรับ fitting ของ SASfit ในกรณีใชส้มการของ Beaucage สาํหรับอนุภาคท่ี

มีขนาดระดบัเดียว 

    

รูป 9.16 ตวัอยา่งผลการวดั SAXS ของอนุภาคนาโน FePt (ส่ีเหล่ียม) และ Fe3O4 (สามเหล่ียม) และผล

การทาํ Global fit โดยสมการของ Beaucage (เส้นทึบ) และแสดง contribution ในส่วนของ exponential 

(เส้นจุด) และ power law (เส้นประ) [S. Rugmai et al., Materials and Technology 46(2012)369] 
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9.6 การทาํ fitting ของ structure factor สําหรับโครงสร้างแบบ lamella 

ในกรณีท่ีตวัอยา่งเป็นโครงสร้างท่ีมีการเรียงตวัเป็นระเบียบ เช่นโครงสร้างท่ีเป็นชั้น (lamella structure) 

เราจาํเป็นตอ้งรวมส่วนของ structure factor ในการทาํ fitting เพือ่หา model สาํหรับอธิบายโครงสร้างดงักล่าว 

โครงสร้างท่ีพบบ่อยในตวัอยา่งประเภทพอลิเมอร์หรือสารชีวภาพคือโครงสร้างแบบ lamella ซ่ึงเป็นโครงสร้าง

ท่ีประกอบดว้ย cluster ของโมเลกลุท่ีเกาะตวักนัเป็นส่วนท่ีมีความหนาแน่นสูงสลบักบัส่วนท่ีมีความหนาแน่น

ตํ่า และจดัตวัเป็นระเบียบแบบหลวมๆ ผลการวดั SAXS ของตวัอยา่งเหล่าน้ีมกัให ้ peak ท่ีมีลกัษณะกวา้ง 

(diffuse peaks)  

Model ท่ีใชบ้่อยในการอธิบายโครงสร้างแบบ lamellar เช่นน้ี เรียกวา่ paracrystalline theory และ model 

ใกลเ้คียงท่ีเพิ่มเติมผลจากความไร้ระเบียบชนิดต่างๆ เช่น thermal disorder ท่ีมีผลของความร้อน หรือ Modified 

Caille theory ท่ีมีผลจากการโคง้งอของ lamella [G. Pabst et al., Journal of Applied Crystallography 

36(2003)1378] [T. Fruhwirth et al., Journal of Applied Crystallography 37(2004)703] 

เม่ือใชโ้ปรแกรม SASfit ในการทาํ fitting ของโครงสร้างแบบ lamella เราอาจเลือก form factor เป็น

อนุภาคท่ีเป็นแผน่ โดยส่วนของ form factor น้ี เป็นส่วนความหนาแน่นสูง (เช่นส่วนท่ีเป็นผลึก) ในโครงสร้าง 

โดย form factor ท่ีเป็นแผน่น้ีอยูใ่น planar obj. > homogeneousXS และสามารถใส่ size distribution เป็น 

Gaussian หรือ Log normal สาํหรับ distribution ของความหนาของแผน่ (พารามิเตอร์ L) (ดูรูปที ่9.17) หรือส่วน

ของ form factor อาจเป็น Guassian Bilayer ซ่ึงอยูใ่น planar obj. > BiLayerGauss (เช่น กรณีของ membrane 

stacks) 
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รูป 9.17 form factor อนุภาคเป็นแผน่ โดยมีค่าความหนาเป็น Gaussian distribution 

ในส่วนของ structure factor สาํหรับ lamellar structure โปรแกรม SASfit มีตวัเลือกคือ 

ThermalDisorder, Paracrystalline และ ModifiedCaille ซ่ึงอยูใ่นกลุ่ม Multi Lamellar Structures (รูปท่ี 9.18) 

 

รูป 9.18 structure factor ใช ้Modified Caille Theory สาํหรับ lamellar structure  
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ขั้นตอนการทาํ fitting นั้นเป็นเช่นเดียวกบัการ fit ขนาดอนุภาคนาโน (ดูหวัขอ้ 9.3) โดยผูใ้ชต้อ้งทาํ

ความเขา้ใจความหมายของ parameter ต่างๆ (มีคาํอธิบายในคู่มือโปรแกรม SASfit) และพยายามประมาณค่าให้

