
44 

บทที ่ 4 
 

ผลและอภปิรายผล 

 
 ในงานวจิยัน้ีไดศึ้กษาโครงสร้างท่ีเสถียรสมบติัทางโครงสร้างพลงังานการยดึจบั            
และสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั และศึกษา
โครงสร้างท่ีเสถียรสมบติัทางโครงสร้างพลงังานการดูดซบัสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ของ             
การดูดซบัแอมโมเนียฟอสฟีนและอาร์ชีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั
ดว้ยทฤษฎีฟังกช์นันลัความหนาแน่น (Density Functional Theory : DFT) ท่ีระดบั 
B3LYP/LanL2DZ  ของทฤษฏี ซ่ึงไดผ้ลการค านวณ ดงัน้ี 

 

สมบัติทางโครงสร้าง พลงังานการยดึจับ สมบัติทางอเิลก็ทรอนิกส์ ของท่อนาโน 
คาร์บอนทีม่กีารเติมโลหะแทรนซิชัน 
 

 1.  สมบัติทางโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนทีม่ีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
  โครงสร้างท่ีเสถียรของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ ดงัภาพท่ี 26 พบวา่ ความยาว
พนัธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ C1-C4, C2-C4 และ C3-C4 มีความยาวพนัธะเท่ากบั 
1.455, 1.426  และ 1.426Å  และมุมพนัธะต าแหน่ง C1-C4-C2, C2-C4-C3 และ C3-C4-C1 
เท่ากบั 118.3, 119.5 และ 118.3º หลงัจากเติมโลหะแทรนซิชนัแทนท่ีคาร์บอนอะตอมต าแหน่ง 
C4 บนท่อนาโนคาร์บอน พบวา่ความยาวพนัธะต าแหน่ง M-C1, M-C2 และ M-C3 มีความยาว
พนัธะเพิ่มข้ึนและมุมพนัธะต าแหน่ง C1-M-C2, C2-M-C3 และ  C3-M-C1 มีมุมท่ีแคบลง           
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะสแกนเดียม มีความยาวพนัธะต าแหน่ง M-C1, M-C2 และ 
M-C3เท่ากบั 2.120, 2.078 และ 2.078Å และมีมุมพนัธะต าแหน่ง C1-M-C2, C2-M-C3 และ       
C3-M-C1 แคบท่ีสุดเท่ากบั 85.3, 83.0 และ 85.3° และจากผลการค านวณพบวา่ท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะ ไทเทเนียม วาเนเดียมโครเมียมแมงกานีสฮิตเทรียม เซอร์โคเนียม
ไนโอเบียมโมลิบดีนมัและเทคนีเชียมมีความยาวพนัธะท่ีเพิ่มข้ึนและมุมพนัธะแคบลง
สอดคลอ้งกนักบัผลของการเติมสแกนเดียมลงบนท่อนาโนคาร์บอนทั้งน้ีเน่ืองจากขนาดอะตอม
ของโลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงบนท่อนาโนคาร์บอนมีขนาดใหญ่กวา่อะตอมของคาร์บอน              
จึงไม่เหมาะกบัขนาดของโพรงท่ีมีอยูจึ่งส่งผลใหโ้ครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนเกิดการยกตวั
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ของอะตอมโลหะแทรนซิชนัออกมาจากผวิของท่อนาโนคาร์บอนท าใหมี้ลกัษณะคลา้ยพีระมิด
ตรงต าแหน่งท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัจึงท าให้โครงสร้างท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะ                  
มีความเหมาะสมท่ีจะใชใ้นการดูดซบัแก๊สเน่ืองจากมีพื้นท่ีผวิสัมผสัสูงข้ึนซ่ึงผลจาก                          
การค านวณสอดคลอ้งกบัผลการศึกษาการเติมเหล็ก รูทิเดียม และออสเมียมบนท่อนาโน
คาร์บอน (ฌาณุกรณ์ ทบัทิมใส. 2557) การเติมโลหะแทรนซิชนัหมู่ VIIIB บนท่อนาโน
คาร์บอนผนงัเด่ียว (Tabtimsai, Ruangpornvisuti & Wanno. 2013) 
 

