
 

 

บทที ่2 
 

ทฤษฎแีละงานวจิยัที่เกีย่วข้อง 

 
 ในบทท่ี 2 น้ีจะกล่าวถึง นาโนเทคโนโลย ี(Nanotechnology) ท่อนาโนคาร์บอน 
(Carbon nanotube, CNT) กระบวนการดูดซบั (Adsorption process) เคมีค านวณ 
(Computational chemistry) โครงสร้างโมเลกุลและพลงังานโมเลกุล (Molecular structure and 
molecular energy) พลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่พลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอน
บรรจุอยู ่ค่าผลต่างพลงังานและค่าเคมิคอลอินเดกซ์ (Chemical index) ความหนาแน่นของ
สถานะ (Density of state) และงานวจิยัท่ีเก่ียวขอ้ง (Related works) 

 

นาโนเทคโนโลย ี
 

 นาโนเทคโนโลย ีคือ เทคโนโลยท่ีีเก่ียวขอ้งกบักระบวนการจดัการ การสร้างหรือ           
การวเิคราะห์ วสัดุ อุปกรณ์ เคร่ืองจกัรหรือผลิตภณัฑท่ี์มีขนาดเล็กมาก ๆ ในระดบันาโนเมตร
(ประมาณ 1-100 นาโนเมตร) รวมถึงการออกแบบหรือการประดิษฐ์เคร่ืองมือเพื่อใชส้ร้างหรือ
วเิคราะห์วสัดุในระดบัท่ีเล็กมาก ๆ เช่นการจดัอะตอมและโมเลกุลในต าแหน่งท่ีตอ้งการได้
อยา่งถูกตอ้งแม่นย  า ส่งผลให้โครงสร้างของวสัดุหรืออุปกรณ์มีคุณสมบติัพิเศษข้ึนไม่วา่
ทางดา้นฟิสิกส์ เคมี หรือชีวภาพ และสามารถน าไปใชใ้หเ้กิดประโยชน์ได ้
 ความเป็นมาของการศึกษาดา้นนาโนเทคโนโลยเีร่ิมตน้จากการแสดงปาฐกถาของ            
ริชาร์ด ฟายน์แมน (Richard Feynmen) ในปี พ.ศ.2502 เร่ือง “There’s plenty of room at the 
bottom” ซ่ึงเป็นการบรรยายท่ีอธิบายเก่ียวกบัขีดความสามารถของเทคโนโลยรีะดบันาโน            
ซ่ึงภายหลงัวทิยาศาสตร์ระดบันาโนไดรั้บความสนใจมากข้ึน  

ในปี พ.ศ.2503 ลีโอ เอะซะกิ (Leo Esaki) นกัฟิสิกส์ชาวญ่ีปุ่นไดค้น้พบปรากฏการณ์
ทนัเนลลิงของอิเล็กตรอน (Electron tunneling) ผา่นโลหะไดใ้นบริเวณท่ีเป็นจุดเช่ือมต่อ                
ของสารก่ึงตวัน า ซ่ึงเป็นการขา้มผา่นขีดจ ากดัของทฤษฎีทางฟิสิกส์ดั้งเดิม จากงานวจิยัของ              
ลีโอ เอะ-ซะกิ (Leo Esaki) จึงอธิบายไดว้า่ปรากฏการณ์ต่าง ๆ ท่ีเกิดข้ึนในระดบันาโน                   
จะเป็นไปตามหลกักลศาสตร์ควอนตมัไม่ใช่ตามหลกัฟิสิกส์แบบดั้งเดิม และจากการคน้พบน้ี
น าไปสู่การประดิษฐท์นัเนลลิงไดโอด 
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 ค าวา่ “นาโนเทคโนโลยี (Nanotechnology)” ถูกใชค้ร้ังแรกในปี พ.ศ. 2517 โดย โนริ
โอะ ทานิกชิู (Norio Taniguchi)ซ่ึงใชค้  าวา่นาโนเทคโนโลยใีนการบรรยาย เร่ือง แนวคิด
พื้นฐานของนาโนเทคโนโลย ี(On the basic concept of nanotechnology) ซ่ึงนาโนเทคโนโลย ี
คือกระบวนการต่าง ๆ ท่ีเกิดข้ึนในวตัถุท่ีมีขนาดเล็กกวา่ 1 ไมโครเมตร 

ในปี พ.ศ.2524 เกิร์ด บินนิง (Gerd Binning) และ เฮนริช โรห์เรอ (Heinrich Rohere) 
ไดป้ระดิษฐเ์คร่ืองสแกนนิงทนัเนลลิงไมโครสโคปซ่ึงเป็นอุปกรณ์ท่ีท าให้นกัวทิยาศาสตร์
สามารถศึกษารายละเอียดของวสัดุท่ีระดบันาโนได ้

ในปี พ.ศ.2528 ฮาโรลด ์โครโต (Harold Kroto) รีชาร์ด สมอลลี (Richard Smalley)
และโรเบิร์ต เคิร์ล (Robert Curl) คน้พบโครงสร้างโมเลกุลของคาร์บอนแบบใหม่ เรียกกวา่         
บคัมินสเตอร์ฟูลเลอรีน (Buckminsterfullerene) หรือบคัก้ีบอล เป็นโครงสร้างระดบันาโน             
ของคาร์บอนท่ีสร้างจากคาร์บอนจ านวน 60 อะตอมเช่ือมต่อกนัและมีรูปร่างท่ีสมมาตรคลา้ย 
ลูกฟุตบอล โดยเป็นโครงสร้างท่ีมีเส้นผา่นศูนยก์ลางเพียง 1 นาโนเมตร 

ในปี พ.ศ.2534 ซูมิโอะ อิจิมา (Sumio lijima) ไดค้น้พบโครงสร้างแบบใหม่ของ
คาร์บอนท่ีมีลกัษณะเป็นท่อขนาดเล็กในระดบันาโน หรือท่อนาโนคาร์บอน ซ่ึงเป็นท่อท่ีมีเส้น
ผา่นศูนยก์ลาง 1-2 นาโนเมตร และท่อนาโนคาร์บอนสามารถแสดงพฤติกรรมไดเ้หมือนกบั
โลหะหรือสารก่ึงตวัน าแต่สามารถน าไฟฟ้าไดดี้กวา่ทองแดง สามารถถ่ายโอนความร้อนได้
ดีกวา่เพชรเป็นวสัดุท่ีมีความแขง็แรงมากท่ีสุด (ธีระพงษ ์พวงมะลิ. 2555) 
  1. โครงสร้างของคาร์บอน (Carbon structures) 
   โครงสร้างของคาร์บอนแบ่งออกเป็น 4 อญัรูป คือ แกรไฟต ์(Graphite)                 
เพชร (Diamond) บคัก้ีบอล (Bukcyball) และท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotube) 
    1.1 แกรไฟต ์(Graphite) 
     วรรณพงษ ์ เตรียมโพธ์ิ (มปป) ไดก้ล่าวไวว่า่ แกรไฟต ์(Graphite)                    
เป็นอญัรูปหน่ึงของธาตุคาร์บอน ช่ือสามญัเรียกวา่ พลมัเบโก (Plumbago) หรือแร่ดินสอด า                 
มีลกัษณะเป็นของแขง็ มีรูปผลึกเป็นแผน่บาง ๆ ทึบแสง อ่อนนุ่ม สีเทาเขม้ถึงด า เน้ืออ่อน               
เป็นตวัน าความร้อนและไฟฟ้าไดดี้ มกัใชท้  าไส้ดินสอด า เบา้หลอมโลหะ น ้ามนัหล่อล่ืน              
บางชนิด ไส้ถ่านไฟฉาย ไส้ไฟอาร์ก ใชเ้ป็นตวัลดความเร็ว ช่วยควบคุมจ านวนอนุภาคนิวตรอน
ในเคร่ืองปฏิกรณ์นิวเคลียร์ถูกน ามาใชเ้ม่ือ 4 พนัปีก่อนคริสตกาล ในงานทาสีตกแต่งเคร่ือง    
เซรามิกในทางตะวนัออกเฉียงใตข้องยโุรป ไดมี้การคน้พบแหล่งสะสมตวัของแร่แกรไฟต์
ขนาดใหญ่มากท่ีรัฐคมัเบรีย ประเทศองักฤษ แร่ท่ีพบมีลกัษณะบริสุทธ์ิ ไม่แขง็ แตกหกัง่าย  
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และมีรูปแบบการสะสมตวัอดัแน่นกนัแกรไฟตจ์ดัเป็นฉนวนกนัความร้อนท่ีดี ความหนาแน่น 
2.27 กรัมต่อลูกบาศกเ์ซนติเมตร โครงสร้างของแกรไฟต ์ แสดงดงัภาพท่ี 1 
 

 
 

ภาพที ่1  โครงสร้างแกรไฟต ์ 
ทีม่า :  วรรณพงษ ์ เตรียมโพธ์ิ (มปป) 

 
    1.2 เพชร (Diamond) 
     วรรณพงษ ์ เตรียมโพธ์ิ (มปป) ไดก้ล่าวไวว้า่ โครงสร้างของเพชร           
เกิดจากพนัธะทั้งส่ีของคาร์บอนจบักนัดว้ยพนัธะโคเวเลนซ์จึงท าใหโ้ครงสร้างของเพชรมีความ
แขง็แรงมาก และรูปทรงของเพชรเป็นแบบ Tetrahedral คุณสมบติัของเพชรคือมีความแวววาว 
ซ่ึงจดัเป็นวสัดุท่ีเกิดข้ึนเองตามธรรมชาติท่ีมีความแขง็มาก เป็นฉนวนไฟฟ้า จากการ
เปรียบเทียบโครงสร้างดา้นบนจะพบวา่ คุณสมบติับางประการของแกรไฟตแ์ละเพชรแตกต่าง
กนัอยา่งชดัเจน เช่น ค่าความแขง็ ความแวววาว ความทนทาน การน าไฟฟ้า ดงัภาพท่ี 2 
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ภาพที ่2  โครงสร้างเพชร  
ทีม่า :  วรรณพงษ ์ เตรียมโพธ์ิ (มปป) 

 
    1.3 บคัก้ีบอล (Bucky ball) 

     Burchell (1999)ไดก้ล่าวไวว้า่ โครงสร้างของบคัก้ีบอลหรือบคัมินสเตอร์
ฟูลเลอรีน (Buckminsterfullerene) 1 โมเลกุลประกอบดว้ยคาร์บอน 60 อะตอม เช่ือมต่อกนัดว้ย
พนัธะโควาเลนต ์และเกิดพนัธะคู่วนไปตามแขนทั้งสาม เรียกวา่เรโซแนนซ์ (Resonance)              
ท าใหโ้ครงสร้างมีความแขง็แรง รูปร่างโมเลกุลเหมือนกบัลูกฟุตบอลประกอบดว้ย วงหา้เหล่ียม 
(Pentagons) 12 วง และวงหกเหล่ียม 20 วง (Hexagons)  เพนตากอน หรือรูปหา้เหล่ียมแต่ละวง
จะถูกหอ้มลอ้มดว้ยเฮกซากอนหรือวงหกเหล่ียมจ านวน 5 วง เป็นโครงสร้างท่ีเรียกวา่ 
Truncated icosahedrons บคัก้ีบอลมีความแขง็แรง ภายในเป็นช่องวา่งสามารถบรรจุสารอ่ืน ๆ 
ไวภ้ายในได ้สามารถทนต่อแรงดนัสูงได ้มีคุณสมบติัเป็นสารก่ึงตวัน า (Semiconductor) แต่ถา้
มีการเติมอะตอมของโลหะอลัคาไลน์จะท าใหก้ลุ่มโมเลกุลบคัก้ีบอลมีคุณสมบติัเป็นตวัน า
ยิง่ยวด (Superconductor) นอกจากน้ียงัมีการใชบ้คัก้ีบอลเป็นส่วนประกอบหลกัในการพฒันา
เซลลสุ์ริยะแบบไดแอด (Dyads) รวมทั้งการใชบ้คัก้ีบอลเป็นตวับรรจุอะตอมโลหะและโมเลกุล
ของก๊าซชนิดต่างๆ เช่น ไฮโดรเจน เป็นตน้ คุณสมบติัทางการแพทยคื์อใชเ้ป็นส่วนผสมของ              
ยารักษาโรคเอดส์ ยารักษาโรคมะเร็ง ยาปฏิชีวนะ ยายบัย ั้งการตายของเซลล ์สารต่อตา้นอนุมูล
อิสระ ตวัน าส่งยาและสารพนัธุกรรมแบบน าวถีิ แสดงดงัภาพท่ี 3 
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ภาพที ่3  บคัก้ีบอลหรือบคัมินิสเตอร์ฟูลเลอรีน  