ได ้model ท่ีใกลเ้คียงขอ้มูลก่อน รวมทั้งอาจตอ้งใส่ contribution จาก background ดว้ย นอกจากนั้น เน่ืองจาก 

model ในกรณีเช่นน้ีมีความซบัซอ้น โปรแกรมจึงอาจใชเ้วลานานในการ fit แต่ละคร้ัง  

หากตอ้งการทาํ fitting ในกรณีท่ีนอกเหนือจากน้ี จาํเป็นตอ้งอาศยัการเขียนโปรแกรมคาํนวณ เช่น ใน

โปรแกรม SAXSIT มีเมนูสาํหรับการทาํ fitting โดยใช ้Paracrystalline theory (รูปท่ี 9.19) ซ่ึงใหค้่าความเขม้การ

กระเจิงของโครงสร้าง lamella เป็น 

  𝐼𝐼(𝑞𝑞) = 𝐴𝐴𝑞𝑞−1|𝑓𝑓(𝑞𝑞)|2𝑆𝑆(𝑞𝑞) + 𝐵𝐵𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑   9.11 

โดย 𝐴𝐴 เป็นค่าคงท่ีและ 𝑓𝑓(𝑞𝑞) เป็น form factor ของ crystalline lamella ซ่ึงในกรณีท่ีใช ้ model เป็นแผน่ท่ีมี

ความหนา 𝐿𝐿 เราได ้form factor 

   𝑓𝑓(𝑞𝑞) = 𝐿𝐿
sin (𝑞𝑞𝐿𝐿2 )

𝑞𝑞𝐿𝐿/2
       9.12 

และในส่วนของ structure factor จาก Paracrystalline theory [R. Hosemann and S.N. Bagchi, Direct analysis of 

diffraction by matter, Noth-Holland 1962] [B.K. Vainshtein, Diffraction of x-ray by chain molecules, Elsavier 

1966] เป็น 

𝑆𝑆(𝑞𝑞) = 1−|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2

1−2|𝐹𝐹(𝑞𝑞)| cos (𝑞𝑞𝑞𝑞 )+|𝐹𝐹(𝑞𝑞)|2      9.13 

โดยท่ี 𝐹𝐹(𝑞𝑞) เป็น Fourier transform ของ distribution function ของตาํแหน่งศูนยก์ลางของ  crystalline lamellae 

ท่ีมีค่าเฉล่ียของระยะระหวา่ง lamella เป็น α เช่นในกรณีท่ี distribution function เป็น Gaussian function ท่ีมี 

standard deviation เป็น σ คือ 

   𝐻𝐻(𝑥𝑥) = 1
√2𝜋𝜋𝜎𝜎

exp(− (𝑥𝑥+𝑞𝑞)2

2𝜎𝜎2 )    9.14 

โดย 𝐹𝐹(𝑞𝑞) เป็น Fourier transform ของ 𝐻𝐻(𝑥𝑥)  
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 ในส่วนของ Background นั้น เป็นค่าคงท่ี และส่วนของการกระเจิงจากอนุภาคนอกเหนือจากส่วน 

lamella โดยอาจเป็นในรูปของ power law เช่น 

   𝐵𝐵𝑎𝑎𝑐𝑐𝑘𝑘𝑔𝑔𝑟𝑟𝑏𝑏𝑔𝑔𝑛𝑛𝑑𝑑 = 𝑘𝑘 + 𝑎𝑎𝑞𝑞−𝑝𝑝      9.15 

ซ่ึงเราสามารถสร้าง model ไดจ้ากการทาํ least square fit ท่ีมี parameter คือ 𝐴𝐴, 𝐿𝐿,𝑞𝑞,𝜎𝜎,𝑘𝑘, 𝑎𝑎 และ 𝑝𝑝 

 ในกรณีอ่ืนๆ สามารถทาํการปรับเปล่ียน  model ใหเ้ฉพาะเจาะจงกบัท่ีตอ้งการไดโ้ดยการแกไ้ข source 

code ใน Matlab 

 

      รูป 9.19 หนา้ต่างสาํหรับทาํ fitting ของ paracystalline model สาํหรับ lamellar structure 

9.7 การคาํนวณค่า Hermans orientation factor 

ในกรณีของตวัอยา่งท่ีเป็นเส้นใย หรือพอลิเมอร์ หรือสารอ่ืนท่ีมีการจดัเรียงตวัของโครงสร้างท่ีเป็น

