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1.1 ความเป�นมาและมูลเหตุจูงใจในการวิจัย  
 สาเหตุหนึ่งของการเกิดมลภาวะทางอากาศคือมีโมเลกุลของแก�สพิษลอยในอากาศในปริมาณมาก
และความเข%มข%นสูง โดยแก�สพิษส'วนหนึ่งเกิดจากการเผาไหม%ในยานยนต+ออกสู'สิ่งแวดล%อม การ
คมนาคมที่มีมากข้ึนท้ังในส'วนของการเดินทางและการขนส'ง การปล'อยแก�สจากโรงงานอุตสาหกรรม
ที่กําลังเกิดข้ึนจํานวนมากท่ีขาดการดูแลและควบคุม ก'อให%เกิดผลเสียต'างๆ ตามมาคือมีปริมาณแก�ส
พิษปนเป12อนในอากาศสูง ส'งผลกระทบโดยตรงต'อการดํารงชีวิตของมนุษย+และก'อให%ป4ญหาทางด%าน
สุขภาพอนามัย ดังนั้นการติดตามและเฝ7าระวังมลภาวะทางอากาศจึงมีความสําคัญและจําเป8นอย'างยิ่ง 
ตัวอย'างแก�สพิษส'วนใหญ'ท่ีปล'อยตามโรงงานอุตสาหกรรม เช'น แก�สคาร+บอนไดออกไซด+ แก�ส
คาร+บอนมอนนอกไซด+ แก�สคาร+บอนไดซัลไฟด+ แก�สคาร+บอนิลซัลไฟด+ แก�สไนโตรเจนไดออกไซด+ แก�ส
ไนโตรเจนมอนนอกไซด+ แก�สไฮโดรเจนไซยาไนด+และแก�สไซยาโนเจนคลอไรด+ เป8นต%น และแก�สที่พบ
ตามท%องถนนท่ัวไปที่ปล'อยออกมาจากการเผาไหม%ของยานยนต+ เช'น แก�สคาร+บอนไดดอกไซด+ แก�ส
คาร+บอนมอนนอกไซด+ แก�สไนโตรเจนไดออกไซด+และซัลเฟอร+ออกไซด+ เป8นต%น หากแก�สพิษที่ถูก
ปล'อยออกมามีความเข%มข%นสูงหรือเกินกว'ามาตรฐานที่มนุษย+จะรับได% จะก'อให%เกิดอันตรายต'อ
ร'างกายได% โดยส'วนมากแก�สพิษเม่ือรวมตัวกับนํ้าในอากาศจะมีฤทธิ์เป8นกรด หากสัมผัสทางการ
หายใจ มีผลทําให%ระคายเคืองอย'างรุนแรงต'อระบบทางเดินหายใจ รวมทั้งระคายเคืองต'อตาและคอ 
และเป8นอันตรายถึงตายได% ฯลฯ เพื่อเป8นการเฝ7าระวังและป7องกันอันตรายที่อาจจะเกิดข้ึน จึงจําเป8น
จะต%องมีวัสดุหรืออุปกรณ+ท่ีสามารถดูดซับหรือกักเก็บหรือใช%ตัวตรวจวัดแก�สในสถานที่ต'างๆ เพื่อให%
สามารถดูดซับได%ในปริมาณมากหรือเพื่อให%ทราบปริมาณหรือความเข%มข%นของแก�สดังกล'าว การศึกษา
และพัฒนาวัสดุที่นํามาใช%ผลิตเป8นวัสดุกักเก็บ (storage) และตัวตรวจจับหรือแก�สเซ็นเซอร+ (gas 
sensor) จึงมีความจําเป8นในยุคป4จจุบันเป8นอย'างยิ่ง วัสดุกักเก็บแก�สท่ีดีควรสามารถกักเก็บแก�สได%
ปริมาณมากและไม'เกิดการร่ัวไหล ส'วนตัวตรวจจับแก�สที่ดีควรมีขนาดเล็ก มีความว'องไว การ
ตอบสนองและความจําเพาะที่สูง สามารถเชื่อถือได% และที่สําคัญควรมีราคาไม'แพง จากผลการวิจัย
ด%านนาโนเทคโนโลยีพบว'ามีการพัฒนาวัสดุระดับนาโนเพื่อนํามาใช%ในระบบเฝ7าระวังมลพิษทางอากาศ
และมีรายงานการวิจัยหลายชิ้นที่พิสูจน+ให%เห็นว'าวัสดุระดับนาโนน้ีสามารถทํางานได%อย'างมี
ประสิทธิภาพ 
 วัสดุท่ีนักนาโนเทคโนโลยีสนใจที่จะศึกษาเพื่อพัฒนาเป8นตัวตรวจจับแก�สคือท'อนาโนคาร+บอน 
(carbon nanotube) เน่ืองจากมีสมบัติพิเศษต'างๆ อาทิเช'น มีสมบัติเชิงกล สมบัติทางความร%อนและ
สมบัติอิเล็กทรอนิกส+ที่ดี จากสมบัติดังกล'าวจึงได%มีการนําท'อนาโนคาร+บอนไปประยุกต+ใช%ประโยชน+ใน
งานด%านต'างๆ อย'างกว%างขวาง ยกตัวอย'างเช'นการนําท'อนาโนคาร+บอนไปประยุกต+ใช%เป8นวัสดุผสมพอ
ลิเมอร+สําหรับกักเก็บแก�สหรือใช%เป8นตัวตรวจจับแก�ส นอกจากนี้ยังพบว'าท'อนาโนคาร+บอนมีพื้นผิวท่ี
สูงสามารถดูดซับโมเลกุลของแก�ส มีความไวและการตอบสนองทางไฟฟ7าท่ีดีและสามารถทํางานได%ดีท่ี
อุณหภูมิห%องและที่ช'วงอุณหภูมิสูง ผลการวิจัยก'อนหน%าที่ผู%วิจัยได%ศึกษาและได%รับการตีพิมพ+ใน
วารสารระดับนานาชาติพบว'าท'อนาโนคาร+บอนสามารถดูดซับโมเลกุลแก�สท่ีมีขนาดเล็กได% เช'น แก�ส