 
 

ภาพที ่26  โครงสร้างท่ีเสถียรของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ 
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ภาพที ่27  แสดงโครงสร้างท่ีเสถียรของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 
                  (a) สแกนเดียม, (b) อิตเทรียม, (c) ไทเทเนียม, (d) เซอร์โคเนียม, (e) วาเนเดียม, 
                  (f) ไนโอเบียม, (g) โครเมียม, (h) โมลิบดินมั, (i) แมงกานิสและ (j) เทคนีเชียม 
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ตารางที ่1  สมบติัทางโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 
 

ระบบ 
ความยาวพนัธะ (Å) มุมพนัธะ (º) 

C1-M C2-M C3-M C1-M-C2 C2-M-C3 C3-M-C1 
SWCNT 1.455 1.426 1.426 118.3 119.5 118.3 
Sc-SWCNT 2.120 2.078 2.078 85.3 83.0 85.3 
Y-SWCNT 2.270 2.227 2.227 79.5 77.2 79.5 
Ti-SWCNT 2.006 1.925 1.925 90.2 87.6 90.2 
Zr-SWCNT 2.150 2.069 2.069 85.0 81.9 85.0 
V-SWCNT 1.983 1.927 1.927 89.6 90.0 89.6 
Nb-SWCNT 2.087 1.999 1.999 87.4 83.8 87.4 
Cr-SWCNT 1.927 1.834 1.834 91.9 90.9 91.9 
Mo-SWCNT 2.026 1.940 1.940 89.5 85.9 89.5 
Mn-SWCNT 1.896 1.864 1.864 93.2 92.4 93.2 
Tc-SWCNT 2.015 1.923 1.923 88.6 90.3 88.6 

  
 2.  พลงังานการยดึจับสมบัติทางอเิลก็ทรอนิกส์และแถบพลงังาน  
  พลงังานการยดึจบั (Binding Energy, ∆Ebinding ) พลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอน                
บรรจุอยู ่(EHOMO) และพลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่(ELUMO) แถบพลงังาน (∆Egap) 
และผลต่างของแถบพลงังานระหวา่งท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติกบัท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชนั (∆∆Egap) ดงัตารางท่ี 2 จากการศึกษาพลงังานการยดึจบัของท่อนาโนคาร์บอน
ท่ีมีการเติม สแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียม โครเมียม แมงกานีส อิตเทรียม เซอร์โคเนียม 
ไนโอเบียม โมลิบดีนมัและเทคนีเชียมแทนท่ีคาร์บอนอะตอมมีพลงังานยดึจบัเท่ากบั -163.38,                 
-208.06, -194.40, -365.87, -184.73, -157.92, -216.48,-222.19, -253.45 และ -246.76 kcal/mol
ตามล าดบัจากขอ้มูลดา้นพลงังานการยดึจบัแสดงให้เห็นวา่การเติมโลหะแทรนซิชนั                      
เป็นการปรับปรุงโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนใหดี้ข้ึน 
  จากการศึกษาสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมของพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอน
บรรจุอยูแ่ละพลงังานต าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมีค่า
เท่ากบั -4.408 และ -3.292 eV ตามล าดบัและมีค่าแถบพลงังานเท่ากบั 1.116 eV และพลงังาน
สูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติม สแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียม 



48 

โครเมียม แมงกานีส อิตเทรียม เซอร์โคเนียม ไนโอเบียม โมลิบดีนมัและเทคนีเชียมแทนท่ี
คาร์บอนอะตอมมีค่าเท่ากบั -4.000, -4.136, -4.517, -4.354, -3.946, -3.946, -4.055, -4.191,              
-4.230 และ -4.463 eV ตามล าดบั พลงังานต าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูมี่ค่าเท่ากบั-2.830,                 
-3.048, -3.184, -3.211, -2.776, -2.776, -2.993, -3.320, -3.374,และ -3.157 eV ตามล าดบั                   
มีค่าแถบพลงังานเท่ากบั 1.170, 1.088, 1.333, 1.143, 1.170, 1.170, 1.061, 0.871, 0.925 และ 
1.306 eV ตามล าดบั ผลต่างของแถบพลงังานของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติกบัท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัมีค่าเท่ากบั -0.054, 0.027, -0.218, -0.027, -0.054, -0.054, 
0.054, 0.245, 0.190 และ -0.190eV โดยท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมไนโอเบียมมีแถบพลงังาน
ต่างจากท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมากท่ีสุด 
 