ระเบียบ และมีทิศทาง ทิศทางการเรียงตวัของโครงสร้างน้ีจะปรากฏในแผนผงัการกระเจิงท่ีวดัได ้โดยเรา
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สามารถศึกษาทิศทางการเรียงตวัของโครงสร้างเหล่าน้ีในเชิงปริมาณไดจ้ากการคาํนวณค่า orientation เทียบกบั

ทิศทางอา้งอิง ซ่ึงปริมาณหน่ึงท่ีนิยมใชคื้อ Hermans orientation factor (𝑓𝑓𝐶𝐶 ) ซ่ึงถูกนิยามเป็น 

𝑓𝑓𝐶𝐶 = 3〈cos 2 𝜑𝜑〉−1
2

       9.16 

โดย 

  〈cos2 𝜑𝜑〉 = ∫ 𝐼𝐼(𝜑𝜑) cos 2 𝜑𝜑 sin 𝜑𝜑𝑑𝑑𝜑𝜑𝜋𝜋/2
0

∫ 𝐼𝐼(𝜑𝜑) sin 𝜑𝜑𝑑𝑑𝜑𝜑𝜋𝜋/2
0

            9.17 

และ 

   𝐼𝐼(𝜑𝜑) = ∫ 𝐼𝐼(𝜃𝜃,𝜑𝜑)𝑑𝑑𝜑𝜑𝜃𝜃𝑚𝑚𝑎𝑎𝑥𝑥
𝜃𝜃𝑚𝑚𝑖𝑖𝑛𝑛

          9.18 

โดยท่ีมุม 𝜑𝜑 เป็นมุม azimuth (ดูรูป 2.2) 

 โปรแกรม SAXSIT มีโมดูลท่ีสามารถใชค้าํนวณ Hermans orientation factor จากแผนผงัการกระเจิง 

โดยอยูใ่นเมนู Radial integration / orientation factor 
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รูป 9.20 หนา้ต่างเมนูคาํนวณ Hermans orientation factor ของโปรแกรม SAXSIT 

9.8 การทาํ fitting ของ peak 

ในการวดั WAXS หลายกรณีมีความจาํเป็นตอ้งทาํ fitting ของ peak การกระเจิงท่ีไดโ้ดยใชฟั้งกช์นั

ต่างๆ เช่น Gaussian, Lorentzian หรือฟังกช์นัผสมท่ีนิยมใช ้เช่น Pseudo Voigt หรือ Pearson VII โดยใน

โปรแกรม SASfit มี peak function ใหเ้ลือกหลายชนิด โดยอยูใ่นเมนู Peaks ของ form factor และมีใหเ้ลือกใน

รูปของพื้นท่ีของ peak (Area Functions) ซ่ึงมีพื้นท่ีใต ้peak เป็น parameter สาํหรับ fit หรือในรูปความสูงของ 

peak (Amplitude function) ซ่ึงมีความสูงของ peak เป็น parameter สาํหรับ fit 

ในกรณีท่ีทาํการ fit หลาย peak พร้อมกนั ตอ้งมี contribution สาํหรับแต่ละ peak (ใชปุ่้ม Add ในแถบ 

contribution) และผูใ้ชต้อ้งพยายามประมาณค่า parameter ของแต่ละ contribution ใหใ้กลเ้คียงกบั peak นั้นๆ 

ก่อนทาํการ fit เพื่อใหไ้ดผ้ลท่ีถูกตอ้ง 

 

 

 รูป 9.21 ตวัอยา่ง peak function ประเภท Pearson VII (Area) ใน SASfit 
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การทาํ peak fitting สามารถทาํไดด้ว้ยโปรแกรม SAXSIT เช่นกนั โดยมี peak function ใหเ้ลือกใชไ้ด ้2 ชนิด 

คือ Pseudo Voigt และ Pearson VII  โดยสามารถฟิตไดสู้งสุด 12 peaks 

 

           รูป 9.22 หนา้ต่างการทาํ peak fitting ดว้ย Pseudo Voigt ในโปรแกรม SAXSIT  

9.9  การทาํ modeling ของรูปร่างโมเลกลุโปรตนี 

การศึกษารูปร่างโมเลกุลโปรตีนโดยการวดั SAXS ทาํไดโ้ดยการเตรียมตวัอยา่งโปรตีนในสารละลาย 