ทีม่า :  Burchell (1999) 
 

    1.4 ท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotube) 
     Dresselhaus, Dresselhaus. G & Eklund. 1995 ; Gogotsi. 2006) ไดก้ล่าว
ไวว้า่ ท่อนาโนคาร์บอน คือ วสัดุท่ีมีรูปทรงเป็นท่อขนาดเส้นผา่นศูนยก์ลางในระดบันาโนเมตร
โดยนกัวทิยาศาสตร์ชาวญ่ีปุ่นช่ือ Sumio Iijima คน้พบท่อนาโนคาร์บอนผนงัหลายชั้น (Multi -
wall carbon nanotube : MWCNT) คร้ังแรกเม่ือปี พ.ศ. 2538 (Iijima. 1991) และคน้พบท่อนา
โนคาร์บอนผนงัเดียว (Single wall carbon nanotube : SWCNT) ในปี พ.ศ. 2536 (Iijima & 
Ichihashi. 1993) โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอน มีโครงสร้างเป็นแบบโมเลกุลเด่ียวท่ีมี
ลกัษณะเป็นแถวยาวของคาร์บอนเรียงตวักนัเป็นแนวยาวนบัลา้นๆเท่าของขนาดของเส้นผา่น
ศูนยก์ลางของท่อคาร์บอน โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotubes) จะโคง้ตวั
มว้นเป็นแกนจากดา้นหน่ึงไปบรรจบอีกดา้นหน่ึง ซ่ึงนกัเคมีมีแนวความคิดวา่ท่อนาโน
คาร์บอนน้ีมีลกัษณะเป็น Monoelemental polymer โพลิเมอร์ท่ีประกอบไปดว้ยธาตุเพียงชนิด
เดียว ซ่ึงแตกต่างจากโพลิเมอร์ท่ีพบโดยทัว่ไปท่ีจะพบอะตอมของธาตุอ่ืนดว้ย ปัจจุบนัพบวา่          
มีสมบติัท่ีสามารถน าไปประยกุตใ์ชป้ระโยชน์หลายดา้น เช่น ท าเส้นใยเสริมความแขง็แกร่ง            
ในวสัดุคอมพอสิทท าอิเล็กโทรดเพิ่มก าลงัไฟ เพิ่มอายกุารใชง้านในแบตเตอร่ี และตวัเก็บประจุ 
เป็นตน้ 
     1.4.1 โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอน 

      1) ท่อนาโนคาร์บอนชนิดผนงัเด่ียว 
       ท่อนาโนคาร์บอนชนิดผนงัเด่ียว (Single wall carbon nanotube : 

SWCNT) เป็นท่อท่ีเกิดจากการมว้นตวัของแผน่กราฟีนให้เป็นท่อกลวง โดยอะตอมของ

http://www.google.co.th/url?sa=i&source=images&cd=&cad=rja&docid=IpnXpSUwvJhtlM&tbnid=DaJlV7wC5ugzHM:&ved=0CAgQjRwwAA&url=http://www.answers.com/topic/fullerene&ei=EaEkUsCBF4K4rgfvtoHoAQ&psig=AFQjCNFQWEqSV-P1TLnuPJOiUNu6TNzsUA&ust=1378218641466543
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คาร์บอนยดึเหน่ียวกนัดว้ยพนัธะโคเวเลนซ์เกิดเป็นวงหกเหล่ียม และท่อนาโนคาร์บอนชนิด
ผนงัเด่ียวยงัแบ่งตามลกัษณะการบิดหมุนของแผน่แกรไฟตไ์ดต่้างกนั 3 แบบ คือ โครงสร้าง
แบบ Zigzag เกิดจากการมว้นตวัตามแนวสมมาตรในแกนตั้ง โครงสร้างแบบ Armchair                  
เกิดจากการมว้นตวัตามแนวสมมาตรในแกนนอน และโครงสร้างแบบ Chiral เกิดจากการมว้น
ตวัของแผน่แกรไฟตต์ามมุมอ่ืน ๆ 

 

 
 

ภาพที ่4  โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนผนงัเด่ียว ชนิดต่าง ๆ 
ทีม่า :  http://www.intechopen.com/books/carbon-nanotubes-polymer- nanocomposites/ 
           polymer-carbon-nanotube-nanocomposites 

 
     2) ท่อนาโนคาร์บอนชนิดผนงัหลายชั้น 
      ท่อนาโนคาร์บอนชนิดผนงัหลายชั้น (Multi wall carbon nanotube : 
MWCNT) ประกอบไปดว้ยวงแหวนของท่อนาโนคาร์บอนผนงัเด่ียวซอ้นกนัอยูห่ลายชั้น              
โดยมีจุดศูนยก์ลางของวงแหวนร่วมกนั ท่อนาโนคาร์บอนชนิดผนงัหลายชั้นมีอยู ่2 แบบ คือ 1)
แบบจ าลอง Russain Doll ตวัอยา่งเช่น ท่อนาโนคาร์บอนผนงัเด่ียว (8,0) อยูภ่ายในท่อนาโน
คาร์บอนผนงัเด่ียว (10,0) และ 2) แบบจ าลอง Parchment  เป็นท่อนาโนคาร์บอนท่ีเกิดจากการ
มว้นตวัของแผน่ กราฟีนรอบตวัเองคลา้ยการมุนกระดาษระยะระหวา่งชั้นของท่อนาโน
คาร์บอนใกลเ้คียงกบัระยะระหวา่งแผน่กราฟีนในแกรไฟต ์ประมาณ 3.4 Å 
 

http://www.intechopen.com/books/carbon-nanotubes-polymer-
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(a)                                         (b)                                           (c) 
 

ภาพที ่5  โครงสร้างท่อนาโนคาร์บอนแบบต่าง ๆ (a) ท่อนาโนคาร์บอนผนงัเด่ียว  
    (b) ท่อนาโนคาร์บอนผนงั 2 ชั้น (c) ท่อนาโนคาร์บอนผนงัหลายชั้น 
ทีม่า : http://physicsworld.com 
 
    1.4.2 คุณสมบัติของท่อนาโนคาร์บอน 
     1) คุณสมบติัทางกายภาพ  ท่อนาโนคาร์บอนประกอบดว้ยอะตอมของ
คาร์บอน (C) และไฮโดรเจน (H) เป็นท่อท่ีสังเคราะห์ข้ึนมามีเส้นผา่นศูนยก์ลางของท่ออยู่
ในช่วงระหวา่ง 0.7 - 2.0 นาโนเมตร ท่อนาโนคาร์บอนชนิดผนงัหลายชั้นมีเส้นผา่นศูนยก์ลาง
อยูร่ะหวา่ง 10 -300 นาโนเมตร มีความหนาแน่นอยูร่ะหวา่ง 1.33– 1.40 กรัมต่อลูกบาศก์
เซนติเมตร มีพื้นผวิ 1,250 ตารางเซนติเมตรต่อกรัม 

     2) คุณสมบติัเชิงกล เป็นโครงสร้างนาโนท่ีมีความแขง็แกร่ง น ้าหนกัเบา 
และมีความยดืหยุน่มาก ท่อนาโนคาร์บอนน้ีเป็นโครงสร้างท่ีมีความแขง็แกร่งมากกวา่เหล็ก 
เกินกวา่ 60 เท่า ทนต่อแรงดึงไดม้ากกวา่เหล็กถึง 20 เท่า จึงไดมี้การน ามาใชเ้ป็นวสัดุเสริมแรง
ในผลิตภณัฑห์ลายชนิด เช่น อุปกรณ์กีฬากอลฟ์และเทนนิส เป็นตน้ 

     3) คุณสมบติัเชิงไฟฟ้าของท่อนาโนคาร์บอนเป็นไดท้ั้งสารก่ึงตวัน า             
หรือเซมิคอนดคัเตอร์ และเป็นตวัน าไฟฟ้ายิง่ยวดหรือซูเปอร์คอนดคัเตอร์ (ตวัน าท่ีไม่มีแรงตา้น
ไฟฟ้า) โดยข้ึนอยูก่บักระบวนการสังเคราะห์การจดัเรียงตวัของอะตอมคาร์บอนตามผนงัของ
ท่อ สัดส่วนองคป์ระกอบ และวตัถุชนิดท่ีผสมลงไปในโครงสร้างท่อนาโน สามารถควบคุม 
การไหลทีละกลุ่มของอิเล็กตรอน หรือควบคุมการเคล่ือนท่ีของอิเล็กตรอนทีละตวัได ้                          
จึงน ามาใชง้านในการผลิตเป็นทรานซิสเตอร์ท่ีมีความเร็วสูงและมีความตา้นทานต ่ามาก 

 
 
 

http://physicsworld.com/
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โลหะแทรนซิชัน 
 

