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บทที ่1 
 

บทน ำ 

 
ควำมเป็นมำและมูลเหตุจูงใจในกำรวจิัย 
 

 นาโนเทคโนโลยเีป็นเทคโนโลยีท่ีทัว่โลกใหค้วามส าคญัสูง ซ่ึงเป็นเทคโนโลย ี                   
ท่ีมีบทบาทมากข้ึนส าหรับภาคธุรกิจ และภาคอุตสาหกรรม เป็นปัจจยัส าคญัอยา่งหน่ึง                 
ท่ีส่งผลใหเ้กิดการเปล่ียนแปลงอยา่งรวดเร็วทั้งดา้นเศรษฐกิจและสังคม ดงันั้น การพฒันา               
ขีดความสามารถของประเทศไทยเพื่อการพฒันาคุณภาพชีวติท่ีดีของประชาชนเพื่อผลกัดนั
อุตสาหกรรมไทยใหส้ามารถแข่งขนัไดใ้นเวทีโลกไดอ้ยา่งย ัง่ยนืโดยใชน้าโนเทคโนโลย ี                    
จึงเป็นเร่ืองส าคญั และตอ้งอาศยัศกัยภาพของบุคลากร การสนบัสนุนการวจิยั การบริหารระบบ
วจิยัแบบมุ่งเป้าและครบวงจร ถ่ายทอดเทคโนโลย ีการบริหารทรัพยสิ์นทางปัญญา การสร้าง
ความตระหนกัและความเขา้ใจแก่สาธารณะ การจดัการดา้นความปลอดภยั จริยธรรมและ               
ความเส่ียง ตลอดจนการเช่ือมโยงระหวา่งภาคการวจิยัพฒันาภาคอุตสาหกรรมและสังคม               
(ศูนยน์าโนเทคโนโลยแีห่งชาติ. 2555) เทคโนโลยนีาโน (Nanotechnology) เป็นวทิยาศาสตร์
สาขาหน่ึงท่ีศึกษาโครงสร้างของวสัดุ ท่ีมีโครงสร้างสามมิติ มีขนาดดา้นใดดา้นหน่ึงอยูร่ะหวา่ง
1.0-100 นาโน-เมตรรวมถึงการออกแบบหรือการใชเ้คร่ืองมือสร้างวสัดุท่ีอยูใ่นระดบัท่ีเล็กมาก
หรือการจดัเรียงอะตอมหรือโมเลกุลในต าแหน่งท่ีตอ้งการไดอ้ยา่งแม่นย  าและถูกตอ้งท าให้
โครงสร้างของวสัดุหรือสสารมีคุณสมบติัพิเศษไม่วา่ทางดา้นฟิสิกส์เคมีหรือชีวภาพเกิด
ประโยชน์ต่อผูใ้ชส้อยปัจจุบนันาโนเทคโนโลยถูีกน ามาใชป้ระโยชน์ในดา้นการแพทย ์                  
ดา้นชีวภาพ ดา้นอิเล็กทรอนิกส์ ดา้นนาโนเซนเซอร์และยงัมีการศึกษาเพื่อเพิ่มมูลค่าให้กบั
ผลิตภณัฑท่ี์มีอยูเ่ดิมใหมี้ประสิทธิภาพท่ีดีข้ึน และสร้างนวตักรรมใหม่ ๆ เพื่อตอบสนอง          
ต่อความตอ้งการของในมนุษย ์
 ในการศึกษาวธีิการเพิ่มประสิทธิภาพของท่อนาโนคาร์บอนเป็นการศึกษาท่ีเก่ียวกบั
การจ าลองโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนโดยใชเ้ทคนิคการค านวณทางเคมีเพื่อออกแบบหรือ
ท านายสมบติัของโครงสร้างในระดบันาโนเมตรท่ีมนุษยม์องดว้ยตาเปล่าไม่เห็น ซ่ีงพบวา่               
เม่ือมีการน าท่อนาโนคาร์บอนมาศึกษาการเติมโลหะแทรนซิชนัหมู่ VIIIB ท าใหส้มบติัทางดา้น
พลงังานการยดึจบัเป็น -240.66 kcal/mol เม่ือน าท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมเหล็กไปดูดซบั
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แก๊สไฮโดรเจนพบวา่ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมเหล็กสามารถดูดซบัแก๊สไฮโดรเจนไดดี้กวา่
ท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ (ณาณุกรณ์ ทบัทิมใส. 2556) เม่ือน าท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
โลหะโคบอลต ์โรเดียมและอิริเดียม โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะอิริเดียมจะมี
ความเสถียรมากกวา่ โรเดียมและโคบอลตต์ามล าดบั การดูดซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซดแ์ละ
แก๊สไนโตรเจนไดออกไซดบ์นท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะโคบอลต ์โรเดียมแลอิริเดียม 
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโคบอลตส์ามารถดูดซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซดไ์ดดี้ท่ีสุดและ
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะอิริเดียมดูดซบัแก๊สไนโตรเจนไดออกไซดไ์ดดี้ท่ีสุด                 
เม่ือน าท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมแพลเลเดียมและทองค าสามารถดูดซบัแก๊สซลัเฟอร์           
ไดออกไซดไ์ด ้(Mehdi Yoosefian. 2015) 
 ดงันั้นงานวจิยัน้ีจึงมุ่งเนน้การศึกษาผลของการเติมโลหะสแกนเดียม ไทเทเนียม
วาเนเดียมโครเมียมแมงกานีสอิตเทรียมเซอร์โคเนียมไนโอเบียมโมลิบดีนมัและเทคนีเชียม               
ลงบนท่อนาโนคาร์บอนแบบผนงัเด่ียวขนาด (5,5) ชนิดอาร์มแชร์ เพื่อศึกษาคุณสมบติัทาง
โครงสร้างสมบติัทางพลงังานและสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ ศึกษาผลของการดูดซบัแอมโมเนีย
ฟอสฟีนและอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะสแกนเดียมไทเทเนียม วาเนเดียม
และโครเมียมโดยศึกษาสมบติัทางโครงสร้าง ทางพลงังานการดูดซบั และสมบติัทาง
อิเล็กทรอนิกส์ 
 