จากนั้นทาํการวดั SAXS เช่นเดียวกบัการศึกษาขนาดอนุภาคนาโน (ดูหวัขอ้ 9.3) ในส่วนของการแปลผลขอ้มูล

นั้นใชว้ธีิการทาํ modeling ของรูปร่างโมเลกุลเพื่อคาํนวณ SAXS profile และเปล่ียนรูปร่างของโมเลกุล เพื่อทาํ 

fitting ของ SAXS profile เขา้กบัผลการวดั  

ชุดโปรแกรม ATSAS ซ่ึง เขียนโดย D.I. Svergun และทีมของ European Molecular Biology 

Laboratory (EMBL) เป็นโปรแกรมเฉพาะสาํหรับการทาํ modeling ของรูปร่างโมเลกุล จากการทาํ fitting ขอ้มลู 

SAXS profile โดยสามารถ download โปรแกรมไดฟ้รีจากเวปไซต ์ 

http://www.embl-hamburg.de/biosaxs/software.html 

http://www.embl-hamburg.de/biosaxs/software.html�
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9.10  การแปรผลข้อมูลจาก Pair Distance Distribution Function (PDDF)  

เราสามารถบอกขอ้มูลโครงสร้างหลายประเภทจาก PDDF ซ่ึงเป็นประโยชน์อยา่งยิง่ในการแปรผล

ขอ้มูลตวัอยา่งประเภทอนุภาคนาโน หรือโปรตีน โดยเรานิยาม PDDF ตามสมการ (2.47) คือ 

𝑝𝑝(𝑟𝑟) = 𝑟𝑟2𝛾𝛾(𝑟𝑟)      (9.19) 

โดย 𝛾𝛾(𝑟𝑟) เป็น correlation function ไดจ้าก Fourier transform ของ SAXS intensity profile ตามสมการ (2.46) 

และโดยท่ี PDDF น้ีสามารถคาํนวณไดจ้ากผลการวดั SAXS โดยใชโ้ปรแกรม เช่น ATSAS  

ในท่ีน้ีเราจะสรุปคร่าวๆ เก่ียวกบัขอ้มูลท่ีอาจไดจ้าก PDDF (ขอ้มลูส่วนใหญ่ และรูป จาก O. Glatter and 

O. Kratky, Small Angle X-ray Scattering, Academic Press, Chapter 5-6 หนงัสือเล่มน้ีไดรั้บอนุญาตจาก

สาํนกัพิมพใ์หเ้ผยแพร่ได)้ 

• อนุภาคเป็นก้อน (Globular particles) 

กรณ้ีน้ีรวมถึงอนุภาคท่ีเป็นรูปทรงสามมิติท่ีมีลกัษณะเป็นกอ้น เช่น ทรงกลม หรือลูกบาศก ์สาํหรับอนุภาค

ทรงกลม PDDF ของอนุภาคทรงกลม สามารถเขียนเป็น analytical function ได ้คือ 

𝑝𝑝(𝑟𝑟) = 12𝑥𝑥2(2 − 3𝑥𝑥 + 𝑥𝑥3)    (9.20) 

โดยท่ี 𝑥𝑥 = 𝑟𝑟/𝑆𝑆 เม่ือ D เป็นเส้นผา่นศูนยก์ลางของทรงกลม โดยท่ี PDDF ของทรงกลมน้ีเป็นรูประฆงัคว ํ่า 

และมีจุด maximum ท่ี x=0.525 
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รูป 9.23 SAXS profile ของอนุภาคทรงกลม (เส้นทึบ) และลูกบาศก ์(เส้นประ) 

 

รูป 9.24 PDDF ของอนุภาคทรงกลม (เส้นทึบ) และลูกบาศก ์(เส้นประ) 

• อนุภาคยาว (Rod-like particles) 

อนุภาคในกลุ่มน้ีรวมถึงรูปร่างท่ีเป็นทรงกระบอก และปริซึม ซ่ึงมีขนาดสูงสุดของหนา้ตดั (เช่นเส้นผา่น

ศูนยก์ลาง) d นอ้ยกวา่ความยาว L มากๆ (𝑑𝑑 ≪ 𝐿𝐿) หรือเง่ือนไขโดยประมาณ คือ 
𝐿𝐿
𝑑𝑑

> 2.5 โดยกราฟ PDDF 

ของอนุภาคประเภทน้ีจะมีลกัษณะเด่นคือส่วนทา้ยมีลกัษณะเป็นเส้นตรง และเป็นศนูยท่ี์ตาํแหน่ง 𝑟𝑟 = 𝐿𝐿 (รูป 