 ในงานวจิยัน้ีไดมุ้่งศึกษาสมบติัของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 
ไดแ้ก่ สแกนเดียม ไทเทเทียม วาเนเดียม โครเมียม แมสกานิส อิตเทียม เซอร์โคเนียม 
ไนโอเบียม โมลิดินมัและเทคนีเซียม ซ่ึงมีรายละเอียดดงัต่อไปน้ี 
  1. สแกนเดียม 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 164) ไดก้ล่าวไวว้า่ โลหะสแกนเดียมเป็นธาตุในหมู่ 
IIIB มีเลขออกซิเดชนัเป็น +3  ไอออนของสแกนเดียมแสดงสมบติัคลา้ยธาตุเรฟรีเซนเตติฟ 
สารประกอบส่วนใหญ่ไม่มีสี สมบติัโดยทัว่ไปคลา้ยกบัอะลูมิเนียม เช่น ท าปฏิกิริยารุนแรงกบั
น ้า ไม่ละลายน ้า 
   สาระนุกรมเสรี (2558) ไดก้ล่าวไวว้า่ สแคนเดียมหรื สแกนเดียม (Scandium) 
คือธาตุ ท่ีมีเลขอะตอม 21 และสัญลกัษณ์คือ Sc สแคนเดียมอยูใ่นตารางธาตุหมู่ 21 สแคนเดียม
เป็นธาตุประเภทแทรนซิชนั (Transition element) มีลกัษณะสีขาวเงินอ่อนนุ่ม 
   ชยัวฒัน์ เจนวาณิชย ์(มปป) ไดก้ล่าวไว ่วา่สแคนเดียมเป็นธาตุท่ีมีเลขอะตอม 21 
เป็นธาตุแรกของหมู่ IIIB ในตารางธาตุ จดัเป็นโลหะน ้าหนกัอะตอม 44.956 amu 
จุดหลอมเหลว 1539 °C จุดเดือด 2727  °C ความหนาแน่น2.99 g/cc ท่ี 20 °C เลขออกซิเดชนั
เป็น+3 คน้พบในปี ค.ศ. 1871 ไดค้าดการณ์และใหส้มบติัของธาตุใหม่ธาตุหน่ึงอยูใ่ตโ้บรอนใน
หมู่ III และเรียกธาตุน้ีวา่ Akaboron ในปี ค.ศ. 1876 Lars Nilson นกัเคมีเกษตรชาวสวเีดน                 
ไดค้น้พบธาตุน้ีในขณะท่ีท าการวเิคราะห์แร่ euxenite อยา่งละเอียด และตั้งช่ือของธาตุน้ี                 
ตามอาณาเขตตอนใตข้องประเทศสแคนดิเนเวยี 
   สแกนเดียมจึงเป็นธาตุแทรนซิชนัในหมู่ IIIB มีเลขอะตอม  21 มีเลขออกซิเดชนั 
+3 มีสัญลกัษณ์ Sc มีสมบติัคลา้ยธาตุธาตุเรฟรีเซนเตติฟ เกิดปฏิกิริยารุนแรงกบัน ้า คน้พบในปี 
ค.ศ. 1876 ทางตอนใตข้องประเทศสแคนดิเนเวยี 
  2. ไทเทเนียม 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 166) ไดก้ล่าวไวว้า่โลหะไทเทเนียม มีเลข
ออกซิเดชนั เป็น +2, +3 และ +4  สมบติัโดยทัว่ไปคลา้ยหมู่ IVA มีความเป็นโคเวเลนตสู์ง                   
บางสารอยูใ่นรูปโมเลกุลเด่ียว เช่น TiCl4 บางสารอยูใ่นรูปโมเลกุลขนาดใหญ่แบบโครงร่างตา
ข่าย เช่น TiO2ไทเทเนียมมีลกัษณะขาววาวคลา้ยเงิน จุดหลอมเหลวและจุดเดือดสูง แขง็ เหนียว 
ดึงเป็นเส้นได ้ใชป้ระโยชน์ในการท าเป็นช้ินส่วนเคร่ืองบินไอพน่ สามารถท าปฏิกิริยารุนแรง
กบัอโลหะไดส้ารประกอบโคเวลเลนต ์
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   สาระนุกรมเสรี (2559) ไดก้ล่าวไวว้า่ไทเทเนียม (Titanium) เป็นธาตุเคมี                 
มีสัญลกัษณ์เป็น Ti มีเลขอะตอมเท่ากบั 22 มีความหนาแน่นต ่า แขง็ ทนการกดักร่อน                      
เป็นโลหะทรานซิชนัสีเงินเป็นโลหะท่ีแขง็แรงแต่มีความหนาแน่นต ่าสามารถท าใหเ้ป็น             
แผน่บาง ๆ ได ้มีจุดหลอมเหลวมากกวา่ 1,650 °C จึงมกัน าไปใชเ้ป็นโลหะทนไฟ ไทเทเนียม
เป็นพาราแมกเนติกมีสภาพน าไฟฟ้าและสภาพน าความร้อนต ่า 
  3. วาเนเดียม 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 167) ไดก้ล่าวไวว้า่ วาเนเดียมเป็นธาตุแทรนซิชนั                
ท่ีมีเลขออกซิเดชนัไดห้ลายค่า มีสมบติัคลา้ยกนักบัไทเทเนียม ในธรรมชาติมกัพบปนอยูก่บั
โลหะอ่ืน สินแร่ท่ีส าคญั ไดแ้ก่ พาโตรไนต ์วาเนดิไนต ์และคาร์โนไตต ์ 
 สาระนุกรมเสรี (2555) ไดก้ล่าวไวว้า่วาเนเดียม (Vanadium) เป็นธาตุกลุ่มโลหะ
ทรานซิชนั ท่ีมีเลขอะตอมเท่ากบั 23 ในตารางธาตุ และมีสัญลกัษณ์ธาตุเป็น V วาเนเดียม                   
เป็นธาตุท่ีหายาก อ่อนน่ิม ตีเป็นแผน่ได ้ในธรรมชาติจะพบในรูปของสารประกอบของแร่ 
วาเนเดียมมีประโยชน์ในการท าโลหะผสม (Alloys) 
  4. โครเมียม 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 169) ไดก้ล่าวไวว้า่ โครเมียมเป็นโลหะแทรนซิชนั  
ท่ีมีจุดเดือดจุดหลอมเหลวสูงมาก มีสมบติัทางเคมีคลา้ยวาเนเดียมพบในปริมาณมากกวา่
วาเนเดียมแต่ท าใหบ้ริสุทธ์ิยาก ถา้ไม่บริสุทธ์ิจะแขง็แต่เปราะ ใชป้ระโยชน์ในการเคลือบผวิ
โลหะเพื่อป้องกนัการผกุร่อนและเพื่อความสวยงามสามารถถูกออกซิไดซ์ดว้ยออกซิเจนเกิด
เป็น Cr2O3 ซ่ึงออกไซดน้ี์เฉ่ือยต่อการเกิดปฏิกิริยาทดกรดทนด่างไดดี้ 
   สาระนุกรมเสรี (2558) ไดก้ล่าวไวว้า่โครเมียม (Chromium) เป็นธาตุในตาราง
ธาตุซ่ึงมีสัญลกัษณ์เป็น Cr มีหมายเลขอะตอมเป็น 24 ช่ือโครเมียมมีรากศพัทด์ั้งเดิมมาจากภาษา
กรีก ค าวา่ Chrome หมายถึง สีมีคุณสมบติัคิอจุดเดือดจุดหลอมเหลวสูงใชเ้คลือบผวิโลหะ                 
เพือ่ป้องกนัการผกุร่อน และเพื่อความสวยงามน าไฟฟ้าไดดี้สามารถตีแผเ่ป็นแผน่ได ้
มีความมนัวาว 
  5. แมงกานิส 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 172) ไดก้ล่าวไวว้า่ แมงกานิสมีสมบติัคลา้ยเหล็ก                 
มีความแขง็มากกวา่และเปราะกวา่ทนความร้อนไดต้ ่ากวา่เหล็กจุดหลอมเหลว 1244 °C ละลาย
ไดใ้นกรดเจือจางท่ีไม่เป็นตวัออกซิไดซ์  เช่น  HCl  ปกติแมงกานิสไม่วอ่งไวต่อปฏิกิริยากบั
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ธาตุต่าง ๆ แต่ถา้อุณหภูมิสูงปฏิกิริยาจะรุนแรงมากข้ึนจนสามารถลุกไหมไ้ด ้แมงกานิส                    
เป็นโลหะหนกัท่ีพบวา่มากเป็นอนัดบัสองรองจากเหล็กมกัอยูใ่นรูปออกไซด์ 
   สาระนุกรมเสรี (2558) ไดก้ล่าวไวว้า่ แมงกานีส (Manganese) เป็นธาตุในตาราง
ธาตุซ่ึงมีสัญลกัษณ์เป็น Mn มีหมายเลขอะตอมเป็น 25 ร่างกายจะขาดไม่ไดจ้ะพบมากท่ีสุดใน
โครงกระดูก ตบั ตบัอ่อน หวัใจและต่อมพิทูอิทาร่ี มีคุณสมบติัเป็นด่าง แมงกานีส ส่วนใหญ่            
จะสูญเสียไประหวา่งกระบวนการปรุงอาหาร และส่วนเกินจะออกผา่นทางน ้าดีแลว้จะออกทาง
อุจจาระ 
  6. อติเทรียม 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 164) ไดก้ล่าวไวว้า่ อิตเทรียม เป็นธาตุในหมู่ IIIB            
มีเลขออกซิเดชนัเป็น +3  สมบติัคลา้ยธาตุสแกนเดียมแต่เกิดปฏิกิริยาไดรุ้นแรงกวา่สแกนเดียม 
   สาระนุกรมเสรี (2558)ไดก้ล่าวไวว้า่อิตเทรียม (Yttrium) คือธาตุท่ีมีหมายเลข
อะตอม 39 และสัญลกัษณ์คือ Y อิตเทรียมอยูใ่นตารางธาตุหมู่ IIIB อิตเทรียมเป็นโลหะ
ประเภททรานซิชนัมีสีขาวเงิน พบเล็กนอ้ยในแร่บนพื้นโลกสารประกอบของมนัใชท้  าสีแดง 
ในทีวสีี 
  7. เซอร์โคเนียม 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 166) ไดก้ล่าวไวว้า่เซอร์โคเนียมมีเลขออกซิเดชนั 
เป็น +2, +3 และ +4  สมบติัโดยทัว่ไปคลา้ยหมู่ IVA มีความเป็นโคเวเลนตสู์ง เซอร์โคเนียม 
เม่ือท าใหเ้กิดความร้อนสูงๆ จะทนต่อกรด-เบส และมีสมบติัเชิงกลท่ีดีมากจึงนิยมใชท้  าเป็น
วสัดุทนไฟ ใชใ้นอุตสาหกรรมเบา้ทนไฟ 
   สาระนุกรมเสรี (2558) ไดก้ล่าวไวว้า่ซอร์โคเนียม (Zirconium) คือธาตุท่ีมี
หมายเลขอะตอม 40 และสัญลกัษณ์คือ Zr เป็นโลหะทรานซิชนัมีสีขาวเทาคลา้ยไทเทเนียม 
สามารถสกดัไดจ้ากแร่เซอร์คอนมนัทนต่อการกนักร่อนมากเซอร์โคเนียมในรูปของออกไซด์
คน้พบโดย N.H. Klaproth ในปี ค.ศ. 1789 ขณะท่ีท าการศึกษาแร่ Zircon ซ่ึงเป็นซิลิเกตของ
เซอร์โคเนียม, (ZrSio5) ในรูปของพลอย (Gemstone) จากซีลอน พลอย zircon มีช่ือมาจากภาษา
อาหรับ Zargum หมายถึง สีทองค า และ Klaproth ตั้งช่ือธาตุน้ีวา่ Zirconiumประโยชน์ของ 
เซอร์โคเนียมใชใ้นเคร่ืองปฏิกรณ์นิวเคลียร์ท าหนา้เป็นตวัดูดซบันิวตรอนและท าโลหะผสม            
ท่ีทนต่อการกดักร่อนเซอร์โคเนียมไฮดรอกซีคลอไรดใ์ชเ้ป็นยาระงบักล่ินกายเพทาย หรือ 
เซอร์โคเนียมซิลิเกต ใชเ้ป็นเคร่ืองประดบั 
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  8. ไนโอเบียม 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 167) ไดก้ล่าวไวว้า่ไนโอเบียมเป็นธาตุแทรนซิชนั           
ท่ีมีเลขออกซิเดชนั +3 และ +5 เท่านั้น มีสมบติัคลา้ยกนักบัไทเทเนียม ท าใหบ้ริสุทธ์ิไดย้าก            
น าไฟฟ้าไดสู้งมากเม่ืออุณหภูมิต ่า ๆ จนสามารถเป็นตวัน ายิง่ยวดได ้(Superconductor) 
   สาระนุกรมเสรี (2558) ไดก้ล่าวไวว้า่ไนโอเบียม (Niobium) เป็นธาตุท่ีมีเลข
อะตอม 41 และสัญลกัษณ์คือ Nbไนโอเบียมเป็นโลหะทรานซิชนั มีสีเทาหายาก อ่อนนุ่ม                 
ตีเป็นแผน่ได ้พบในแร่ไนโอไบต ์ใชท้  าโลหะผสม โดยเฉพาะการเช่ือมขอ้ต่อ 
  9. โมลบิดินัม  
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 167) ไดก้ล่าวไวว้า่ โมลิบดินมัเป็นโลหะแทรนซิชนั
ท่ีมีจุดเดือดจุดหลอมเหลวสูงมาก มีสมบติัคลา้ยโครเมียมใชป้ระโยชน์ในการท าช้ินส่วนของ
เคร่ืองมือท่ีไดรั้บอุณหภูมิสูงขณะใชง้าน เช่น หลอดเอกซ์เรย ์เตาหลอมไฟฟ้า ใชเ้ป็นส่วนผสม
ในเหล็กท าใหเ้หล็กมีความแขง็ข้ึน 
   สาระนุกรมเสรี (2558) ไดก้ล่าวไวว้า่ โมลิบดีนมั (Molybdenum) คือ ธาตุท่ีมี
หมายเลขอะตอม 42 และสัญลกัษณ์คือ Mo โมลิบดีนมัเป็นโลหะทรานซิชนั มีสีขาวเงินมีเน้ือ
แขง็มากอยูก่ลุ่มของธาตุท่ีมีจุดหลอมเหลวสูงท่ีสุด การใชป้ระโยชน์เม่ือผสมโมลิบดีนมัลงใน
เหล็ก จะท าใหค้วามแขง็เพิ่มข้ึนโมลิบดีนมัเป็นธาตุอาหารท่ีส าคญัของพืชและพบในเอ็นไซม์
แซนทินออกซิเดส (Xanthine oxidase)โมลิบดีนมัไดซลัไฟดใ์ชเ้ป็นน ้ามนัหล่อล่ืน 
  10. เทคนีเชียม 
   ทบวงมหาวทิยาลยั (2540 : 173) ไดก้ล่าวไวว้า่ เทคนีเชียมเป็นธาตุท่ีสร้างข้ึน              
ไม่พบในธรรมชาติ เป็นธาตุกมัมนัตรังสี มีสมบติัแตกต่างจากแมงกานิส มกัเกิดสารประกอบ            
ท่ีมีเลขออกชิเดชนั +4 และ +7 สารประกอบส าคญัไดแ้ก่  Tc2O7 
   สาระนุกรมเสรี (2558) ไดก้ล่าวไวว้า่ เทคนีเชียม (Technetium) คือธาตุท่ีมี
หมายเลขอะตอม 43 และสัญลกัษณ์คือ Tcเทคนีเชียมเป็นโลหะทรานซิชนัมีสีเทาเงิน Tc-99m 
เป็นไอโซโทป อายสุั้นใชต้รวจวนิิจฉยัทางการแพทยไ์ดม้ากมาย ท่ีพบบนโลกเกิดจากผลพลอย
ไดข้องปฏิกิริยานิวเคลียร์ฟิสซัน่ของยเูรเนียม -235 และตามธรรมชาติพบในแร่ยเูรเนีย 
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แก๊ส 
 

