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บทที ่5 
 

สรุปผลการด าเนินการวจิยั 

 
ในงานวจิยัน้ีไดผ้ลการศึกษาโครงสร้างท่ีเสถียรสมบติัทางโครงสร้าง พลงังาน              

การยดึจบัสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั                    
และศึกษาโครงสร้างท่ีเสถียรพลงังานการดูดซบั สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ ของการดูดซบั
แอมโมเนียฟอสฟีน และอาร์ชีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัดว้ยทฤษฎี
ฟังกช์นันลัความหนาแน่นท่ีระดบั B3LYP/LanL2DZ ของทฤษฎี จากผลการค านวณสามารถ
สรุปได ้ดงัน้ี 

 

สมบัติทางโครงสร้าง พลงังานการยดึจับ สมบัติทางอเิลก็ทรอนิกส์ของท่อนาโน 
คาร์บอนทีม่กีารเติมโลหะแทรนซิชัน 
 

 ในการศึกษาสมบติัทางโครงสร้างท่ีเสถียร สมบติัทางโครงสร้าง พลงังานการยดึจบั
และสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั พบวา่               
ความยาวพนัธะและมุมพนัธะของท่อนาโนคาร์บอนต าแหน่งท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั
เปล่ียนแปลงไปจากเดิมโดยความยาวพนัธะเพิ่มข้ึนและมุมพนัธะแคบลง ทั้งน้ีเน่ืองจากขนาด
อะตอมของโลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงบนท่อนาโนคาร์บอนมีขนาดใหญ่กวา่อะตอมของ
คาร์บอนจึงไม่เหมาะกบัขนาดของโพรงท่ีมีอยูจึ่งท าใหอ้ะตอมของโลหะแทรนซิชนัจะยก             
ตวัข้ึนจากผิวของท่อนาโนคาร์บอนท าใหค้วามยาวพนัธะเพิ่มข้ึนและมุมพนัธะลดลงท าใหเ้กิด
ลกัษณะคลา้ยพีระมิดตรงต าแหน่งท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัจึงท าใหโ้ครงสร้างท่อนาโน
คาร์บอนท่ีเติมโลหะมีความเหมาะสมท่ีจะใชใ้นการดูดซบัแก๊สเน่ืองจากมีพื้นท่ีผิวสัมผสัสูงข้ึน
ดา้นพลงังานการยดึจบัพบวา่โลหะแทรนซิชนัสามารถยดึจบักบัท่อนาโนคาร์บอนไดโ้ดย             
การเติมโครเมียมสามารถยดึจบักบัท่อนาโนคาร์บอนไดดี้กวา่โมลิบดีนมัเทคนีเชียม                   
ไนโอเบียม เซอร์โคเนียม ไทเทเนียมวาเนเดียมแมงกานีส สแกนเดียม และอิตเทรียม                             
ตามล าดบัเม่ือเปรียบเทียบแถบพลงังานของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติกบัแถบพลงังานของ
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัแถบพลงังานเปล่ียนแปลงเล็กนอ้ย สมบติั
ทางการถ่ายโอนประจุ พบวา่โลหะแทรนซิชนัมีการถ่ายโอนประจุไปยงัอะตอมคาร์บอนรอบ ๆ
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ต าแหน่งท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัท าให้โลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงไปในท่อนาโนคาร์บอน
แสดงประจุเป็นบวกและคาร์บอนอะตอมรอบๆ ต าแหน่งท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัมีประจุ
เป็นลบการกระจายตวัของอิเล็กตรอนในโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนจะกระจายตวัอยู่
รอบๆ ต าแหน่งท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัและกระจายบนท่อนาโนคาร์บอนจึงเป็นบริเวณท่ีมี
ความเหมาะสมในการเกิดอนัตรกิริยากบัแก๊สหรือสารท่ีเหมาะสม ความหนาแน่นสถานะของ
การเติมโลหะแทรนซิชนับนท่อนาโนคาร์บอนมีการเปล่ียนแปลงจากท่อนาโนคาร์บอนแบบ
ปกติเล็กนอ้ยซ่ึงอธิบายไดว้า่ โลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงไปมีผลต่อความหนาแน่นสถานะของ  
ท่อนาโนคาร์บอน  จากผลการศึกษาคุณสมบติัทางโครงสร้าง พลงังานการยดึจบั สมบติัทาง
อิเล็กทรอนิกส์ สามารถสรุปไดว้า่การเติมโลหะแทรนซิชนับนท่อนาโนคาร์บอนเป็นโครงสร้าง
ท่ีเสถียรและเป็นการปรับปรุงท่อนาโนคาร์บอนให้ดีข้ึนสามารถน าไปพฒันาเป็นวสัดุใน                
การตรวจสอบแก๊สหรือสารท่ีมีความเหมาะสมได ้