ตารางที ่2  พลงังานการยดึจบัพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูพ่ลงังานต ่าสุดท่ีไม่มี 
                  อิเล็กตรอนบรรจุอยู ่แถบพลงังานและผลต่างของแถบพลงังาน  
 

 ∆Ebinding 

(kcal/mol) 
EHOMO 
(eV) 

ELUMO 
(eV) 

∆Egap 
(eV) 

∆∆Egap 
(eV) 

SWCNT - -4.408 -3.293 1.116 - 
Sc-SWCNT -163.38 -4.000 -2.830 1.170 -0.054 
Ti-SWCNT -208.06 -4.136 -3.048 1.088 0.027 
V-SWCNT -194.40 -4.517 -3.184 1.333 -0.218 
Cr-SWCNT -365.87 -4.354 -3.211 1.143 -0.027 
Mn-SWCNT -184.73 -3.946 -2.776 1.170 -0.054 
Y-SWCNT -157.92 -3.946 -2.776 1.170 -0.054 
Zr-SWCNT -216.48 -4.055 -2.993 1.061 0.054 
Nb-SWCNT -222.19 -4.191 -3.320 0.871 0.245 
Mo-SWCNT -253.45 -4.230 -3.374 0.925 0.190 
Tc-SWCNT -246.76 -4.463 -3.157 1.306 -0.190 

 
 3.  การถ่ายโอนประจุบนท่อนาโนคาร์บอนทีม่ีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
  จากการศึกษาทางการถ่ายโอนประจุสามารถค านวณไดจ้าก Natural bond orbital  
(NBO) ซ่ึงไดผ้ลการค านวณดงัตารางท่ี 3 พบวา่ประจุของโลหะสแกนเดียม ไทเทเนียม 



49 

วาเนเดียมโครเมียมแมงกานีสอิตเทรียมเซอร์โคเนียมไนโอเบียมโมลิบดีนมัและเทคนีเชียม
แทนท่ีคาร์บอนอะตอมพบวา่โลหะแทรนซิชนัมีประจุเป็น 1.558, 1.232, 0.956, 0.628, 0.694, 
1.766, 1.627, 1.153, 0.815และ 0.593e ตามล าดบัสามารถอธิบายไดว้า่มีการถ่ายโอนประจุ
ระหวา่งโลหะแทรนซิชนักบัท่อนาโนคาร์บอนโดยเกิดการถ่ายโอนประจุจากโลหะแทรนซิชนั
ไปยงัท่อนาโนคาร์บอนจึงท าใหค้าร์บอนอะตอมรอบๆ ต าแหน่งท่ีเติมโลหะแทรนซิชนั              
แสดงประจุเป็นลบโลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงไปแสดงประจุเป็นบวก ดงันั้น ต าแหน่งท่ีมี               
การเติมโลหะแทรนซิชนัจึงมีความเหมาะสมท่ีจะน าไปศึกษาการเกิดอนัตรกิริยากบัแก๊ส                
หรือสารท่ีมีความเหมาะสม 
 

ตารางที ่3  ประจุNBO ของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 
 

ระบบ ประจุ  NBO (e) 
โลหะ C1 C2 C3 

Sc-SWCNT 1.558 -0.418 -0.393 -0.393 
Ti-SWCNT 1.232 -0.310 -0.304 -0.304 
V-SWCNT 0.956 -0.248 -0.200 -0.200 
Cr-SWCNT 0.628 -0.183 -0.061 -0.061 
Mn-SWCNT 0.694 -0.163 -0.083 -0.083 
Y-SWCNT 1.766 -0.452 -0.432 -0.432 
Zr-SWCNT 1.627 -0.384 -0.406 -0.406 
Nb-SWCNT 1.153 -0.266 -0.263 -0.263 
Mo-SWCNT 0.815 -0.183 -0.103 -0.103 
Tc-SWCNT 0.598 -0.108 -0.036 -0.036 