 ในงานวจิยัน้ีไดศึ้กษาการดูดซบัแก๊สพิษ 3 ชนิดบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชนั ไดแ้ก่ แอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีน ซ่ึงมีรายละเอียดดงัต่อไปน้ี 
  1. แอมโมเนีย 
   ววิฒัน์ เอกบูรณะวฒัน์ (2555)ไดก้ล่าวไวว้า่ แอมโมเนีย (Ammonia) สูตร
โมเลกุล NH3 น ้าหนกัโมเลกุล 17.03 ลกัษณะทางกายภาพ ในบรรยากาศปกติจะมีสถานะ            
เป็นแก๊ส ไม่มีสี มีกล่ินฉุนคลา้ยกล่ินปัสสาวะ หากเก็บอยูใ่นถงัอดัความดนัจะมีสถานะ              
เป็นของเหลวแอมโมเนีย เป็นแก๊สท่ีมีการใชใ้นอุตสาหกรรมหลายประเภท ท่ีพบไดบ้่อยคือ          
ใชเ้ป็นสารท าความเยน็ ในอุตสาหกรรมหอ้งเยน็ และโรงงานท าน ้าแขง็ นอกจากน้ียงัใชเ้ป็น
สารตั้งตน้ในการผลิตปุ๋ย สารท าความสะอาด และยงัเป็นสารตั้งตน้ในการผลิตยาบา้ แอมโมเนีย
เป็นแก๊สท่ีไม่มีสี แต่มีกล่ินฉุนแสบ มีฤทธ์ิระคายเคืองต่อระบบทางเดินหายใจอยา่งรุนแรง  
แก๊สมีคุณสมบติัละลายน ้าไดดี้มาก ท าใหอ้อกฤทธ์ิไดอ้ยา่งรวดเร็วทนัทีหลงัการสูดดมเขา้ไป
กลไกการก่อโรค แอมโมเนียละลายน ้าไดดี้มากและเร็วมาก เม่ือสัมผสักบัน ้าท่ีหล่อเล้ียงเยือ่บุ
ส่วนต่างๆ ของร่างกาย เช่น เยือ่บุตา เยือ่บุจมูก เยือ่บุทางเดินหายใจ แอมโมเนียจะท าปฏิกิริยา
กบัน ้าและไดส้ารท่ีมีฤทธ์ิเป็นด่างคือ แอมโมเนียมไฮดรอกไซด ์ซ่ึงจะกดักร่อนท าลายเน้ือเยื่อ
อ่อนของร่างกายได ้
   สาระนุกรมเสรี (2558) ไดก้ล่าวไวว้า่ แอมโมเนีย (Ammonia) เป็น สารประกอบ  
ท่ีประกอบดว้ยธาตุไนโตรเจนและไฮโดรเจน โดยมีสูตรเคมี ดงัน้ี NH3 ท่ี STP แอมโมเนีย            
เป็นแก๊สมกัเป็นพิษและกดักร่อนวสัดุบางชนิด มีกล่ินฉุนเฉพาะตวัโมเลกุลของแอมโมเนีย             
ไม่แบนราบ แต่จะมีลกัษณะถูกอดัเป็นทรงส่ีหนา้ (Tetrahedron) หรือเรียกวา่พีระมิด               
ฐานสามเหล่ียมซ่ึงเป็นขอ้สมมติฐานของทฤษฎี VSEPR รูปร่างโมเลกุลลกัษณะน้ี โดยรวม              
จะมีลกัษณะเป็นไดโพล และท าใหม้นัเป็นขั้ว ดงันั้นแอมโมเนียจึงละลายในน ้าไดดี้มาก 
อะตอมไนโตรเจนในโมเลกุลจะมี อิเล็กตรอนคู่โดดเด่ียว และท าใหแ้อมโมเนียมีฤทธ์ิเป็นเบส                 
ในสารละลายน ้าท่ี เป็นกรดหรือเป็นกลางสามารถจะมีพนัธะกบั ไฮโดรเนียมไอออน (H3O

+) 
ปลดปล่อยโมเลกุลของน ้า (H2O) แลว้เกิดเป็นประจุบวกของ แอมโมเนียมไอออน (NH4

+)                  
ซ่ึงรูปร่างปกติทรงส่ีหนา้ท่ีแอมโมเนียจะเกิด แอมโมเนียมไอออน จะข้ึนอยูก่บั pH ของ
สารละลายประโยชน์หลกัของแอมโมเนียคือ ใชผ้ลิตปุ๋ยวตัถุระเบิด พอลิเมอร์ นอกจากน้ี                           
ยงัเป็นสารส าคญัในน ้ายาท าความสะอาดกระจก แอมโมเนียมีในปริมาณเล็กนอ้ย 
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  2. ฟอสฟีน 
   ววิฒัน์  เอกบูรณะวฒัน์  (2555) ไดก้ล่าวไวว้า่ ฟอสฟีน (Phosphine) สูตร
โมเลกุล PH3 น ้าหนกัโมเลกุล 34 ลกัษณะทางกายภาพ แกส๊ ไม่มีสี กล่ินฉุนคลา้ยกระเทียมหรือ
ปลาเน่าแก๊สฟอสฟีนเป็นแก๊สท่ีเกิดข้ึนจากการท าปฏิกิริยาของสารอลูมิเนียมฟอสไฟด์หรือ             
สารสังกะสีฟอสไฟดก์บัความช้ืนในอากาศ โดยปกติสารทั้ง 2 ชนิดน้ีจะอยูใ่นรูปของแขง็                   
เม่ือท าปฏิกิริยากลายเป็นแก๊สฟอสฟีนใชเ้ป็นสารรมควนัส าหรับฆ่าหนูในยุง้ฉางเก็บขา้วหรือ
ธญัพืชอ่ืน ๆ สารชนิดน้ีมีพิษระคายเคืองระบบทางเดินหายใจอยา่งรุนแรง อาจท าใหผู้ท่ี้สูดดม
เขา้ไปปริมาณสูงเสียชีวติได ้
   กญัญา พุกสุ่น (มปป) ไดก้ล่าวไวว้า่ ฟอสฟีน (Phosphine, PH3) เป็นก็าซคลา้ย
กล่ินปลาเน่า ไดจ้ากอลูมินัม่ฟอสไฟดซ่ึ์งมีลกัษณะเป็นผลึกสีเทาด าหรือเหลืองคล ้า ท าปฏิกิริยา
กบัความช้ืนในอากาศการกินหรือสูดดม จะเกิดอาการปวดฟัน ขากรรไกรบวม มีการตายของ
เน้ือเยือ่บริเวณกระดูกขากรรไกรล่าง คล่ืนไส้ อาเจียน ไอ อ่อนเพลีย เบ่ืออาหาร น ้าหนกัลด  
เมด็เลือดแดงนอ้ยกวา่ปกติ ตวัเหลือง ชากลา้มเน้ือไม่ประสานกนั หายใจล าบาก ปวดบวมน ้า 
หวัใจเตน้ผดิปกติ ชกัและอาจตายภายใน 4 วนั หรือ อาจจะ 1-2 สัปดาห์ 
  3. อาร์ซีน 
   เกศ  สัตยพงศ ์(2555) ไดก้ล่าวไวว้า่ ช่ือ สารหนู (Arsenic) แก๊สท่ีเกิดจาก           
สารหนู คือแก๊สอาร์ซีน (AsH3) ลกัษณะทางกายภาพ สารหนูในรูปธาตุบริสุทธ์ิ (Elemental 
form) เป็นโลหะสีเทาเงิน มนัวาว ค่อนขา้งเปราะ สารประกอบของสารหนู ส่วนใหญ่อยูใ่นรูป
ผงหรือผลึกซ่ึงไม่มีสี ไม่มีกล่ิน ไม่มีรส บางคร้ังอาจอยูใ่นรูปผงสีเทาด า ผวิท่ีมนัวาวเม่ือสัมผสั
กบัออกซิเจนจะเป็นสีด าดา้น พิษของสารหนูอนินทรียจ์ากการกิน มกัเป็นชนิดวาเลนซี 3               
ซ่ึงละลายน ้าไดดี้ เม่ือถูกกรดจะเกิดเป็นแก๊สพิษอาร์ซีน (Arsine) ซ่ึงระคายเคืองมาก และท าให้
อาการพิษรุนแรงข้ึน อวยัวะเป้าหมายของสารหนูคือ ทางเดินอาหาร หวัใจ สมอง และไต 
รองลงมาคือ ไขกระดูก มา้ม และระบบประสาทส่วนปลาย  
   วชร โอนพรัตนวบิูล (มปป) ไดก้ล่าวไวว้า่ อาร์ซีน มีสูตรโมเลกุล AsH3 เป็นก๊าซ
ไม่มีสี มีกล่ินเล็กนอ้ยคลา้ยกระเทียม จุดเดือด -62°C จุดหลอมเหลว -116 °C  ความหนาแน่น 
ไอเท่ากบั 2.7 (หนกักวา่อากาศ) ไวไฟ ขนส่งในรูปก๊าซเหลว ใชใ้นอุตสาหกรรมการผลิต
ช้ินส่วนอิเลคโทรนิคส์ พบในงานเช่ือม หลอมโลหะ โรงงานผลิตแบตเตอร่ี อนุพนัธ์ของ                 
อาร์ซีน มีลกัษณะเป็นของเหลว ใชเ้ป็นอาวธุเคมีทางการทหาร เป็นพิษต่อระบบเลือด ไตและ
ตบั รับสัมผสัทางการหายใจ เม่ือเขา้สู่ร่างกาย อาร์ซีนจะถูกเปล่ียนเป็นสารหนูอนินทรีย ์                   
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วาเลนซี 3 ไปจบักบั Sulfhydryl groups  และรบกวนการท างานของระบบเอนไซมท่ี์เก่ียวขอ้ง
กบัการใชพ้ลงังานของเซลลก์ารสัมผสัแบบเร้ือรังท าให้เกิดอาการของ Hemolysis  คือ                        
มีตวัเหลืองตาเหลือง เลือดจางเน่ืองจากเมด็เลือดแดงแตก ปัสสาวะสีแดงไตวาย  
 