9.26) ในกรณีน้ี PDDF เป็น 

𝑝𝑝(𝑟𝑟) = 1
2𝜋𝜋
𝜌𝜌𝑐𝑐2𝐴𝐴2(𝐿𝐿 − 𝑟𝑟)     (9.21) 

โดย ρc

 

 เป็นค่า density contrast และ A เป็นพื้นท่ีหนา้ตดั ซ่ึงจะเห็นวา่ความชนัของ PDDF ในส่วนน้ีแปรผนัตรง

กบัพื้นท่ีหนา้ตดักาํลงัสอง 
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รูป 9.25 SAXS profile ของปริซึม (อตัราส่วนความยาวดา้น 1:1:5) 

 

รูป 9.26 PDDF ของปริซึม อตัราส่วนความยาวดา้น 1:1:10 (a), 1:1:5 (b), 1:1:3 (c) ตาํแหน่งท่ีกราฟเร่ิมเป็น

เส้นตรง (ตาํแหน่ง rI

• อนุภาคแบน (Flat particles) 

) แปรตามขนาดพื้นท่ีหนา้ตดั 

อนุภาคแบนหมายรวมถึงอนุภาครูปร่างเป็นจาน (disc) ปริซึมแบน หรือเป็นแผน่ท่ีมีขนาดใหญ่กวา่ความ

หนามากๆ สาํหรับอนุภาคท่ีเป็นจานแบนท่ีมีขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลางใหญ่กวา่ความหนามากๆ  เราได ้PDDF 

เป็น 

𝑝𝑝(𝑟𝑟) = 16
𝜋𝜋
𝑥𝑥(acos𝑥𝑥 − 𝑥𝑥√1 − 𝑥𝑥2)    (9.22) 

โดย 𝑥𝑥 = 𝑟𝑟/𝑆𝑆 โดย D เป็นเส้นผา่นศนูยก์ลาง 

ในกรณีอนุภาคแบนน้ี PDDF มีลกัษณะเป็นระฆงัคว ํ่าเช่นกนั แต่เราจะเห็นลกัษณะไดช้ดัเจนหากดูจากฟังกช์นั 

f(r) แทน โดยท่ี 

𝑓𝑓(𝑟𝑟) = 𝑝𝑝(𝑟𝑟)/𝑟𝑟     (9.23) 

ซ่ึงจะเห็นจุดหกัในส่วนทา้ย เร่ิมท่ีตาํแหน่ง r=d เม่ือ d เป็นความหนา (รูป 9.28) 
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รูป 9.27 PDDF ของอนุภาคแบนท่ีมีขนาดฐาน 10x10 nm2

 

รูป 9.28 ฟังกช์นั f(r) จาก PDDF ของอนุภาคแบนในรูป 9.27 จุดตดัแกนตั้งท่ี extrapolate มาจากเส้นตรง

ส่วนทา้ยจะสมัพธ์ักบัพื้นท่ีหนา้ตดั 

 และความหนา (d) ต่างๆ 
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• อนุภาครูปร่างระหว่างกลาง 

อนุภาคท่ีมีรูปร่างอยูร่ะหวา่งกลางของการเป็นทรงกลม ทรงกระบอก และจาน จะมีลกัษณะ PDDF ทีอ่ยู่

ระหวา่งลกัษณะของทั้งสามรูปร่างเช่นกนั โดยเราอาจจะสามารถบอกลกัษณะรูปร่างไดค้ร่าวๆ จากการพิจารณา 

PDDF ท่ีได ้ 

รูป 9.29 แสดง PDDF และ f(r) ของอนุภาครูปร่างทรงกลม ลูกรักบ้ียาว (prolate ellipsoid) และลูกรักบ้ีแบน 

(oblate ellipsoid)  จะเห็นวา่กรณีลูกรักบ้ียาว ซ่ึงอาจพิจารณาเป็นทรงกระบอกท่ีขนาดหนา้ตดัไม่คงท่ี จะให้