วตัถุประสงค์ 
 

 1. เพื่อศึกษาโครงสร้างท่ีเสถียรสมบติัทางโครงสร้าง พลงังานการยดึจบัและสมบติั 
ทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 

 2. เพื่อศึกษาโครงสร้างท่ีเสถียรสมบติัทางโครงสร้าง พลงังานการดูดซบัและสมบติั
ทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซบัแอมโมเนียฟอสฟีนและอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมี            
การเติมโลหะแทรนซิชนั 

 

ขอบเขตกำรวจิัย 
 

 1. ท่อนาโนคาร์บอนท่ีใชใ้นการท าวจิยั คือ ท่อนาโนคาร์บอนแบบอาร์มแชร์ผนงัเด่ียว
ขนาด (5,5) ประกอบไปดว้ยคาร์บอน 90 อะตอม และไฮโดรเจน 20 อะตอม 
 2. โลหะท่ีใชศึ้กษาในการเติมโลหะแทรนซิชนับนท่อนาโนคาร์บอน คือ 
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สแกนเดียมไทเทเนียม วาเนเดียมโครเมียมแมงกานีสอิตเทรียมเซอร์โคเนียมไนโอเบียม
โมลิบดีนมัและเทคนีเชียม 
 3. แก๊สท่ีใชศึ้กษาการดูดซบับนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั คือ 
แอมโมเนียฟอสฟีนและอาร์ซีน 
 4. ทฤษฎีท่ีใชใ้นการค านวณ คือ ทฤษฎีฟังกช์นันลัความหนาแน่นท่ีระดบัB3LYP/ 
lanl2dz ของทฤษฎีโดยค านวณดว้ยโปรแกรม Guassian 09 
 5. สมบติัท่ีไดจ้ากการค านวณ คือ สมบติัทางโครงสร้างประกอบดว้ยมุมพนัธะและ
ความยาวพนัธะ สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ประกอบดว้ยการถ่ายโอนประจุ แถบพลงังาน                 
การพล๊อตต าแหน่งของอิเล็กตรอน ความหนาแน่นสถานะสมบติัทางพลงังานประกอบดว้ย
พลงังานการยดึจบัและพลงังานการดูดซบั 
 