กระบวนการดูดซับ (Adsorption process) 
 

 การดูดซบัเป็นกระบวนการท่ีเก่ียวขอ้งกบัการสะสมตวัของสาร หรือความเขม้ขน้ของ
สารท่ีบริเวณพื้นผวิหรือระหวา่งผวิหนา้ (Interface) กระบวนการน้ีสามารถเกิดข้ึนท่ีผวิสัมผสั
ระหวา่ง 2 สถานะใด ๆ เช่น ของเหลวกบัของเหลว แก๊สกบัของเหลว แก๊สกบัของแขง็ หรือ
ของเหลวกบัของแขง็ โดยโมเลกุลหรือคอลลอยดท่ี์ถูกดูดจบัเรียกวา่ถูกดูดซบั (Adsorbate)  
ส่วนสารท่ีท าหนา้ท่ีดูดซบัเรียกวา่ สารดูดซบั (Adsorbant) การดูดซบัแบ่งออกเป็น 2 แบบ คือ 
  1. การดูดซับทางกายภาพ (Physical adsorption) 
   คฑาวธุ ภาชนะ (2554) ไดก้ล่าวไวว้า่การดูดซบัทางกายภาพ (Physical 
Adsorption) หมายถึง การดูดซบัท่ีเก่ียวขอ้งกบัแรงแวนเดอร์วาลส์ (Van der Waals) ซ่ึงเป็นแรง
แบบอ่อน ๆ ซ่ึงจะไม่เก่ียวขอ้งกบัการเปล่ียนแปลงความหนาแน่นของอิเล็กตรอนทั้งในโมเลกุล
ของตวัถูกดูดซบัหรือท่ีพื้นผวิของซบัสเตรต 
   การดูดซบัทางกายภาพเป็นการดูดซบัท่ีเกิดจากแรงดึงดูดระหวา่งโมเลกุล            
อยา่งอ่อน คือ แรงแวนเดอร์วาลส์ (Vander waals forces) ซ่ึงเกิดจากการรวมแรง 2 ชนิด คือ 
แรงกระจาย (London dispersion force) และแรงไฟฟ้าสถิตย(์Electrostatic force) การดึงดูดดว้ย
แรงท่ีอ่อนท าใหก้ารดูดซบัประเภทน้ีมีพลงังานการคลายความร้อนค่อนขา้งนอ้ย คือ ต ่ากวา่          
20 กิโลจูลต่อโมลและสามารถเกิดการผนักลบัของกระบวนการไดง่้าย ซ่ึงเป็นขอ้ดีเพราะ
สามารถฟ้ืนฟูสภาพของตวัดูดซบัไดง่้ายดว้ยสารท่ีถูกดูดซบัสามารถเกาะอยูร่อบ ๆ ผวิของสาร
ดูดซบัไดห้ลายชั้น (Multilayer) หรือในแต่ละชั้นของโมเลกุลสารถูกดูดซบัจะติดอยูก่บัชั้นของ
โมเลกุลของสารถูกดูดซบัในชั้นก่อนหนา้น้ีโดยจ านวนชั้นจะกลายเป็นสัดส่วนกบัความเขม้ขน้
ของสารถูกดูดซบั และจะเพิ่มมากข้ึนตามความเขม้ขน้ท่ีสูงข้ึนของตวัถูกละลายในสารละลาย 
  2. การดูดซับทางเคมี (Chemical adsorption) 
   คฑาวธุ ภาชนะ (2554) ไดก้ล่าวไวว้า่ การดูดซบัทางเคมี (Chemical adsorption) 
หมายถึง การดูดซบัท่ีเก่ียวขอ้งกบัพนัธะทางเคมีซ่ึงเก่ียวขอ้งกบัการจดัตวัใหม่ของความ
หนาแน่นของอิเล็กตรอนท่ีเกิดจากการสร้างพนัธะระหวา่งโมเลกุลตวัถูกดูดซบัและพื้นผวิของ
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ซบัสเตรต โดยธรมชาติของพนัธะทางเคมีน้ีจะเก่ียวขอ้งกบัลกัษณะความเป็นไอออนิค หรือ
ลกัษณะความเป็นโควาเลนต ์ 

 การดูดซบัประเภทน้ีเกิดข้ึนเม่ือตวัถูกดูดซบักบัดูดตวัดูดซบัท าปฏิกิริยากนั ซ้ึงส่งผลให้
เกิดการเปล่ียนแปลงทางเคมีของตวัถูกดูดซบัเดิมคือมีการท าลายแรงยดึเหน่ียวระหวา่งอะตอม
หรือกลุ่มอะตอมเดิมแลว้มีการจดัเรียงอะตอมไปเป็นสารประกอบใหม่ข้ึนโดยมีพนัธะเคมีซ่ึง
เป็นพนัธะท่ีแขง็แรง มีพลงังานกระตุน้เขา้มาเก่ียวขอ้งท าใหค้วามร้อนมีค่าสูงประมาณ 50-400 
กิโลจูลต่อโมล หมายความวา่การก าจดัตวัถูกดูดซบัออกจากผวิตวัถูกดูดซบัจะท าใหย้ากไม่
สามารถเกิดปฏิกิริยาผนักลบัได ้(Irreversible) และการดูดซบัประเภทน้ีจะเป็นการดูดซบัแบบ
ชั้นเดียว (Monolayer) เท่านั้น  

 

เคมคี านวณ (Computational chemistry) 
 

 สาระนุกรมเสรี (2559) ไดก้ล่าวไวว้า่ เคมีการค านวณ (Computational chemistry)            
เป็นสาขาหน่ึงของเคมีทฤษฎีมีความคาบเก่ียวกนัระหวา่งวิทยาศาสตร์คอมพิวเตอร์และวชิาเคมี 
วตัถุประสงคห์ลกัก็คือการใชแ้นวคิดทางทฤษฎีท่ีพิสูจน์ไดท้างฟิสิกส์และเคมีมาออกแบบหรือ
สร้างระบบจ าลองท่ีมีประสิทธิภาพ เช่น ระบบจ าลองของแขง็ ระบบจ าลองดีเอ็นเอ ระบบ
จ าลองโปรตีน เป็นตน้ ซ่ึงในการประมาณการทางคณิตศาสตร์จะใชโ้ปรแกรมการค านวณมา
ค านวณ เน่ืองจากมีความซบัซอ้นและความยุง่ยากทางคณิตศาสตร์มากเกินกวา่ท่ีมนุษยจ์ะ
กระท าได ้ซ่ึงคอมพิวเตอร์สมรรถนะสูงเป็นเคร่ืองมือท่ีช่วยใหน้กัเคมีค านวณลดระยะเวลาใน
การ Simulation ลง ส าหรับส่ิงท่ีตอ้งการจะศึกษาก็มีปลายรูปแบบแตกต่างกนัไป ข้ึนกบัระบบ
นั้นๆ โดยส่วนมากจะใชค้  านวณหรือศึกษาคุณสมบติัของโมเลกุล (Molecule) เช่นพลงังาน
ทั้งหมด พลงังานจลน์หรือพลงังานศกัยต์  าแหน่งของอะตอมหรือโมเลกุลท่ีเหมาะสม                   
(มีความสเถียร) ลกัษณะไดโพลค่าไดโพลความไวต่อปฏิกิริยา ตวัแปรท่ีส่งผลต่อระบบ               
เช่น อุณหภูมิหรือความดนั เป็นตน้ 
 Lewars (2003 ; Leszczynski. 2001) ไดก้ล่าวไวว้า่ เคมีค านวณ หมายถึง การค านวณ
สมบติัต่าง ๆ ทางเคมีและทางกายภาพของอะตอมและโมเลกุล ไดแ้ก่ การค านวณตามสูตร                  
การค านวณตามสมการเคมี เป็นตน้ นอกจากน้ีเคมีค านวณยงัหมายถึง การค านวณโครงสร้าง
โมเลกุล พลงังานโมเลกุล พลงังานการเกิดปฏิกิริยา โดยในการค านวณตอ้งใชโ้ปรแกรม           
ทางคอมพิวเตอร์และคอมพิวเตอร์เป็นเคร่ืองมือในการค านวณ 
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ในการค านวณหาโครงสร้าง และสมบติัของโมเลกุลใดๆ สามารถหาไดจ้ากการแก้
สมการทางคณิตศาสตร์ วธีิดงักล่าวเรียกวา่ การสร้างแบบจ าลองโมเลกุล (Molecular modeling) 
วธีิสร้างแบบจ าลองโมเลกุล จึงเป็นอีกทางเลือกหน่ึงในการหาโครงสร้างของสาร ซ่ึงวิธีท่ีใชใ้น
การสร้างแบบจ าลองโมเลกุลแบ่งออกเป็น 
  1. กลศาสตร์โมเลกุล (Molecular mechanics) 

  2. กลศาสตร์ควอนตมั (Quantum mechanics) 
  3.  Semi-empirical 

  4. Ab initio 
  5. Density functional 
 วธีิเอมพิริกลัไม่ไดส้นใจแรงกระท าระหวา่งอิเล็กตรอนกบัอิเล็กตรอน ดงันั้น การน าวิธี
น้ีมาใชอ้ธิบายปรากฏการณ์ทางเคมีอ่ืน ๆ นอกเหนือจากโครงสร้างจึงอาจมีปัญหาได ้ในขณะท่ี
เราสามารถใชว้ธีิทางกลศาสตร์ควอนตมัไดใ้นทุกกรณี  แต่เน่ืองจากการค านวณทางควอนตมั             
มีความซบัซอ้นและอาจเป็นไปไม่ไดส้ าหรับบางโมเลกุล  จึงจ าเป็นตอ้งประมาณผลการค านวณ
วธีิแอบอินิชิโอและฟังกช์นันลัความหนาแน่นเป็นวธีิท่ีมีความแม่นย  าสูงแต่ก็ตอ้งใชเ้วลา                      
ในการค านวณนานจึงไม่เหมาะท่ีจะน ามาใชศึ้กษาโมเลกุลขนาดใหญ่ ในขณะท่ีวธีิเซมิ-                     
เอมพิริกลัใหค้วามแม่นย  านอ้ยกวา่เพราะมีการประมาณมากกวา่แต่ก็ใชเ้วลาค านวณสั้นกวา่มาก 
จึงสามารถใชค้  านวณโมเลกุลท่ีมีขนาดใหญ่มากได ้แต่ก็ไม่ถึงกบัขนาดของเมคโครโมเลกุล 
(Macromolecule) ซ่ึงถา้จะศึกษาโมเลกุลระดบันั้นก็ตอ้งใชว้ธีิเอมพิริกลัเท่านั้น 
  1. วธีิกลศาสตร์ควอนตัม (Quantum mechanics : QM) 