  
 4.  การพลอ็ตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดทีม่ีอิเลก็ตรอนบรรจุอยู่และต าแหน่งออร์บิทลั
ต ่าสุดทีไ่ม่มีอเิลก็ตรอนบรรจุอยู่ 
  การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลั
ต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติดงัภาพท่ี 28 จากภาพอธิบาย 
ไดว้า่ ต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลัต ่าสุดท่ีไม่มี
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อิเล็กตรอนบรรจุอยูจ่ะกระจายอยูร่อบ ๆ ท่อนาโนคาร์บอน การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุด 
ท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลัต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัดงัภาพท่ี 29 จากภาพอธิบายวา่อิเล็กตรอนจะกระจายอยู่
ในต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลัต ่าสุดท่ีไม่มี
อิเล็กตรอนบรรจุ ดงันั้นบริเวณดงักล่าวจึงเป็นบริเวณท่ีมีความเหมาะสมท่ีจะท าการดูดซบัแก๊ส 
เน่ืองจากเป็นบริเวณท่ีมีการเคล่ือนท่ีของอิเล็กตรอนอยูร่อบๆ 

 
  HOMO  LUMO    

 
ภาพที ่28  การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลั

ต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ 
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ภาพที ่29  การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลั
ต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 
(a) Sc-SWCNT, (b)Y-SWCNT,(c)Ti-SWCNT, (d)Zr-SWCNT, (e)V-SWCNT, 
(f)Nb-SWCNT, (g)Cr-SWCNT, (h)Mo-SWCNT,(i)Mn-SWCNT และ (j)Tc-
SWCNT 
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 5.  สมบัติทางอเิลก็ทรอนิกส์ความหนาแน่นสถานะ 
  การศึกษาสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมความหนาแน่นสถานะ (Density of 
statae : DOS) ส าหรับการเติมโลหะแทรนซิชนับนท่อนาโนคาร์บอน ดงัแสดงในภาพท่ี 30                  
จากภาพแสดงใหเ้ห็นวา่ความหนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะ                  
แทรนซิชนัมีการเปล่ียนแปลงจากปกติเล็กนอ้ยอธิบายไดว้า่โลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงไป              
มีผลต่อความหนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอน หมายความวา่ ท่อนาโนคาร์บอนสามารถ
ยดึจบัโลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงไปได ้
 

 
 

ภาพที ่30  ความหนาแน่นสถานะ (DOS)  (a) SWCNT, (b) Sc-SWCNT, (c)Y-SWCNT, 
                 (d)Ti-SWCNT, (e)Zr-SWCNT, (f) V-SWCNT, (g) Nb-SWCNT, (h) Cr-SWCNT, 

(i) Mo-SWCNT, (j)Mn-SWCNT และ (k) Tc-SWCNT 
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สมบัติทางโครงสร้าง พลังงานการดูดซับ สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับ
แก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนทีม่กีารเติมโลหะแทรนซิชัน 
 

 การศึกษาโครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชนัในคร้ังน้ีมีแก๊สทั้งหมด 3 ชนิด ไดแ้ก่ แอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีน โลหะท่ี
เติมบนท่อนาโนคาร์บอนไดแ้ก่ สแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียม และโครเมียมโดยจะศึกษา
โครงสร้างท่ีเสถียร สมบติัทางโครงสร้างพลงังานการดูดซบั สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ไดแ้ก่ 
แถบพลงังานความหนาแน่นสถานะ (Density of State : DOS) การถ่ายโอนประจุ (Natural 
Bond Orbital : NBO) ซ่ึงไดผ้ลการค านวณ ดงัน้ี 
  1.  สมบัติทางโครงสร้างของการดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนทีม่ีการเติม
โลหะแทรนซิชัน 
   โครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัแอมโมเนียบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ
และท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัดงัภาพท่ี 31 จากภาพ พบวา่ระยะดูดซบั
แอมโมเนียกบัท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมีค่า เท่ากบั 3.415 Å  และระยะดูดซบัแอมโมเนียกบั
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมมีค่าเท่ากบั  2.409, 
2.261, 2.195 และ 2.128 Å ตามล าดบั โครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัฟอสฟีนบนท่อนาโน
คาร์บอนแบบปกติและท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั ดงัภาพท่ี 32 จากภาพ
พบวา่ ระยะการดูดซบัฟอสฟีนกบัท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมีค่าเท่ากบั3.320Åและระยะการ
ดูดซบัฟอสฟีนกบัท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียม
มีค่าเท่ากบั 2.984, 2.782, 2.674 และ 2.507Å ตามล าดบั โครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบั                   
อาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั                
ดงัภาพท่ี 33  พบวา่ระยะดูดซบัอาร์ซีนกบัท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ มีค่าเท่า 4.010Å และ
ระยะดูดซบัอาร์ซีนกบัท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและ                
โครเมียมีค่าเท่ากบั 3.100, 2.882, 2.772 และ 2.591Å  ตามล าดบั อธิบายไดว้า่ท่อนาโนคาร์บอน
ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัสามารถเกิดอนัตรกิริยากบัแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีนได้
ดีกวา่ท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ 
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ภาพที ่31 โครงสร้างการดูดซบัแอมโมเนียบนท่อนาโนคาร์บอน(a) NH3/SWCNT, 
(b) NH3/Sc-SWCNT, (c) NH3/Ti-SWCNT, (d) NH3/V-SWCNT, และ(e) NH3/Cr-
SWCNT 

  

 
 

ภาพที ่32 โครงสร้างการดูดซบัฟอสฟีนบนท่อนาโนคาร์บอน (a) PH3/SWCNT, (b) PH3/Sc-
SWCNT, (c)PH3/Ti-SWCNT, (d)PH3/V-SWCNT, และ (e) PH3/Cr-SWCNT 

  

 
 

ภาพที ่33 โครงสร้างการดูดซบัอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอน (a) AsH3/SWCNT,(b) AsH3/Sc-
SWCNT, (c) AsH3/Ti-SWCNT, (d) AsH3/V-SWCNT, และ (e) AsH3/Cr-SWCNT 
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ตารางที ่4   ความยาวพนัธะ มุมพนัธะและระยะการดูดซบัของการดูดซบัแก๊สบนท่อนาโน 
                   คาร์บอนแบบปกติและท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 
 

ระบบ 
ความยาวพนัธะ (Å) มุมพนัธะ (º) ระยะ 

ดูดซบั (Å) 
C1-M C2-M C3-M C1-M-C2 C2-M-C3 C3-M-C1 

NH3/SWCNT 1.455 1.426 1.426 118.3 119.5 118.3 3.415 
NH3/Sc-SWCNT 2.138 2.095 2.095 85.4 82.6 85.4 2.409 
NH3/Ti-SWCNT 2.017 1.934 1.934 90.4 87.0 90.4 2.261 
NH3/V-SWCNT 1.995 1.892 1.893 88.0 90.2 88.0 2.195 
NH3/Cr-SWCNT 1.936 1.834 1.834 91.8 89.6 91.8 2.128 
PH3/SWCNT 1.456 1.426 1.426 118.3 119.5 118.3 3.320 
PH3/Sc-SWCNT 2.131 2.090 2.090 84.9 84.5 84.9 2.984 
PH3/Ti-SWCNT 2.061 1.931 1.932 89.9 87.2 89.9 2.782 
PH3/V-SWCNT 1.989 1.936 1.936 89.7 89.9 89.7 2.674 
PH3/Cr-SWCNT 1.937 1.834 1.834 92.2 90.3 92.2 2.507 
AsH3/SWCNT 1.456 1.427 1.427 118.3 119.5 118.3 4.010 
AsH3/Sc-SWCNT 2.129 2.088 2.088 84.9 82.5 84.9 3.100 
AsH3/Ti-SWCNT 2.016 1.931 1.931 89.9 87.3 89.9 2.882 
AsH3/V-SWCNT 1.989 1.935 1.935 89.8 90.0 89.8 2.772 
AsH3/Cr-SWCNT 1.936 1.834 1.834 92.2 90.3 92.2 2.591 