 2 

ไฮโดรเจน แก�สไนโตรเจนไดออกไซด+ แก�สคาร+บอนไดออกไซด+ แอมโมเนียและน้ํา โดยพบว'าการเติม
โลหะแทรนซิชันบนท'อนาโนคาร+บอนจะสามารถปรับปรุงความสามารถในการดูดซับและสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส+ของท'อนาโนคาร+บอนแบบปกติได% อย'างไรก็ตามการศึกษาในหัวข%อที่เก่ียวกับการดูดซับ
แก�สท'อนาโนคาร+บอนท่ีผู%วิจัยเคยทํามาก'อนหน%าเลือกศึกษาท'อนาโนคาร+บอนที่มีขนาดเล็กในอนาคต
ผู%วิจัยต%องศึกษาท'อนาโนคาร+บอนท่ีมีขนาดใหญ'ข้ึน อีกทั้งมีโลหะแทรนซิชันและแก�สอีกหลายชนิดท่ี
ผู%วิจัยต%องศึกษาเพิ่มเติมเพื่อให%เกิดองค+ความรู%ใหม'เพิ่มยิ่งข้ึน 
        การศึกษาเชิงทฤษฎี (theoretical study) หรือเคมีการคํานวณ (computational 
chemistry) เป8นสาขาหน่ึงของเคมีเชิงทฤษฎี (theoretical chemistry) ที่ได%รับความนิยมและ
นํามาใช%การศึกษาความสามารถในการเป8นตัวตรวจจับแก�สของท'อนาโนคาร+บอน เน่ืองจากมีความ
ถูกต%องสูงเทียบเท'าการทดลองจริงในห%องปฏิบัติการ โดยการศึกษาเชิงทฤษฎีเป8นการใช%แนวคิดทฤษฎี
เคมีควอนตัมที่พิสูจน+ได% โดยการใช%ศาสตร+ทางฟ[สิกส+ เคมี คณิตศาสตร+และคอมพิวเตอร+มาออกแบบ
หรือสร%างระบบจําลองโมเลกุลได%อย'างมีประสิทธิภาพ ยกตัวอย'างเช'น ระบบจําลองดีเอ็นเอ ระบบ
จําลองโปรตีน ระบบจําลองโครงสร%างระดับนาโน เป8นต%น ซ่ึงสมการทางคณิตศาสตร+ในวิชาเคมี
ควอนตัมมีความซับซ%อนและความยุ'งยากจึงต%องใช%โปรแกรมคอมพิวเตอร+ในการคํานวณ ซ่ึง
คอมพิวเตอร+สมรรถนะสูงนี้เองที่เป8นเครื่องมือท่ีช'วยให%นักเคมีคํานวณ เพื่อช'วยลดระยะเวลาในการ
ค%นหาโครงสร%างหรือสมบัติต'างๆ ของโมเลกุลและลดการใช%สารเคมีในห%องปฏิบัติการก'อนทําการ
ทดลองจริง 
 