เป็นวธีิค านวณภายใตท้ฤษฏีควอนตมั แบ่งได ้2 วธีิ คือ วิธีเซมิ-เอมไพริคลั 
(Semi-empirical) และวธีิแอบอินิชิโอ (Ab initio) 
    1.1 วธีิเซมิ-เอมพิริคลั เป็นวธีิการค านวณทางเคมีควอนตมัท่ีอาศยัขอ้มูลจาก
การทดลอง การค านวณดว้ยวิธีน้ีมีหลายวธีิซ่ึงแตกต่างกนัท่ีการประมาณค่า ในทางปฏิบติั                    
การค านวณอินทิกรัลใชเ้วลานานมาก ซ่ึงในกรณีท่ีโมเลกุลมีขนาดใหญ่มากการค านวณดงักล่าว
ก็เป็นไปไม่ได ้(ชา้เกินไปส าหรับจะน าผลมาใช)้  จึงจ าเป็นตอ้งประมาณค่าอินทิกรัลแทน               
การค านวณโดยตรงจริง ๆ การประมาณท าไดโ้ดยน าผลการทดลอง เช่น ศกัยไ์ฟฟ้าไอออไน                
เซชนั (Ionization potential : IP) พลงังานสัมพรรคภาพอิเล็กตรอน (Electron affinity : EA)                  
มาใชแ้ทนค่าอินทิกรัล ใชส้มมาตรของโมเลกุลและขอ้สมมุติฐาน เช่น อะตอมในโมเลกุลท่ีไม่
ติดกนัจะไม่ซอ้นเหล่ือมกนั (Zero differential overlap : ZDO) เพื่อลดการค านวณอินทิกรัลลง 
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ดงันั้น จ านวนอินทิกรัลท่ีตอ้งค านวณจึงเหลือนอ้ยมากสามารถท าใหป้ระยกุตก์บัโมเลกุลขนาด
ใหญ่ได ้วธีิท่ีใชก้ารประมาณพลงังานดงักล่าวเรียกวา่ “วธีิเซมิ-เอมพิริกลั” (แต่ถา้หากค านวณค่า
อินทิกรัลโดยตรงไม่มีการประมาณก็จะเรียกวา่  “วธีิแอบอินิชิโอ”)  
    1.2 วธีิแอบอินิชิโอเป็นวิธีการค านวณโดยอาศยัทฤษฎีท่ีไดจ้ากการแก้
สมการ Schrödinger นบัเป็นเป็นวธีิท่ีใหค้วามแม่นย  าสูงแต่ก็ใชเ้วลาในการค านวณนาน                            
จึงไม่เหมาะท่ีจะน ามาใชศึ้กษาโมเลกุลขนาดใหญ่ ในงานวจิยัน้ีจึงไดใ้ชท้ฤษฎีฟังกช์ลันลั                
ความหนาแน่น (Density functional theory : DFT) ในการค านวณหาโครงสร้างของสาร                 
และพลงังานของสารประกอบเพราะเป็นวธีิท่ีมาตรฐานใชก้นัอยูท่ ัว่ไปและใหผ้ลการค านวณ              
ท่ีค่อนขา้งดีมาก ซ่ึงจะแตกต่างจากวธีิเซมิเอมไพริกลัป์คือไม่ตอ้งอาศยัขอ้มูลจากการทดลอง  
   ในกลศาสตร์ควอนตมั  พลงังานและสมบติัต่าง ๆ ของโมเลกุลสามารถหาได้
จากสมการ  Schrödinger  ดงัน้ี 

 
HΨ   =   EΨ 

 
   โดย  H   คือ  ตวัปฏิบติัการฮามิลโตเนียน 
     E   คือ  พลงังาน 
     Ψ  คือ  ฟังกช์นัคล่ืนซ่ึงเก็บขอ้มูลทั้งหมดของโมเลกุลไว ้
 
  2. ทฤษฎีเดนซิทฟัีงก์ชัน (Density Functional Theory : DFT) 

   ในปี ค.ศ. 1964  Hohenberg และ Kohn สามารถพิสูจน์ไดว้า่พลงังานของ
โมเลกุลท่ีสภาวะพื้น ฟังกช์นัคล่ืน และสมบติัอ่ืน ๆ ของโมเลกุลสามารถค านวณไดจ้าก            
ความหนาแน่นของอิเล็กตรอนท่ีสภาวะพื้น (Ground state electron probability density) ซ่ึงเป็น
ฟังกช์นัของ 3 ตวัแปร ท่ีคิดคน้โดย  Beck  และทฤษฎีของ Lee, Yang  และ Parr  ส าหรับ
พลงังานภายใตท้ฤษฎีเดนซิทีฟังกช์นั (Density Functional Theory : DFT) เป็นดงัน้ี 

 
E = VNH + HCORE + Vee + Ex [ρ] + Ec[ρ] 

   
   เม่ือ VNH แทน อนัตรกิริยานิวเคลียร์ – นิวเคลียร์ 
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     HCORE แทน การคอนทริบิวทท์างไฟฟ้าเชิงเด่ียว  
         (Monoelectronic contribution) 

        ต่อพลงังานทั้งหมด  รวมทั้งพลงังานจลน์ของอิเล็กตรอน 
        และพลงังานท่ีเกิดจากอนัตรกิริยาอิเล็กตรอน – นิวเคลียร์ 

     Vee  แทน อนัตรกิริยาทางไฟฟ้าสถิตระหวา่งอิเล็กตรอน 
     Ex[ρ] แทน พลงังานแลกเปล่ียน (Exchange energy) 
     Ec[ρ] แทน พลงังานคอร์รีเลชนั (Correlation energy) 
     ρ  แทน  ฟังกช์นัความหนาแน่นของอิเล็กตรอน 
 

  3. เบซิสเซต ฟังก์ชัน (Basis set function) 
   โมเลคิวลาร์ออร์บิทลัซ่ึงอยูใ่นรูปของอะตอมมิกออร์บิทลัท่ีรวมกนัแบบเชิงเส้น  
มีความถูกตอ้งมากนอ้ยเพียงใดข้ึนอยูก่บัชนิดและจ านวนของเบซิสฟังกช์นัในการรวมกนัเชิง
เส้นตรงนั้น อะตอมมิกเบซิสฟังกช์นัท่ีนิยมใชก้นัอยา่งกวา้งขวางมี 2 ชนิด คือ 
    3.1 อะตอมมิกออร์บิทลัแบบสเลเทอร์ (Slater–Type Atomic Orbital : STO) 
อะตอมมิกออร์บิทลัแบบสเลเทอร์แทนอะตอมมิกออร์บิทลัท่ีสมเหตุสมผล ซ่ึงใชค้่ามาตรฐาน          
ท่ีแนะน าโดยสเลเทอร์ แต่ไม่เหมาะสมท่ีจะใชใ้นงานเชิงตวัเลข 

    3.2 อะตอมมิกฟังกช์นัชนิดเกาส์เชียน (Gaussian–Type Atomic Function : 
GTO) Boys เป็นผูแ้นะน า “เกาส์เชียน ฟังกช์นั” ในการค านวณ โมเลคิวลาร์ออร์บิทลั แต่ให้
ผลดีไม่เท่าอะตอมมิกออร์บิทลัแบบสเลเทอร์ เพราะวา่ไม่มี cusp ท่ีนิวเคลียสดงันั้นจึงแทน
อะตอมมิกออร์บิทลัท่ีค่ารัศมีนอ้ย ๆ ไดไ้ม่ดี เพื่อใหไ้ดก้ารแทนอะตอมมิกออร์บิทลัไดถู้กตอ้ง 
ควรใชผ้ลรวมเชิงเส้นของหลาย ๆ เกาส์เชียน เพราะฉะนั้นการค านวณ LC–GTO SCF MO                   
จึงเก่ียวขอ้งกบัการหาค่าอินทิกรัลมากกวา่การค านวณของ LC–STO SCF MO เน่ืองจากจ านวน
ของ 2 อิเล็กตรอนอินทิกรัลท่ีมีสามและส่ีศูนยก์ลางลดลงเหลือเป็นอินทิกรัลของสองศูนยก์ลาง 
   เพื่อความสะดวกในการค านวณจึงนิยมใชเ้กาส์เชียนเบซิสฟังกช์นั (g(r))Kอาจ
เลือกใชแ้บบคอนแทรคเทดหรืออนัคอนแทรคเทดเกาส์เชียน  (Uncontracted Gaussians) ก็ได ้
การใชเ้บซิสเซตฟังกช์นัในการค านวณโมเลคิวลาร์ออร์บิทลันั้นใชไ้ดห้ลายวธีิ ดงัต่อไปน้ี 
    1. มินิมอลเบซิสเซต (Minimal basis sets) เป็นระดบัท่ีง่ายสุดของทฤษฎี
แอบอินิชิโอโมเลคิวลาร์ออร์บิทลั  ใชมิ้นิมอลเบซิสเซตท่ีมีจ านวนเบซิสฟังกช์นัเท่ากบัจ านวน
อะตอมมิกออร์บิทลัท่ีสภาวะพื้น  นัน่คือรวมออร์บิทลัของทั้งเชลลใ์นและเวเลนซ์เชลล ์  
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     เช่น H 1 อะตอม ใช ้1s ออร์บิทลั  (1 ฟังกช์นัชนิด s) 
       C 1 อะตอม ใช ้1s, 2s และ 2p ออร์บิทลั (2 ฟังกช์นัชนิด s และ 1 
ฟังกช์นัชนิด p) 