นิยำมศัพท์เฉพำะ 
 

 เคมีเชิงคอมพิวเตอร์ (Computational chemistry) หมายถึง วชิาเคมีแขนงหน่ึงท่ีมี              
การน าเอาคอมพิวเตอร์สมรรถนะสูงมาใชใ้นการศึกษาทางทฤษฎี ซ่ึงเป็นการค านวณโครงสร้าง
และสมบติัต่าง ๆ ของโมเลกุลโดยอาศยัหลกัการท่ีวา่สมบติัท่ีค านวณไดน้ี้ข้ึนกบัโครงสร้าง                 
3 มิติของโมเลกุลการศึกษาน้ีเรียกอีกอยา่งหน่ึงวา่แบบจ าลองเชิงโมเลกุล (Molecular modeling) 
ผลการค านวณท่ีไดจ้ากการศึกษาทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร์น้ี จะใชใ้นการอธิบายผลการทดลอง
ในหอ้งปฏิบติัการซ่ึงเป็นการอธิบายในระดบัโมเลกุล รวมถึงการท านายผลการทดลองท่ีไม่
สามารถท าไดห้รือท าไดย้ากในหอ้งปฏิบติัการนอกจากน้ีผลการค านวณทางทฤษฎียงัใชเ้ป็น
ขอ้มูลพื้นฐานท่ีช่วยลดขอบเขตการทดลองในหอ้งปฏิบติัการ 
 ท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotubes) หมายถึง ท่อเปิดรูปทรงกระบอกเหมือน               
การมว้นพบัของแผน่แกรไฟตป์ระกอบดว้ยคาร์บอน 90 อะตอม และไฮโดรเจน 20 อะตอม 
โดยมีความกวา้ง หรือเส้นผา่ศูนยก์ลางของท่อซ่ึงเล็กมาก ผนงัท่อมีเพียงชั้นเดียว (Single-
walled) 
 การเติมโลหะ(Metal doping) หมายถึง การแทนท่ีคาร์บอนอะตอมบนท่อนาโน
คาร์บอนผนงัเด่ียวชนิดอาร์แชร์ 
 การดูดซบัแก๊ส(Gas adsorption) หมายถึง การดูดซบัแอมโมเนียฟอสฟีน และ                        
อาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 
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 พลงังานของปฏิกิริยา (Reaction energy) หมายถึง พลงังานท่ีค านวณจากพลงังานรวม
ของสารผลิตภณัฑล์บดว้ยพลงังานรวมของสารตั้งตน้ โดยถา้ค่าพลงังานรวมของปฏิกิริยามีค่า
เป็นลบแสดงวา่เป็นปฏิกิริยาแบบคายพลงังานและพลงังานรวมของปฏิกิริยามีค่าเป็นบวก 
แสดงวา่เป็นปฏิกิริยาแบบดูดพลงังาน 
 แถบพลงังาน (Energy gap) หมายถึง ผลต่างของพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่
และพลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่
 ความหนาแน่นสถานะ (Density of state) หมายถึง ความหนาแน่นของอิเล็กตรอนของ
โมเลกุลท่ีต าแหน่งอะตอมต่างๆ ท่ีจะน าไปสู่การหาแถบพลงังาน (Band gap) ของสารได ้
 โครงสร้างท่ีเสถียร (Optimized structure) หมายถึง โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอน              
ท่ีมีพลงังานต ่าท่ีสุด 
 ทฤษฎีความหนาแน่นสถานะ หมายถึง ทฤษฎีทางควอนตมัท่ีใชใ้นการค านวณหา
โครงสร้างเชิงอิเล็กทรอนิกส์ของระบบหลายอนุภาคโดยเฉพาะในอะตอมและโมเลกุล 
 Basis set หมายถึง ระดบัทางทฤษฎีท่ีใชใ้นการค านวณฟังกช์นันลัความหนาแน่นของ
อิเล็กตรอน 
 

ประโยชน์ทีค่ำดว่ำจะได้รับจำกกำรวจิัย 
 

 1. ไดโ้ครงสร้างท่ีเสถียรของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและแบบท่ีมีการเติมโลหะ              
แทรนซิชนั 

 2. ไดพ้ลงังานการยดึจบั สมบติัทางโครงสร้างและสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ของ               
ท่อนาโนท่ีมีการเติมโลหะสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมโครเมียมแมงกานีสอิตเทรียม
เซอร์โคเนียมไนโอเบียมโมลิบดีนมัและเทคนีเชียม 

 3. ไดโ้ครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัแก๊สแอมโมเนีย ฟอสฟีน และ อาร์ซีนบนท่อ           
นาโนคาร์บอนแบบปกติและแบบท่ีมีการเติมโลหะสแกนเดียมไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียม 

 4. ท าใหท้ราบความสามารถในการดูดซบัแอมโมเนียฟอสฟีนและอาร์ซีนบนท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียม ทราบสมบติัทาง
โครงสร้างและสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซบัแก๊สแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีน 
บนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะ 

 5. เป็นแนวทางในการออกแบบท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะเพื่อใชใ้นการ              
ดูดซบัแอมโมเนียฟอสฟีนและอาร์ซีน 