1.2 วัตถุประสงค#ของโครงการ 
     1) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร%าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส+และสมบัติทางพลังงานของการดูด
ซับแก�สแอมโมเนีย (NH3) และไนโตรเจนไดออกไซด+ (NO2) บนท'อนาโนคาร+บอนที่มีการเติม
โครเมียม โมลิปดินัม (Mo) ทังสเตน (W) แมงกานีส เทคนิเชียม (Tc) และเรเนียม (Re) 
     2) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร%าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส+และสมบัติทางพลังงานของการดูด
ซับแก�สคาร+บอนไดออกไซด+ (CO2) และคาร+บอนิลซัลไฟด+ (COS) บนท'อนาโนคาร+บอนที่มีการเติม
สแกนเดียม (Sc) ไทเทเนียม (Ti) โครเมียม (Cr) และแมงกานีส (Mn)  
     3) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร%าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส+และสมบัติทางพลังงานของการดูด
ซับไฮโดรเจนไซยาไนด+ (HCN) และไซยาโนเจนคลอไรด+ (ClCN) บนท'อนาโนคาร+บอนที่มีการเติม
วาเนเดียม (V) ไนโอเบียน (Nb) แทนทาลัม (Ta) โครเมียม โมลิปดินัม ทังสเตน แมงกานีส      
เทคนิเชียมและเรเนียม 

 
1.3 ประโยชน#ที่คาดว*าจะได,รับจากการวิจัย 

มีความรู%ความเข%าใจเก่ียวกับสมบัติทางโครงสร%าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส+และสมบัติทาง
พลังงานของการดูดซับแก�สแอมโมเนียและไนโตรเจนไดออกไซด+บนท'อนาโนคาร+บอนที่มีการเติม
โครเ มียม โมลิปดิ นัม ทั งส เตน แมงกานีส  เทคนิ เชี ยมและเร เ นียม การดูด ซับแก�ส 
คาร+บอนไดออกไซด+และคาร+บอนิลซัลไฟด+บนท'อนาโนคาร+บอนท่ีมีการเติมสแกนเดียม ไทเทเนียม 
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วาเนเดียม โครเมียมและแมงกานีส และการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด+และไซยาโนเจนคลอไรด+บน
ท'อนาโนคาร+บอนที่มีการเติมวาเนเดียม ไนโอเบียน แทนทาลัม ทังสเตน โครเมียม โมลิปดินัม 
แมงกานีส เทคนิเชียมและเรเนียม เพื่อเป8นแนวทางในการพัฒนาวัสดุระดับนาโนสําหรับเป8นตัว
ตรวจจับแก�สพิษหรือใช%ในการกักเก็บแก�สพิษได% 

1.4 ขอบเขตของการวิจัย 
      ค%นหาโครงสร%างท่ีเสถียรของท'อนาโนคาร+บอนแบบดั้งเดิม ขนาด (5,5) ชนิดอาร+มแชร+ (armchair 
(5,5) pristine carbon nanotube) ท'อนาโนคาร+บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันและการดูดซับแก�ส
คาร+บอนไดออกไซด+และคาร+บอนิลซัลไฟด+บนท'อนาโนคาร+บอนที่มีการเติมสแกนเดียม ไททาเนียม    
วานาเดียม โครเมียมและแมงกานีส การดูดซับแก�สแอมโมเนียและไนโตรเจนไดออกไซด+บนท'อนาโน
คาร+บอนท่ีมีการเติมโครเมียม โมลิปดินัม ทังสเตน แมงกานีส เทคนิเชียม และเรเนียม และการดูดซับ
ไฮโดรเจนไซยาไนด+และไซยาโนเจนคลอไรด+บนท'อนาโนคาร+บอนท่ีมีการเติมวาเนเดียม ไนโอเบียน 
แทนทาลัม โครเมียม โมลิปดินัม ทังสเตน แมงกานีส เทคนิเชียมและรีเนียม ศึกษาสมบัติทาง
โครงสร%างในเทอมของมุมพันธะ ความยาวพันธะ ระยะในการดูดซับ ศึกษาสมบัติทางพลังงานของการ
ดูดซับแก�สบนท'อนาโนคาร+บอนแบบดั้งเดิมและท'อนาโนคาร+บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน ศึกษา
สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส+ในเทอมของพลังงานสูงที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู'และพลังงานต่ําสุดท่ีไม'มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู'  แถบพลังงาน การพล�อตการกระจายตัวของออร+บิทัลที่มีพลังงานสูงที่ มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู'และการกระจายตัวของออร+บิทัลที่มีพลังงานต่ําสุดท่ีไม'มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู' การ
ถ'ายโอนประจุและความหนาแน'นสถานะ เพื่อศึกษาการเปลี่ยนแปลงสมบัติทางโครงสร%างและสมบัติ
ทางอิเล็กทรอนิกส+ของท'อนาโนคาร+บอนก'อนและหลังการดูดซับแก�ส โดยการคํานวณท้ังหมดใช%ทฤษฎี
ฟ4งก+ชันนัลความหนาแน'น (density functional theory, DFT) ที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ ซ่ึงเป8น
ทฤษฎีที่เหมาะสมในการคํานวณโครงสร%างในกลุ'มวัสดุระดับนาโนท่ีมีการดูดซับแก�สที่มีขนาดเล็ก 
(small gas molecule) 