     ดงันั้น  จ  านวนเบซิสฟังกช์นัต่ออะตอมเป็นดงัน้ี 
      H 1 อะตอม ใช ้1 เบซิสฟังกช์นั (1 ฟังกช์นัชนิด s)  
      C 1 อะตอม ใช ้3เบซิสฟังกช์นั  (2ฟังกช์นัชนิด sและ 1 ฟังกช์นั 
ชนิด p)  
     มินิมอลเบซิสเซต ท่ีใชก้นัเรียกวา่STO–KG  คือ ประกอบดว้ยอะตอมมิ
กออร์บิทลัแบบสเลเทอร์ในเทอมของอะตอมมิกฟังกช์นัชนิดเกาส์เชียน (g(r))K ตวัอยา่งของเบ
ซิสเซตประเภทน้ี เช่น STO– 3G คือ ใช ้3 ฟังกช์นัของอะตอมมิกฟังกช์นัชนิดเกาส์เชียน ในการ
แทน 1 ฟังกช์นัของอะตอมมิกออร์บิทลัแบบสเลเทอร์ 
    2. เอก็ซ์แทนเดดเบซิลเซต (Extended basis sets) เน่ืองจากมินิมอลเบซิสเซต 
เช่น STO-3G ยงัไม่สมบูรณ์ เพราะจ านวนของอะตอมมิกเบชิสฟังกช์นัไม่เป็นสัดส่วนกบั
จ านวนอิเล็กตรอน ตวัอยา่ง เช่น ลิเทียม 1 อะตอม มีเพียง 3 อิเล็กตรอน ใชจ้  านวนฟังก์ชนั                  
5 ฟังกช์นั เท่ากบัฟลูออรีน 1 อะตอม ซ่ึงมี 9 อิเล็กตรอน จึงพบวา่ถา้อธิบายสารประกอบท่ีมีธาตุ 
เช่น ออกซิเจนและฟลูออรีน ดว้นมินิมอลเบชิสฟังกช์นั พบวา่ไม่ดีเท่ากบัโมเลกุลท่ี
ประกอบดว้ยธาตุท่ีมีอิเล็กตรอนนอ้ยกวา่ อีกประการหน่ึงคือมินิมอลชิลเซตใชเ้กาส์เซียนเอกซ์
โพแนนทท่ี์แน่นอนซ่ึงมีสามารถขยายและหดในสภาวะแวดลอ้มของโลเมกุลท่ีต่างกนัเพราะวา่
มินอลเบชิลเซตมีวาเวนซ์ฟังกช์นักช์นัเดียวส าหรับสมมาตรแต่ละชนิด ส่วนเอกซ์เทนเดดเบซิส
เซตจะมีจ านวนเบซิสฟังกช์นักม์ากกวา่อะตอมมิกออร์บิทลัเพื่อท าใหใ้หอ้อร์บิทลัของโมเลกุล 
มีความยดืหยุน่สามารถปรับขนาดไดเ้ช่น H มี 1s ออร์บิทลั ใช ้2 ฟังกช์นัชนิด s, C จะมี                  
ออร์บิทลั 1s, 2s และ 2p ใช2้ ฟังกช์นัชนิด s ออร์บิทลัและ 2 ฟังกช์นักช์นัชนิด p ออร์บิทลั 
    3. โพลาไรเซซนัเบซิสเซต (Polarization basis sets) จะเติมฟังกท่ี์มีเลข
ควอนตมัโมเมนตมัเชิงมุม (Angular momentum quantum number) ท่ีสูงกวา่ชั้นนอกสุดหน่ึงค่า
เรียกวา่โพลาไรซ์ฟังกช์นั (Polarized function) บนเอกซ์เทนเดดเบซิส เช่น H มีการเติมฟังกช์นั
ชนิด p, C มีการเติมฟังกช์นัชนิด d การเติมโพลาไรซ์ฟังกช์นัแสดงโดยเคร่ืองหมาย  “*” หรือ 
“**” ตรงทา้ยช่ือเบซิสเซต  เช่น 6-31G และ 6-31G**  โดย “*” หมายถึง โพลาไรซ์ฟังกช์นั
เฉพาะอะตอมหนกั ส่วน “**”  หมายถึง โพลาไรซ์ฟังกช์นัทั้งอะตอมหนกัและไฮโดรเจน 
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โพลาไรเซชนัเบซิสเซตท่ีง่ายท่ีสุด คือ เบซิสเซต ท่ีเสนอโดยHariharan
และ Pople  ส าหรับธาตุแถวแรกและธาตุแถวท่ีสอง คือ 6-31G*  ซ่ึงท าไดโ้ดยการเติมd-
Gaussians-primitive 1 ชุด ใน สปลิท-วาเลนซ์6-31Gเบซิสเซตของแต่ล่ะอะตอม (ท่ีไม่ใช่
ไฮโดรเจน) ค่าเอกซ์โพแนนทโ์พลาไรเซชนัของ  s-ออร์บิทลัของไฮโดรเจนและฮีเลียมอะตอม
6-31G**  ยกเวน้วา่มีการเติมเกาส์เซียนp-  ฟังกช์นั 1 ชุดส าหรับไฮโดรเจนและฮีเลียมอะตอม 
    4. เบซิสเซตร่วมกบัฟังกช์นัดิฟฟิวซ์ (Basis sets incorporation diffuse 
function) ส าหรับแอนไอออน โมเลกุลท่ีมีอิเล็กตรอนคู่โดดเด่ียว และพนัธะไฮโดรเจน จะมี
ความหนาแน่นของอิเล็กตรอนท่ีอยูห่่างออกไปจากนิวเคลียสมาก ดงันั้นจึงตอ้งมีการปรับปรุง
การสร้างอะตอมมิกออร์บิทลั โดยรวมเอาฟังกช์นัท่ีมีเลขยกก าลงัต ่าเขา้ดว้ย ตวัอยา่งของเบซิส
เซตประเภทน้ีไดแ้ก่ 6-31+G(2d,2p) และ 6-311+G(2d,2p) เป็นตน้ ซ่ึงเป็นการเพิ่มฟังกช์นั
กระจายกบัอะตอมท่ีไม่ใช่อะตอมของไฮโดรเจนหรืออะตอมหนกัส่วนเบซิสเซต 6-31++G(2d,2p)
และ 6-311++G(2d,2p)  จะเพิ่มฟังกช์นักระจายกบัทุกอะตอม (รวมไฮโดรเจนดว้ย) 

 

โครงสร้างโมเลกุลและพลงังานโมเลกุล (Molecular structure and molecular energy) 
 

โครงสร้างโมเลกุลหมายถึง โครงสร้างทางเรขาคณิตของโมเลกุล (Geometrical 
structure) ในการค านวณทางโครงสร้างเรขาคณิตของโมเลกุลจะใหผ้ลลพัธ์เป็นรูปโครงสร้าง 
ท่ีประกอบดว้ย ความยาวพนัธะ (Bond length) มุมระหวา่งพนัธะ (Bond angle) และ                      
มุมไดฮีดรอน (Dihedron angle)  

พลงังานโมเลกุล หมายถึง พลงังานรวมของโมเลกุล (Total energy) ท่ีเป็นผลรวมของ
พลงังานท่ีเกิดจากแรงผลกัระหวา่งนิวเคลียส (Nucleus) แรงดูดระหวา่งนิวเคลียสกบัอิเล็กตรอน
และแรงกระท าระหวา่งอิเล็กตรอน ซ่ึงพลงังานรวมของโมเลกุลสามารถค านวณไดจ้าก
โครงสร้างโมเลกุล ในการค านวณพลงังานโมเลกุลจะค านวณไปพร้อมกบัโครงสร้างโมเลกุล 
และพลงังานรวมของโมเลกุลท่ีมีโครงสร้างเสถียรจะมีค่าเป็นลบเสมอ และโมเลกุลชนิด
เดียวกนัพลงังานรวมท่ีมีค่าต ่าสุดยอ่มเสถียรกวา่พลงังานรวมของโมเลกุลท่ีมีค่าสูงสุด ดงันั้น
โครงสร้างท่ีค านวณไดจ้ะเรียกวา่ “โครงสร้างโมเลกุลท่ีเหมาะสม”  ซ่ึงเป็นโครงสร้างท่ีเสถียร
ท่ีสุดในธรรมชาติ โดยโมเลกุลชนิดเดียวกนัอาจมีโครงสร้างท่ีเสถียรมากกวา่หน่ึงโครงสร้าง
เรียกวา่ โครงรูป หรือ ไอโซเมอร์ 
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พลงังาน HOMO, LUMO, ค่าผลต่างพลงังานและค่าเคมคิอลอนิเดกซ์ (Chemical index) 
 

 ค่าเคมิคอลอินเดกซ์ ไดแ้ก่ ค่าเคมิคอลฮาร์ดเนสส์ (Chemical hardness) ค่าอิเล็กโทรนิก 
เคมิคอลดโพเทนเชียล (Electronic chemical potential) และค่ามลัลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวตีิ 
(Mulliken electronegativity)  ค่าต่าง ๆ เหล่าน้ีสามารถค านวณหาไดจ้ากพลงังาน Lowest 
unoccupied molecular orbital (LUMO, ELUMO) และ พลงังาน Highest occupied molecular 
orbital (HOMO, EHOMO) ซ่ึงเป็นค่าท่ีไดจ้ากการค านวณโดยวชิาเคมีควอนตมั 
  1. ค่าเคมิคอลฮาร์ดเนสส์ (Chemical hardness value) 
   ค่าเคมิคอลฮาร์ดเนสส์ () สามารถค านวณไดโ้ดยอาศยัผลต่างผลต่างของ
พลงังาน LUMO และ HOMO ∆Egap ซ่ึงสามารถค านวณไดด้งัสมการ  
 

∆Egap=ELUMO-  EHOMO 
 

   จากนั้นน าค่า  ∆Egap มาแทนค่าในสมการ  
 

= (∆Egap)/2 
 

  2.  ค่าอเิลก็โทรนิกเคมิคอลโพเนนเชียล (Electronic componential value) 
   ค่าอิเล็กโทรนิกเคมิคอลโพเทนเชียล () ค  านวณไดโ้ดยน าพลงังาน LUMO 
และ พลงังาน HOMO มาแทนในสมการ  
 

 = (EHOMO+ELUMO)/2 
 

  3.  ค่ามัลลแิกนอเิลก็โทรเนคาทวิติี (Milliken electronegativity) 
   ค่ามลัลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวตีิ () ค านวณไดจ้ากสมการ   
 

 = -(EHOMO+ELUMO)/2 
   

   ค่าเคมิคอลอินเดกซ์ทั้ง 3 ชนิด ค านวณจากสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ สามารถใช้
อธิบายการเปล่ียนแปลงสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์และความเสถียรทางโครงสร้างของโมเลกุลได้ 
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ความหนาแน่นของสถานะ (Density of state) 
 

 ความหนาแน่นสภาวะ (Density of state : DOS) นั้นจะวา่ดว้ยจ านวนความหนาแน่น
ของ State นัน่คือ เน้ือท่ีท่ีพื้นผวิประมาณ state ท่ีเปล่ียนไปต่อพลงังาน หารดว้ยดว้ยหน่ึง                 
state (เน้ือท่ีในหน่ึง State) มนัก็คือจ านวน Statesนัน่เอง ส าหรับระดบัพลงังาน Fermi level                 
หาไดจ้ากพล็อต พื้นผวิน้ีใน Reciprocal space สามมิติ เราจะไดเ้ป็นพื้นผิวข้ึนมา เรียกวา่                 
Fermi surface ส าหรับการน าไฟฟ้านั้น ยกตวัอยา่งเช่นหาก อิเล็กตรอนเติม State บน                     
Fermi surface เตม็แถบพลงังานพอดี อิเล็กตรอนก็ไม่มีสภาวะเหลือพอจะน าไฟฟ้าได ้อนัน้ี             
เป็นหลกัการของฉนวน ส่วนโลหะอลัคาไลน์ อิเล็กตรอนเติม Fermi surface ไม่เตม็ถึง
แถบพลงังานคือเติมไม่ถึง BZ (Brillian zone) นัน่เป็นสาเหตุท่ีมนัเหลือสภาวะไวน้ าไฟฟ้าได ้ 

นอกจากน้ีหลกัการน าไฟฟ้าของโลหะทรานซิสชัน่ และพวกโลหะหมู่สอง พบวา่ 
Fermi sphere ใหห้ลกัการการน าไฟฟ้าของธาตุทรานซิสชัน่หลายๆ ตวัรวมถึงพวก Semimetal 
ไวว้า่ Fermi surface จะคอดลง (Neck) และ Fermi surface ก็ไม่สามารถมีพื้นท่ีอยูแ่ต่ภายใน 1st 
brillian zone อยูแ่ลว้ มนัจึงขยายไปถึง 2nd BZ (บางสารประกอบ มนัขยายถึง 3rd BZ) ณ จุดท่ี
พื้นผวิ fermi แตะกบั BZ มนัก็บอกถึงแถบพลงังาน (Band gap) อยูแ่ลว้ ฉะนั้น การท่ีมนัขยาย
ไปถึง 2nd BZ บ่งบอกถึง วา่ อิเล็กตรอนบางส่วนไดข้ยายไปอยูใ่น อีกแถบพลงังานนัน่ 
หมายถึงแถบพลงังานของบางออร์บิทลัเกิดการซอ้นทบั(Overlap)ฉะนั้น หากแถบพลงังานแคบ
พอจะไดส้มบติัท่ีใกลเ้คียงกบัโลหะ แต่หากแถบพลงังานกวา้งมากซอ้นทบัของมนัจะนอ้ยและ
มนัจะน าไฟฟ้าไม่ได ้ 