 
  2.  สมบัติทางพลงังานการดูดซับ สมบัติทางอเิลก็ทรอนิกส์ ในเทอมของพลงังาน
สูงสุดทีม่ีอเิลก็ตรอนบรรจุอยู่ พลงังานต ่าสุดทีไ่ม่มีอเิลก็ตรอนบรรจุอยู่ แถบพลงังาน และค่า
การถ่ายโอนประจุ 
   การศึกษาสมบติัสมบติัดา้นพลงังานการดูดซบั (∆Eads) สมบติัทาง
อิเล็กทรอนิกส์ ในเทอมของพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่(EHOMO) พลงังานต ่าสุด                  
ท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู(่ELUMO) แถบพลงังาน(∆Egap) และการถ่ายโอนประจุบางส่วน(PCT) 
ของการดูดซบั แอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะ                    
แทรนซิชนั ดงัแสดงในตารางท่ี 5 จากตารางพบวา่พลงังานการดูดซบัแอมโมเนียบนท่อนาโน
คาร์บอนแบบปกติมีค่าเท่ากบั -0.72kcal/mol และพลงังานการดูดซบัแอมโมเนียท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมค่าเท่ากบั-37.16, -36.24,       
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-34.14 และ -29.81 kcal/mol พลงังานการดูดซบัฟอสฟีนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมีค่า
เท่ากบั -0.51kcal/molและพลงังานการดูดซบัฟอสฟีนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม 
ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมค่าเท่ากบั -22.56, -24.16, -18.63 และ -14.47kcal/mol
พลงังานการดูดซบัอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมีค่าเท่ากบั-0.34kcal/mol และ
พลงังานการดูดซบัอาร์ซีนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียม           
และโครเมียมค่าเท่ากบั -59.75, -58.29,-54.19 และ -50.32kcal/mol จากขอ้มูลทางพลงังาน            
การดูดซบัสามารถสรุปไดว้า่การเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมเป็น              
การปรับปรุงความสามารถในการดูดซบัแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีน โดยท่อนาโนคาร์บอน
ท่ีมีการเติมโครเมียมสามารถดูดซบัแอมโมเนียไดดี้ท่ีสุดและท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
วาเนเดียมสามารถดูดซบัฟอสฟีนและอาร์ซีนไดดี้ท่ีสุด 
   จากการศึกษาสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอน
บรรจุอยูแ่ละพลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่ของการดูดซบัแอมโมเนียบนท่อนาโน
คาร์บอนแบบปกติมีค่าเท่ากบั -4.436 และ -3.320 eV ตามล าดบั และมีแถบพลงังานเท่ากบั 1.116 
สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบั
แอมโมเนียบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมมี
ค่าเท่ากบั -4.109, -3.810, -3.919 และ -3.973 eV ตามล าดบั พลงังานต ่าสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุ
อยูมี่ค่าเท่ากบั -2.993, -2.640, -2.830และ -2.940 eVตามล าดบัและมีแถบพลงังาน เท่ากบั 1.116, 
1.170, 1.088 และ 1.034 ตามล าดบั สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมพลงังานสูงสุดท่ีมี
อิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละพลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่ของการดูดซบัฟอสฟีนบน
ท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมีค่าเท่ากบั -4.436 และ-3.320eV ตามล าดบัและมีแถบพลงังาน
เท่ากบั1.116eV สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่อง
การดูดซบัฟอสฟีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและ
โครเมียมมีค่าเท่ากบั -4.245, -3.864, -3.973 และ -3.973eV ตามล าดบั พลงังานต ่าสุดท่ีมี
อิเล็กตรอนบรรจุอยูมี่ค่าเท่ากบั -3.075, -2.694, -2.885 และ -2.830eV ตามล าดบั และมี
แถบพลงังานเท่ากบั 1.170, 1.170, 1.088 และ 1.143eV ตามล าดบั สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ใน
เทอมพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละพลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่               
ของการดูดซบั  อาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมีค่าเท่ากบั -4.408 และ -3.265eV 
ตามล าดบัและมีแถบพลงังานเท่ากบั1.143 eV สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมพลงังานสูงสุด 
ท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบัอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม 
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ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมมีค่าเท่ากบั -4.272, 3.891, -4.000และ -4.000eV ตามล าดบั 
พลงังานต ่าสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูมี่ค่าเท่ากบั-3.102, -2.694, -2.912และ -2.857eV 
ตามล าดบั และมีแถบพลงังานเท่ากบั 1.170, 1.197, 1.088 และ 1.143eV ตามล าดบั                     
เม่ือเปรียบเทียบแถบพลงังานของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติกบัท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
สแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมค่าแถบพลงังานมีการเปล่ียนแปลงเพียงเล็กนอ้ย 
   การศึกษาสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมของการถ่ายโอนประจุบางส่วน 
(Partial change transfer : PCT) สามารถค านวณไดโ้ดยใช ้Natural bond orbital (NBO)                
โดยผลรวมประจุของแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีนก่อนท าการค านวณมีค่าเป็นศูนย ์  
หลงัจากค านวณโครงสร้างและ NBO พบวา่การถ่านโอนประจุบางส่วนส าหรับการดูดซบั
แอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติมีค่าเท่ากบั 0.005, 0.001 และ 
0.000 e ตามล าดบัสอดคลอ้งกบัค่าพลงังานการดูดซบัท่ีแสดงใหเ้ห็นวา่อนัตรกิริยาระหวา่ง               
ท่อกบัแก๊สทั้ง 3 มีนอ้ยมาก ส าหรับท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมท่ีมีการเติมสแกนเดียม 
ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมเม่ือน าไปดูดซบัแอมโมเนียมีค่าการถ่ายโอนประจุบางส่วน
เท่ากบั 0.103, 0.163, 0.176 และ 0.195eV ตามล าดบั เม่ือน าไปดูดซบัฟอสฟีนมีค่าการถ่ายโอน
ประจุบางส่วนเท่ากบั 0.143, 0.193, 0.180 และ 0.215eV ตามล าดบั เม่ือน าไปดูดซบัอาร์ซีนมีค่า
การถ่ายโอนประจุบางส่วนเท่ากบั 0.148, 0.195, 0.176 และ 0.212eV ตามล าดบั จากค่าการถ่าย
โอนประจุแสดงให้เห็นวา่เกิดอนัตรกิริยาระหวา่งแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีนกบัท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียม 
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ตารางที ่ 5  พลงังานการดูดซบัแก๊สพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่
                   พลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่แถบพลงังาน ผลต่างของแถบพลงังาน 
                     และค่าการถ่ายโอนประจุบางส่วน 
 

