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บทที ่3 
 

วธีิด ำเนินกำรวจิยั 

 
ในงานวจิยัน้ีเป็นการวิจยัเชิงทฤษฎีโดยการค านวณทางคอมพิวเตอร์ซ่ึงใชโ้ปรแกรม

คอมพิวเตอร์ส าเร็จรูปในการจ าลองโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนและค านวณคุณสมบติัทาง
โครงสร้าง คุณสมบติัทางพลงังาน และคุณสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์โดยมีวธีิด าเนินการวจิยั ดงัน้ี 

 

เคร่ืองมอืทีใ่ช้ในกำรค ำนวณ 
 

 การคน้หาโครงสร้างท่ีเสถียรของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัและ
ท าการคน้หาโครงสร้างท่ีเสถียรของดูดซบัแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ชีนบนท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะ สแกนเดียมไทเทเนียมวาเนเดียมและโครเมียม โดยการศึกษาสมบติั
ทางโครงสร้าง สมบติัทางพลงังานและสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ โดยใชเ้คร่ืองคอมพิวเตอร์
ส่วนบุคคลระบบ Window XP และ Server ระบบ Linux 

 

โปรแกรมทีใ่ช้ในกำรค ำนวณ 
 

 เตรียมโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัและโครงสร้าง
ของดูดซบัแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ชีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะ สแกนเดียม
ไทเทเนียมวาเนเดียมและโครเมียมโดยโปรแกรม Gauss View 3.0 เม่ือเตรียมโครงสร้างเสร็จ
ป้อนทฤษฎีเพื่อค านวณโครงสร้างดว้ยโปรแกรม Gaussian 09  (Frisch. 2008) ซ่ึงเปล่ียนระบบ 
DOS ใหเ้ป็น Unit ดว้ยโปรแกรม Ultra Edit 32 เพื่อส่งเขา้ค านวณโดยระบบปฏิบติัการ Linux 
โดยส่งผา่นโปรแกรม Secure shell  (SSH) หลงัจากค านวณเสร็จน าขอ้มูลท่ีไดม้าจบัโครงสร้าง
และวเิคราะห์ความหนาแน่นของสถานะดว้ยโปรแกรม GaussSum 2.1.4 (O’Boyle, Tenderholt
และ Langner. 2008) 
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แบบจ ำลองโมเลกลุทีใ่ช้ในกำรศึกษำ 
 

ในการวจิยัคร้ังน้ีผูว้จิยัไดใ้ชส้ร้างแบบจ าลองโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนผนงั
เด่ียวขนาด  (5,5) ในการศึกษาโดยใชโ้ปรแกรมส าเร็จรูป Gauss View 3.0 ในการเขียน
โครงสร้าง 

 

 
                 (a)                         (b) 
 

ภำพที ่20  แบบจ าลองโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอน (a) ดา้นหนา้และ (b) ดา้นขา้ง 
 

 การสร้างแบบจ าลองโมเลกุลในการศึกษาคร้ังน้ีใชโ้ปรแกรม Gauss View 3.0 ในการ
เขียนโครงสร้าง ซ่ึงไดแ้ก่  
  1. การคน้หาโครงสร้างท่ีเสถียรของท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะแทรนซิชนั                    
ดงัภาพท่ี 21 
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(a)                                    (b)                         (c)                    (d) 

 
 (e)                                     (f)                        (g)                    (h) 

 
(i)                    (j) 

 
ภำพที ่21  แบบจ าลองทางโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั (a) 

สแกนเดียม (b) ไทเทเนียม (c) วาเนเดียม (d) โครเมียม (e) แมงกานีส (f) อิตเทรียม 
(g) เซอร์โคเนียม (h) ไนโอเบียม (i) โมลิบดีนมั และ (j) เทคนีเชียม 
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1) การคน้หาโครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัแก๊สแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีนบน
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะแทรนซิชนั ดงัภาพท่ี 22 ถึง 24 

 

 
(a)                  (b)                 (c)                    (d)                     (e) 

 
ภำพที ่22  แบบจ าลองทางโครงสร้างการดูดซบัแอมโมเนียบนท่อนาโนคาร์บอน (a) แบบปกติ, 

(b) สแกนเดียมม, (c) ไทเทเนียม, (d) วาเนเดียมและ (e)โครเมียม 
 

 
(a)                     (b)                (c)               (d)                 (e) 

 
ภำพที ่23  แบบจ าลองทางโครงสร้างการดูดซบัฟอสฟีนบนท่อนาโนคาร์บอน (a) แบบปกติ, 

(b) สแกนเดียม, (c) ไทเทเนียม, (d) วาเนเดียม และ (e)โครเมียม 
 

 
(a)                     (b)              (c)               (d)                  (e)  