ลกัษณะ PDDF จะคลา้ยกรณีทรงกระบอก แต่ส่วนทา้ยไม่เป็นเส้นตรงเสียทีเดียว ในกรณีลูกรักบ้ีแบน ลกัษณะ 

f(r) หกัเป็นเส้นตรงคลา้ยกรณีอนุภาคแบน 

รูป 9.30 แสดง PDDF ของอนุภาครูปร่างเป็นปริซึมท่ีมีความยาว 40 nm และพื้นท่ีหนา้ตดั 16 nm2 เท่ากนั แต่

มีความยาวขอบฐานเป็น 4x4, 8x2 และ 16x1 จะเห็นวา่ PDDF จะค่อยๆ เปล่ียนจากลกัษณะของอนุภาคยาวไป

เป็นอนุภาคแบน 
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รูป 9.29 PDDF และ f(r) ของทรงกลม (เส้นทึบ) ลูกรักบ้ียาวขนาด 1:1:3 (เส้นประจุด) และลูกรักบ้ีแบน

ขนาด 1:1:0.2 (เส้นประ) 
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รูป 9.30 PDDF และ f(r) ของอนุภาครูปปริซึม ความยาว 40 nm และพื้นท่ีหนา้ตดั 16 nm2 

• โมเลกุลรูปร่างเป็นดมัเบล (Dimers) 

ความยาวขอบฐาน

เป็น 4x4(เส้นทึบ), 8x2(เส้นประจุด) และ 16x1(เส้นประ) 

โปรตีนบางชนิดมีลกัษณะโมเลกุลท่ีประกอบดว้ยสองโมโนเมอร์ ทาํใหไ้ดโ้มเลกุลท่ีมีรูปร่างคลา้ยดมัเบล 

หรือเรียกวา่ dimer แต่ละโมโนเมอร์มกัมีรูปร่างเป็นลูกรักบ้ียาวซ่ึงให ้PDDF ลกัษณะคลา้ยของทรงกระบอก เม่ือ

รวมเป็น dimer ทาํใหไ้ดล้กัษณะ PDDF คลา้ยทรงกลมหรือทรงกระบอกท่ีมีพีคเพิ่มข้ึนมาอีกหน่ึงพีคบริเวณ r 

สูงๆ โดยตาํแหน่งพีคข้ึนกบัลกัษณะการจดัเรียงตวัของโมโนเมอร์ทั้งสอง  
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รูป 9.31 PDDF ของโมเลกลุท่ีเป็น dimer (เส้นประ) แสดง PDDF ของโมโนเมอร์เด่ียว (เส้นทึบบาง) และ

ผลต่างของ PDDF ของ dimer และโมโนเมอร์ (เส้นทึบหนา) 

• ทรงกลมกลวง (Hollow sphere) 

PDDF ของทรงกลมกลวงสามารถเขียนในรูป analytical form ได ้คือ 

 (9.24) 
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โดยท่ี Ra เป็นรัศมีดา้นนอก และ Ri

𝑝𝑝(𝑟𝑟) ≈ 𝜌𝜌𝑐𝑐2𝑉𝑉𝑑𝑑
2

𝑟𝑟     (9.25) 

โดย V เป็นปริมาตรทรงกลม และ d เป็นความหนาของ shell จะเห็นวา่ในกรณีน้ีจะได ้PDDF เป็นเส้นตรง

ในช่วง r อยูร่ะหวา่ง d และ 2R

 เป็นรัศมีดา้นใน ในกรณีท่ีทรงกลมกลวงผนงับาง (thin shell) เราได ้PDDF 

ในช่วง r ของสมการท่ีสองในสมการ (9.24) เป็น  

i นอกจากนั้น กรณีทรงกลมกลวงท่ีเป็น thin shell น้ี มีลกัษณะคลา้ยอนุภาคแบน 

จึงแสดงลกัษณะชดัเจนในรูปร่างของฟังกช์นั f(r) ดงัแสดงในรูป 9.32จะเห็นวา่ยิง่เป็น shell บางเท่าไร PDDF ก็

จะแสดงลกัษณะเส้นตรงมากยิง่ข้ึน และ f(r) เป็นเส้นตรงแนวราบท่ีมีความสูง (ค่า A) สัมพนัธ์กบัความหนาของ 

shell 
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รูป 9.32 PDDF และ f(r) ของทรงกลมกลวง โดย Da เป็นเส้นผา่นศนูยก์ลางดา้นนอกและ d เป็นความหนา shell 

(Da/d=2 คือทรงกลมตนั) 
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• ทรงกลมเป็นช้ัน (Spherical multilayers) 