ระบบ 
∆Eads 

(kcal/mol) 
EHOMO 
(eV) 

ELUMO 
(eV) 

∆Egap 
(eV) 

∆∆Egap 

(eV) 
PCT 
(e-) 

NH3/SWCNT -0.72 -4.436 -3.320 1.116 - 0.005 
NH3/Sc-SWCNT -29.81 -4.109 -2.993 1.116 0.000 0.103 
NH3/Ti-SWCNT -36.24 -3.810 -2.640 1.170 -0.054 0.163 
NH3/V-SWCNT -34.14 -3.919 -2.830 1.088 0.027 0.176 
NH3/Cr-SWCNT -37.16 -3.973 -2.940 1.034 0.082 0.195 
PH3/SWCNT -0.51 -4.436 -3.320 1.116 - 0.001 
PH3/ Sc-SWCNT -14.47 -4.245 -3.075 1.170 -0.054 0.143 
PH3/Ti-SWCNT -18.63 -3.864 -2.694 1.170 -0.054 0.193 
PH3/V-SWCNT -24.16 -3.973 -2.885 1.088 0.027 0.180 
PH3/Cr-SWCNT -22.56 -3.973 -2.830 1.143 -0.027 0.215 
AsH3/SWCNT -0.34 -4.408 -3.265 1.143 - 0.000 
AsH3/ Sc-SWCNT -50.32 -4.272 -3.102 1.170 -0.027 0.148 
AsH3/Ti-SWCNT -54.19 -3.891 -2.694 1.197 -0.054 0.195 
AsH3/V-SWCNT -59.75 -4.000 -2.912 1.088 0.054 0.176 
AsH3/Cr-SWCNT -58.29 -4.000 -2.857 1.143 0.000 0.212 