 
ภำพที ่24  แบบจ าลองทางโครงสร้างการดูดซบัอาร์บนท่อนาโนคาร์บอน (a) แบบปกติ,                 

(b) สแกนเดียม, (c) ไทเทเนียม, (d) วาเนเดียม และ (e)โครเมียม 
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ขั้นตอนกำรค ำนวณ 
 

ใชโ้ปรแกรม Gauss View 3.0 ในการสร้างโครงสร้างโมเลกุลเบ้ืองตน้ของ
สารประกอบท่ีตอ้งการศึกษา พร้อมทั้งก าหนดวธีิในการค านวณ ดว้ยทฤษฎีฟังกช์นันลัความ
หนาแน่น(DFT) (Lewars. 2003 ; Leszczynski. 2001) ท่ีระดบั  B3LYP/LanL2DZ  (Becke. 
1988 ; Becke. 1993 ;  Lee, Yang & Parr. 1988 ; Hay & Wadt.1985 ; Wadt & Hay. 1985 ; Hay 
& Wadt. 1985) ดงัแสดงในภาพท่ี 25 

 

 
 

ภำพที ่25 โปรแกรม Gaussview ท่ีใชใ้นการเตรียมโครงสร้างท่อนาโนคาร์บอนและท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 

 
คน้หาโครงสร้างท่ีเสถียรของท่อนาโนคาร์บอนและท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม

โลหะและหาโครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีน บนท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะโดยค านวณดว้ยทฤษฎีฟังกช์นันลัความหนาแน่น ท่ีระดบั 
B3LYP/LanL2DZ ใชโ้ปรแกรม  Ultra Edit 32 เพื่อเปล่ียนขอ้มูลจาก DOS ไปเป็น UNIX 
เพื่อท่ีจะน าไปค านวณในโปรแกรม Gaussian 09 ระบบ Linux ไดน้ าไฟลท่ี์เตรียมได ้มาเขา้
โปรแกรม SSH เพื่อท าการถ่ายโอนไฟลไ์ปสู่ระบบ Linux เพื่อค านวณค่าพลงังานของ
โครงสร้างน าผลท่ีไดจ้ากการค านวณมาแสดงในโปรแกรม Ultra Edit 32 เพื่อตรวจสอบวา่มี
ความผดิพลาดเกิดข้ึนหรือไม่ค  านวณค่าพลงังานการดูดซบั (∆Eads) ท่ีไดจ้ากการค านวณดว้ย
วธีิการทางทฤษฏี ค านวณสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ (Electronic property) ไดแ้ก่ EHOMO, ELUMO 
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และ ∆EHOMO-LUMO ใชโ้ปรแกรม GaussSum-2.1.4 ในการค านวณหา Density of state (DOS) 
ค านวณประจุ NBO ดว้ยโปรแกรม NBO 5.0 ท่ีติดตั้งอยูใ่นโปรแกรม GAUSSIAN 09                    
สร้างภาพกราฟิกต่าง ๆ จากขอ้มูลท่ีไดจ้ากการค านวณดว้ยโปรแกรมส าเร็จรูป Gaussian 09                  
โดยโปรแกรม MOLEKEL 4.3 ค านวณการเปล่ียนแปลงทางพลงังานการยดึจบั (∆Ebinding) และ
พลงังานการดูดซบั (∆Eads) ของการดูดซบัแอมโมเนีย ฟอสฟีน และอาร์ซีน บนท่อนาโน
คาร์บอนผนงัเด่ียว 

 
∆Ebinding = E (TM-SWCNT) - E (SWCNT) - E (TM)       

 
 โดยท่ี  ∆Ebinding แทน พลงังานการยดึจบั 
    E (TM-CNT)   แทน พลงังานทั้งหมดของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม 
         โลหะแทรนซิชนั 
    E (SWCNT)  แทน    พลงังานทั้งหมดของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ 
    E (TM) แทน พลงังานทั้งหมดของโลหะแทรนซิชนั 
 

∆Eads = E (gas/TM-SWCNT) - E (SWCNT) - E (gas)   
 

 โดยท่ี  ∆Eads   แทน พลงังานการดูดซบั 
 
    E (gas/TM-CNT) แทน พลงังานทั้งหมดของแอมโมเนีย ฟอสฟีน และอาร์ซีน  

  ท่ีดูดซบับนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและท่ีมี 
  การเติมโลหะแทรนซิชนั 

     E (SWCNT) แทน พลงังานทั้งหมดของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ 
          และท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 
    E (gas)  แทน พลงังานทั้งหมดของแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีน 
 
 
 