รูป 9.33 แสดง PDDF และ electron density profile ของทรงกลมขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลาง 20 nm ท่ีประกอบดว้ย

ชั้นท่ีมีความหนาแน่นไม่เท่ากนั (เช่น อนุภาคท่ีเป็น core shell)  

 

รูป 9.33 PDDF (ซา้ย) และ electron density profile (ขวา) ของทรงกลมขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลาง 20 nm ท่ีเป็นชั้น 

(เส้นทึบเป็นทรงกลมตนัท่ีความหนาแน่นคงท่ี) 

• ทรงกระบอกกลวง (Hollow cylinder) 

ทรงกระบอกกลวง หรือท่ีมีความหนาแน่นไม่คงท่ีในแนวรัศมียงัคงให ้PDDF ท่ีแสดงลกัษณะทรงกระบอก คือ 

เป็นเส้นตรงในช่วงปลาย และเป็นศนูยท่ี์ r=L เพียงแต่ลกัษณะ PDDF จะแตกต่างออกไปในช่วง r นอ้ยกวา่รัศมี

ทรงกระบอก รูป 9.34 แสดง PDDF และ electron density profile ของทรงกระบอกความยาว 48 nm และเส้น

ผา่นศูนยก์ลางดา้นนอก 4.8 nm 
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รูป 9.34 PDDF (ซา้ย) และ electron density profile (ขวา) ของทรงกระบอก สาํหรับทรงกระบอกตนัความ

หนาแน่นคงท่ี (a) ทรงกระบอกกลวง (b) และทรงกระบอกตนัความหนาแน่นไม่คงท่ี (c) 

• อนุภาคแบนเป็นช้ันความหนาแน่นไม่คงที ่(Inhomogeneous flat particles) 

PDDF ของอนุภาคแบนท่ีมีความหนาแน่นไม่คงท่ีในแนวความหนา จะมีความแตกต่างจาก PDDF ของอนุภาค

แบนความหนาแน่นคงท่ีในช่วง r ท่ีนอ้ยกวา่ค่าความหนา ดงัแสดงในรูป 9.35 

 

รูป 9.35 PDDF ของอนุภาคแบนสามชั้นน่ีมีค่า electron density distribution เป็น +1, -1, +1 (เส้นทึบ) เทียบกบั

อนุภาคแบนความหนาแน่นคงท่ีเป็น +1  
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บทที่ 10 แหล่งข้อมูล SAXS/WAXS 

ดา้นล่างเป็นแหล่งขอ้มูลท่ีอาจจะเป็นประโยชน์สาํหรับขอ้มูลเชิงทฤษฎี และภาพรวมของเทคนิค SAXS/WAXS 

10.1 หนังสือ 

 Small Angle X-ray Scattering, O. Glatter and O. Kratky, Academic Press, 1982 

บรรจุทฤษฎี หลกัการวดั อุปกรณ์ และขอ้มูลอ่ืนๆ เก่ียวกบัเทคนิค SAXS หนงัสือ ในรูป

ไฟล ์PDF สามารถ download ไดจ้ากเวปไซตข์อง University of Graz ท่ี  

 http://physchem.kfunigraz.ac.at/sm/  

 Structure Analysis by Small Angle X-ray and Neutron Scattering, L.A. Feigin and D.I. Svergun, 

Plenum Press, 1987 

 Small Angle Scattering of X-ray, A. Guinier and G. Founet, John Wiley and Sons, 1955 

 Small angle techniques, O. Glatter and R. may, International table for Crystallography (2006) Vol. C, 

Chapetr 2.6, pp. 89-112 

 Diffraction of x-rays by chain molecules, B.K. Vainshtein, Elsevier Publishing Company, 1966 

 Direct analysis of diffraction by matter, R. Hosemann and S.N. Bagchi, North Holland Publishing 

Company, 1962 

10.2 Review paper 

 Small angle x-ray scattering of polymers, B. Chu and B.S. Hsiao, Chem. Rev. 101(2001)1727 

 How nano are nano composites ?, D.W. Schaefer and R.S. Justice, Macromolecules 40(2007)8501 

 Small angle scattering of block co-polymers in the melt, solution and crystal states, I.W. Hamley and 

V. Castelletto, Prog. Polym. Sci. 29(2004)909 

 Small angle scattering of biological macromolecules in solution, D.I. Svergun and M.H.J. Koch, Rep. 