 
 3.  การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดที่ทีม่ีอเิลก็ตรอนบรรจุอยู่กบัต าแหน่งออร์บิทลั
ต ่าสุดทีไ่ม่มีอเิลก็ตรอนบรรจุอยู่ของการดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนทีม่ีการเติมโลหะแท
รนซิชัน 
  การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูก่บัต าแหน่งออร์บิทลั
ต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบัแก๊สแอมโมเนีย ฟอสซีน และอาร์ซีนบนท่อนา
โนคาร์บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียมและโครเมียมแสดงดงัภาพท่ี 34             
การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลัต ่าสุดท่ีไม่มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบัแอมโมเนียบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะ                  
แทรนซิชนั ภาพท่ี 35 การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่ง
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ออร์บิทลัต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบัฟอสฟีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการ
เติมโลหะแทรนซิชนั ภาพท่ี 36 การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละ
ต าแหน่งท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบัอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
โลหะ พบวา่อิเล็กตรอนจะกระจายอยูใ่นรอบๆ ท่อนาโนคาร์บอนและต าแหน่งท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชนั 
 

 
 

ภาพที ่34  การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลั
ต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบัแก๊สแอมโมเนียบนท่อนาโนคาร์บอน
ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั(a) NH3/SWCNT, (b) NH3/Sc-SWCNT, (c) NH3/                 
Ti-SWCNT, (d) NH3/V-SWCNT และ(e) NH3/Cr-SWCNT 
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ภาพที ่35  การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลั 
                  ต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบัฟอสฟีนบนท่อนาโนคาร์บอน 
                  ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั(a) PH3/SWCNT, (b) PH3/Sc-SWCNT, (c) PH3/ 
                  Ti-SWCNT,(d) PH3/V-SWCNTและ(e) PH3/Cr-SWCNT 
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ภาพที ่36  การพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละต าแหน่งออร์บิทลั 
                 ต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูข่องการดูดซบัอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมี 
                 การเติมโลหะแทรนซิชนั(a)AsH3/SWCNT,(b) AsH3/Sc-SWCNT, (c) AsH3/ 
                 Ti-SWCNT,(d) AsH3/V-SWCNT และ (e) AsH3/Cr-SWCNT 
  
 
  
 
 
 



62 

  การศึกษาสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมความหนาแน่นสถานะส าหรับ               
การดูดซบัแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะแทรนซิชนัดงัแสดงในภาพท่ี 37–39 พบวา่                   
ความหนาแน่นสถานะของการเติมโลหะแทรนซิชนับนท่อนาโนคาร์บอนมีการเปล่ียนแปลง
จากปกติอธิบายไดว้า่โลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงไปมีผลต่อความหนาแน่นสถานะของท่อ                
นาโนคาร์บอน ซ่ึงหมายความวา่ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัสามารถดูดซบั
กบัแก๊สได ้
 

 
 
ภาพที ่37  ความหนาแน่นสถานะ (DOS)  (a) NH3/SWCNT, (b) NH3/Sc-SWCNT, (c) NH3/ 
                 Ti-SWCNT, (d) NH3/V-SWCNT และ (e) NH3/Cr-SWCNT 
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ภาพที ่38  ความหนาแน่นสถานะ (DOS)  (a) PH3/SWCNT, (b) PH3/Sc-SWCNT, (c) PH3/ 
                 Ti-SWCNT, (d) PH3/V-SWCNT และ (e) PH3/Cr-SWCNT 
  

 
 

ภาพที ่39  ความหนาแน่นสถานะ (DOS)  (a) AsH3/SWCNT, (b) AsH3/Sc-SWCNT,  
                 (c) AsH3/Ti-SWCNT, (d) AsH3/V-SWCNTและ (e) AsH3/Cr-SWCNT 