ความซบัซอ้นของแถบพลงังาน (Band energy) ของวสัดุนั้น ๆ มีส่วนส าคญัในการ
ค านวณและวจิยั ซ่ึงส่วนใหญ่งานวจิยัเหล่าน้ี จะน าไปสู่ความเขา้ใจทางดา้นการน าไฟฟ้า              
ของวสัดุนั้น ๆ มากข้ึน เพื่อท่ีจะเอาชนะขีดจ ากดัในการออกแบบทางวศิวกรรมต่าง ๆ                     
(เช่น ฟังชัน่ใหม่ๆ การลดขนาด การเพิ่มประสิทธิภาพ) และการออกแบบทางวศิวกรรมเหล่าน้ี 
จะน าไปสู่ผลก าไรมหาศาลของผูผ้ลิต นัน่เป็นเหตุผลวา่ท าไมจึงมีการทุ่มงบประมาณ                      
เพื่องานวิจยัจากหลายบริษทัในตลาดตวัอยา่งความหนาแน่นของสถานะของท่อนาโนคาร์บอน 
แสดงดงัภาพท่ี 6 (Tabtimsai, Keawwangchai, Nunthaboot, Ruangpornvisuti & Wanno. 2012) 
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ภาพที ่6  ความหนาแน่นของสถานะของท่อนาโนคาร์บอน(Tabtimsai, Keawwangchai,  
                Nunthaboot, Ruangpornvisuti & Wanno. 2012) 
 

งานวจิัยทีเ่กีย่วข้อง 
 

 จากรายงานการศึกษาของการเติมโลหะแทรนซิชนัหมู่ VIIIB บนท่อนาโนคาร์บอน
ผนงัเด่ียวโดยใชท้ฤษฎี DFT ท่ีระดบั B3LYP/LanL2DZ พบวา่ ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
โลหะออสเมียมมีความเสถียรมากวา่รูทีเนียมอิริเดียมเหล็กโรเดียมแพลทินมันิกเกิลโคบอลต์
และแพลเลเดียมตามล าดบัโดยท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะ ออสเมียมมีพลงังานการยึดจบั
240.66 kcal/mol ดงัภาพท่ี 7 (Tabtimsai, Keawwangchai, Nunthaboot, Ruangpornvisuti 
&Wanno. 2012) 
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ภาพที ่7  การเติมโลหะแทรนซิชันหมู่ VIIIB บนท่อนาโนคาร์บอนผนังเดี่ยว (Tabtimsai,  
   Keawwangchai, Nunthaboot, Ruangpornvisuti &Wanno. 2012) 
 

จากรายงานการศึกษาการดูดซบัโมเลกุลไฮโดรเจนท่ีมีการเติมเหล็กบนท่อนาโน
คาร์บอนแบบปกติและผดิรูป (Defected) โดยใชท้ฤษฎี DFT ท่ีระดบั B3LYP/LanL2DZ พบวา่
การดูดซบัโมเลกุลไฮโดรเจนท่ีมีการเติมเหล็กบนท่อนาโนคาร์บอนจะมีความเสถียรมากกวา่
การดูดซบัไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีไม่มีการเติมเหล็กการดูดซบัไฮโดรเจนบนท่อนา
โนคาร์บอนแบบปกติและแบบผดิรูปแสดงดงัภาพท่ี  8 และภาพท่ี 9 (Tabtimsai, 
Keawwangchai,  Nunthaboot, Ruangpornvisuti & Wanno. 2012) 
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ภาพที ่8  การดูดซบัไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและแบบผดิรูป (Tabtimsai,  
   Keawwangchai, Nunthaboot, Ruangpornvisuti  & Wanno. 2012) 
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ภาพที ่9  การดูดซบัไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและแบบผดิรูปท่ีมีการเติมเหล็ก 

   (Tabtimsai, Keawwangchai, Nunthaboot, Ruangpornvisuti & Wanno. 2012) 

 
จากรายงานการศึกษาการเติมโลหะ โคบอลต ์โรเดียมและอิริเดียมบนท่อนาโน

คาร์บอนผนงัเด่ียวชนิด7 ชั้น มีจ  านวนคาร์บอนอะตอม 70 อะตอมและไฮโดรเจน 20 อะตอม 
การดูดซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซดแ์ก๊สไนโตรเจนไดออกไซดบ์นท่อนาโนคาร์บอนผนงัเด่ียว
ท่ีมีการเติมโลหะโคบอลตโ์รเดียมและอิริเดียมพบวา่โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการ
เติมโลหะอิริเดียมมีความเสถียรมากกวา่โรเดียมและโคบอลตต์ามล าดบั ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมี
การเติมโลหะโคบอลตดู์ดซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซดไ์ดดี้ท่ีสุดส่วนท่อท่ีมีการเติมโลหะ
อิริเดียมดูดซบัแก๊สไนโตรเจนไดออกไซดไ์ดดี้ท่ีสุด ดงัภาพท่ี 10, 11  และ 12 (Tabtimsai, 
Ruangpornvisuti & Wanno. 2013) 
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ภาพที ่10  การการเติมโลหะโคบอลต ์โรเดียมและอิริเดียมบนท่อนาโนคาร์บอนผนงัเด่ียว 

     (Tabtimsai, Ruangpornvisuti  & Wanno. 2013) 
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ภาพที ่11  การดูดซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซดบ์นท่อนาโนคาร์บอนผนงัเด่ียวท่ีมีการเติม 

    โลหะโคบอลต ์โรเดียมและอิริเดียม(Tabtimsai, Ruangpornvisuti & Wanno. 
     2013) 
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ภาพที ่12  การดูดซบัแก๊สไนโตรเจนไดออกไซดบ์นท่อนาโนคาร์บอนผนงัเด่ียวท่ีมีการเติม 

                 โลหะโคบอลต ์โรเดียมและอิริเดียม(Tabtimsai, Ruangpornvisuti & Wanno. 2013) 
 

จากรายงานของ Mehdi Yoosefian และคณะ(2015) ไดศึ้กษาการดูดซบัแก๊สซลัเฟอร์ได
ออกไชดบ์นท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม แพลเลเดียมและทองค า โดยใชท้ฤษฎี  DFT ท่ีระดบั 
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B3LYP/LANL2DZ  โดยไดศึ้กษาการดูดซบัซลัเฟอร์ไดออกไซด์ 1 โมเลกุล ดงัภาพท่ี 13                      
ซ่ึงพบวา่ คุณสมบติัทางโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนเปล่ียนแปลงไปจากเดิม พลงังาน
โครงสร้างของท่อมีค่าลดลง และศึกษาการดูดซบัซลัเฟอร์ไดออกไซด ์ 2 โมเลกุล พบวา่                          
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติม แพลเลเดียมและทองค าสามารถเกิดอตัรกิริยากบัซลัเฟอร์ไดออกไซด ์2
โมเลกุลได ้ดงัภาพท่ี 14 จึงสามารถสรุปไดว้า่การเติมแพลเลเดียมและทองค าบนท่อนาโน
คาร์บอนเป็นการปรับปรุงคุณสมบติัของท่อนาโนคาร์บอนใหดี้ข้ึนและมีความเหมาะสมต่อการ
ดูดซบัซลัเฟอร์ไดออกไซด์ 

 

 
 

ภาพที ่13  โครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัซลัเฟอร์ไดออกไซดบ์นท่อนาโนคาร์บอน  
                  ท่ีมีการเติมแพลเลเดียมและทองค า (Mehdi Yoosefian และคณะ. 2015) 
 

 
 
ภาพที ่14  โครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัซลัเฟอร์ไดออกไซด ์2 โมเลกุลบนท่อนาโน

คาร์บอนท่ีมีการเติมแพลเลเดียมและทองค า (Mehdi Yoosefian และคณะ. 2015) 
 
 จากรายงานของ Zhang,Guia และDai  (2014) ไดศึ้กษาการน าท่อนาโนคาร์บอนชนิด
ซิกแซก (8,0) ท่ีมีการเติมแพลเลเดียมไปดูดซบั SO2, H2S, SOF2, SO2F2และ CH4  ดงัภาพท่ี 15 
และภาพท่ี 16 ซ่ึงจากการศึกษาของ Xiaoxing Zhang และคณะ พบวา่ ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีเติม
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แพลเลเดียมมีการตอบสนองท่ีแต่ต่างกนักบัแก๊สแต่ละชนิด เม่ือน าท่อนาโนคาร์บอนไปดูดซบั
แก๊ส 5 ชนิด ไดแ้ก่SO2, H2S, SOF2, SO2F2และ CH4พบวา่สามารถดูดซบัแก๊สทั้ง 5 ชนิดได ้
 

 
 

ภาพที ่15   โครงสร้างท่ีใชใ้นการศึกษา (a) โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ (b) 
โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมแพลเลเดียม (c), (d), (e), (f) และ (g)   

                   เป็นโครงสร้างของการดูดซบั SO2, H2S, SOF2, SO2F2และ CH4 ตามล าดบั 
(Zhang,Guia  & Dai. 2014) 

 

 
 

ภาพที ่16  โครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัแก๊ส SO2, H2S, SOF2, SO2F2และ CH4  
                  บนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมแพลเลเดียม (Zhang,Guia และDai. 2014) 
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จากรายงานการศึกษาของ Corral  และคณะ (2012) ไดท้  าการศึกษาการเติมแพลเลเดียม
ในต าแหน่งวา่งบนท่อนาโนคาร์บอน 3 ต  าแหน่ง ดงัภาพท่ี 17 และไดน้ าท่อนาโนคาร์บอนท่ี
เติมแพลเลเดียมไปศึกษาการดูดซบัแก๊สไฮโดรเจนไดโ้ครงสร้างท่ีเสถียรดงัภาพท่ี 18 ซ่ึงจากผล
การศึกษาพบวา่ ท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมแพลเลเดียมทั้ง 3 ต  าแหน่งสามารถดูดซบัไฮโดรเจนได้
อยา่งมีประสิทธิภาพ จึงมีความเหมาะสมท่ีจะน าไปพฒันาเป็นอุปกรณ์ตรวจจบัแก๊สไฮโดรเจน
หรือใชเ้ป็นท่ีกกัเก็บแก๊สไฮโดรเจนได ้

 

 
 

ภาพที ่17  แสดงการเติมแพลเลเดียมลงต าแหน่งวา่งบนท่อนาโนคาร์บอนชนิดผนงัเด่ียว 

     (Corral  และคณะ. 2012) 
 

 
 

ภาพที ่18   แสดงโครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัแก๊สไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมี 
                  การเติมแพลเลเดียมบนต าแหน่งวา่ง (Corral  และคณะ. 2012) 
  



37 

จากรายงานของ Masood และ Forough (2013) ไดศึ้กษาการเติม Al และ N บนท่อ         
นาโนคาร์บอนผนงัเด่ียวชนิดซิกแซก (10,0) เพื่อใชใ้นการตรวจจบัคาร์บอนมอนนอกไซด ์              
โดยการใชท้ฤษฎีเดนซิทีฟังก์ชนันลัโดยต าแหน่งท่ีเติม Al และ N ดงัภาพท่ี 19 ซ่ึงผลการศึกษา
พบวา่เม่ือน าไปดูดซบัคาร์บอนมอนนอกไซดจ์ะท าให ้Band gap ลดลงและคุณสมบติัทาง
อิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนเปล่ียนไป ซ่ึงสรุปไดว้า่ท่อท่ีมีการเติม Al/N นั้นมี
คุณสมบติัท่ีเหมาะสมต่อการน าไปใชเ้ป็นตวัดูดซบัคาร์บอนมอนนอกไซด์ 

 

 
 

ภาพที ่19  แสดงโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม Al/N โดย (a) ท่อนาโนคาร์บอน 
                 ปกติ (b) ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม Al (c) ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม N (d)  
                 ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม Al/N (Masood & Forough. 2013) 