 

สมบัติทางโครงสร้าง พลงังานการดูดซับ สมบัติทางอเิลก็ทรอนิกส์ ของการดูดซับ
แก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนทีม่กีารเติมโลหะแทรนซิชัน 
 

 ในการศึกษาโครงสร้างท่ีเสถียรของการดูดซบัแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชนัในคร้ังน้ีมีแก๊สทั้งหมด 3 ชนิด ไดแ้ก่ แอมโมเนีย ฟอสฟีน และอาร์ซีนโลหะ 
ท่ีเติมบนท่อนาโนคาร์บอนไดแ้ก่ สแกนเดียม ไทเทเนียม วาเนเดียม และโครเมียมโดยผล
การศึกษาสมบติัทางโครงสร้าง พลงังานการดูดซบัและสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ พบวา่                         
ในการดูดซบัแอมโมเนียบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชนั พลงังานการดูดซบัเรียงจากมากไปนอ้ย ดงัน้ี NH3/Cr-SWCNT> NH3/                     
Ti-SWCNT> NH3/V-SWCNT> NH3/Sc-SWCNT> NH3/SWCNTหมายความวา่ท่อนาโน
คาร์บอนท่ีเติมโลหะแทรนซิชนัสามารถดูดซบัแอมโมเนียไดดี้กวา่ท่อนาโนคาร์บอนปกติ           
โดยท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโครเมียมสามารถดูดซบัแอมโมเนียไดดี้ท่ีสุด การดูดซบัฟอส
ฟีนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั                                      
มีพลงังานการดูดซบัเรียงล าดบัจากมากไปนอ้ย ดงัน้ี PH3/Cr-SWCNT> PH3/V-SWCNT> 
PH3/Ti-SWCNT> PH3/Sc-SWCNT> PH3/SWCNTหมายความวา่การท่อนาโนคาร์บอนท่ีมี                         
การเติมโลหะแทรนซิชนัสามารถดูดซบัฟอสฟีนไดดี้กวา่ท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ                           
โดยท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมเวเนเดียมสามารถดูดซบัฟอสฟีนไดดี้ท่ีสุด การดูดซบั                       
อาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั          
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มีพลงังานการดูดซบัเรียงจากมากไปนอ้ยดงัน้ี AsH3/V-SWCNT> AsH3/Cr-SWCNT> 
AsH3/Ti-SWCNT> AsH3/Sc-SWCNT>AsH3/SWCNTหมายความวา่การดูดซบัอาร์ซีนบนท่อ
นาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัไดดี้กวา่ท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ โดยท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมวาเนดียมสามารถดูดซบัอาร์ซีนไดดี้ท่ีสุด สมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอม
พลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยูแ่ละพลงังานต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยูใ่นการดูด
ซบัแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีนบนท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะแทรนซิชนัเปรียบเทียบกบั
ท่อนาโนคาร์บอนปกติมีการเปล่ียนแปลงจากเดิมเล็กนอ้ยการพล๊อตต าแหน่งออร์บิทลัสูงสุดท่ีมี
อิเล็กตรอนบรรจุอยูก่บัต าแหน่งออร์บิทลัต ่าสุดท่ีไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่พบวา่อิเล็กตรอนจะ
กระจายในต าแหน่งท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัและรอบๆ ท่อนาโนคาร์บอน ในการศึกษา
ความหนาแน่นสถานะพบวา่ความหนาแน่นสถานะของการเติมโลหะแทรนซิชนับนท่อนาโน
คาร์บอนมีการเปล่ียนแปลงจากปกติแสดงวา่โลหะแทรนซิชนัท่ีเติมลงไปมีผลต่อความ
หนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอน 
 จากผลการทดลองช้ีใหเ้ห็นวา่โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนและสมบติัทาง
อิเล็กทรอนิกส์เปล่ียนแปลงอยา่งชดัเจน และค่าพลงังานการดูดซบัช้ีใหเ้ห็นวา่ท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัสามารถดูดซบั แอมโมเนีย ฟอสฟีน และอาร์ซีนไดดี้กวา่
ท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ โดยท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโครเมียมสามารถดูดซบั
แอมโมเนียไดดี้ท่ีสุด และท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมวาเนเดียมสามารถดูดซบั ฟอสฟีนและ
อาร์ซีนไดดี้ท่ีสุด 
 

ข้อเสนอแนะ 
 

 1. ควรน าท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนัไปศึกษาการดูดซบัแก๊สหรือ
สารชนิดอ่ืน เพื่อเปรียบเทียบกบัการดูดซบัแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีน 
 2. ควรศึกษาการดูดซบัแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีน บนวสัดุนาโนคาร์บอนชนิด
อ่ืน เพื่อเปรียบเทียบกบัท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชนั 