Prog. Phys. 66(2003)1735 

http://physchem.kfunigraz.ac.at/sm/�
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 Small angle scattering: a view on the properties, structures and structural changes of biological 

macromolecules in solution, M.H.J. Koch, P. Vachette and V.I. Svergun, Quaterly Reviews of 

Biophysics 36(2003)147 

 Applications of small angle x-ray scattering to biomacromolecular solutions, M.V. Petoukhov and 

D.I. Svergun, International Journal of Biochemistry and Cell Biology, 45(2013)429 

 Small angle x-ray scattering from RNA, protein and protein complexes, J. Lipfert and S. Doniach, 

Annu. Rev. Biophys. Biomol. Struct. 36(2007)307 

 X-ray solution scattering (SAXS) combined with crystallography and comoutation: defining accurate 

molecular structures, conformations and assemblies in solution, C.D. Putnam et. al., Quaterly 

Reviews of Biophysics 40(2007)191 

 

10.3 ข้อมูล SAXS/WAXS ในอนิเทอร์เนต 

 http://www.embl-hamburg.de/biosaxs/software.html  

ชุดโปรแกรม ATSAS สาํหรับการทาํ modeling ของรูปร่างโมเลกุลจาก ขอ้มูล Small Angle Scattering 

และการทาํ Fourier transform ของขอ้มลูเพือ่หา Pair Distance Distribution Fuction 

 http://kur.web.psi.ch/sans1/SANSSoft/sasfit.html 

โปรแกรม SASfit เขียนโดย Joachim Kohlbrecher ของ Paul Scherer Institute (PSI) ประเทศ

สวสิเซอร์แลนด ์เป็นโปรแกรมท่ีใชใ้นการทาํ  fitting ของขอ้มูล Small Angle Scattering โดยเฉพาะ ตวั

โปรแกรมบรรจุ form factor และ structure factor รวมทั้ง size distribution function มากมายหลายแบบ 

 http://www.esrf.eu/computing/scientific/FIT2D/ 

โปรแกรม 0 image processing 

 

ของ European Synchrotron Radiation Facility (ESRF) สาํหรับการจดัการ

แผนผงัการกระเจิง 

http://henke.lbl.gov/optical_constants/ 

http://www.embl-hamburg.de/biosaxs/software.html�
http://kur.web.psi.ch/sans1/SANSSoft/sasfit.html�
http://www.esrf.eu/computing/scientific/FIT2D/�
http://henke.lbl.gov/optical_constants/�
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จาก Center for X-ray Optics (CXRO) ของ Lawrence Berkley Lab บรรจุขอ้มลู  และโปรแกรมคาํนวณ

เก่ียวกบัคุณสมบติัทาง  x-ray ของวสัดุ เช่น Atomic scattering factors, X-ray properties of elements, 

Index of refraction, Attenuation length, X-ray transmission และ X-ray reflectivity  

 http://www.ncnr.nist.gov/resources/ 

ขอ้มูลและเคร่ืองมือการคาํนวณท่ีมีประโยชน์หลายอยา่ง เช่น  การคาํนวณค่า Scattering Length Density 

สาํหรับนิวตรอนและ  x-ray และ scattering form factor ของอนุภาครูปร่างต่างๆ  โดย National Institute 

of Standard and Technology (NIST) 

 http://webmineral.com/MySQL/xray.php?ed1=3.51&minmax=21

ขอ้มลู x-ray diffraction ของแร่ต่างๆ 

 

 http://scattering.tripod.com/#SAXS 

บรรจุ Weblink ท่ีมีประโยชน์เก่ียวกบั Small Angle Scattering 

นอกจากน้ี ขอ้มูลมากมายเก่ียวกบั SAXS ยงัหาไดจ้ากเวปไซตข์อง SAXS beamline ของหอ้งปฏิบติัการ

ซินโครตรอนทุกท่ีในโลก รวมทั้งเวปไซตข์องสถานีทดลอง SAXS/WAXS ของสถาบนัวจิยัแสงซินโครตรอน

ของประเทศไทย  ( http://www.slri.or.th/th/beamlines/SAXS ) 

  

http://www.ncnr.nist.gov/resources/�
http://webmineral.com/MySQL/xray.php?ed1=3.51&minmax=2�
http://scattering.tripod.com/#SAXS�
http://www.slri.or.th/th/beamlines/SAXS�
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