
บทที่ 3 
วิธีดําเนินการวิจัย  

  
 การศึกษาเชิงทฤษฎีของโมเลกุลมีความจําเป�นต�องใช�ระบบปฏิบัติการคอมพิวเตอร% โปรแกรม
การคํานวณและการนําเสนอโครงสร�าง โดยในบทที่ 3 จะกล-าวถึงวิธีดําเนินการวิจัยซ่ึงประกอบด�วย
เครื่องมือและโปรแกรมที่ใช�ในการทําวิจัย แบบจําลองโมเลกุลท่ีใช�ในการคํานวณและข้ันตอนในการ
คํานวณดังต-อไปนี้ 
 
3.1 เคร่ืองมือและโปรแกรมที่ใช"ในการทําวิจัย 
 3.1.1 คอมพิวเตอร%ส-วนบุคคลและคอมพิวเตอร%เซิร%ฟเวอร%ระบบปฏิบัติการลินุกซ% (Linux) 
 3.1.2 โปรแกรม Gauss View เวอร%ชัน 5.0  
 3.1.3 โปรแกรม Gaussian 09 (Frisch, 2008)  
 3.1.4 โปรแกรม Ultra Edit 32  
 3.1.5 โปรแกรม Secure shell (SSH)  
 3.1.5 โปรแกรม Molekel 4.3 (Flükiger, Lüthi & Portmann, 2000)  
 3.1.6 โปรแกรม GaussSum เวอร%ชัน 2.1.4 (O’Boyle, Tenderholt & Langner, 2008) 
 3.1.7 โปรแกรม Origin เวอร%ชัน 6.0 
 3.1.7 โปรแกรม Adope Photoshop CS 
 
3.2 แบบจําลองโมเลกุลที่ใช"ในการทําวิจัย 

งานวิจัยนี้เลือกท-อนาโนคาร%บอนผนังเดี่ยวแบบดั้งเดิมขนาด 5,5 ชนิดอาร%มแชร%  (pristine (5,5) 
single wall armchair carbon nanotube, SWCNT) ซ่ึงประกอบไปด�วยคาร%บอน 90 อะตอมและ
ไฮโดรเจน 20 อะตอม และท-อนาโนคาร%บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน ประกอบด�วยคาร%บอน 94 
อะตอม ไฮโดรเจน 20 อะตอมและแทนท่ีอะตอมคาร%บอนด�วยอะตอมของโลหะแทรนซิชัน 1 อะตอม 
ประกอบด�วยอะตอมสแกนเดียม (Sc-SWCNT) ไททาเนียม (Ti-SWCNT) วานาเดียม (V-SWCNT) 
โครเมียม (Cr-SWCNT) แมงกานีส (Mn-SWCNT) เหล็ก (Fe-SWCNT) โมลิปดินัม (Mo-SWCNT) 
ทังสเตน (W-SWCNT) เทคนิเชียม (Tc-SWCNT) รีเนียม (Re-SWCNT) ออสเมียม (Os-SWCNT) 
แทนทาลัม (Ta-SWCNT) รีเนียม (Re-SWCNT) และไนโอเบียน (Nb-SWCNT) โดยแบบจําลอง
โครงสร�างของท-อนาโนคาร%บอนแบบด้ังเดิม แสดงดังภาพท่ี 3.1 แบบจําลองโครงสร�างของท-อนาโน
คาร%บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังภาพท่ี 3.2 
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ภาพที่ 3.1 แบบจําลองทางโครงสร�างของท-อนาโนคาร%บอน (ภาพโดยโปรแกรม Gaussview 3.0) 
 

  
ภาพที่ 3.2 แบบจําลองทางโครงสร�างของท-อนาโนคาร%บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ภาพโดย
โปรแกรม Gaussview 3.0) 
 

 แบบจําลองทางโครงสร�างของการดูดซับแกtสคาร%บอนไดออกไซด% (CO2) คาร%บอนิลซัลไฟด% 
(COS) แอมโมเนีย (NH3) ไนโตรเจนไดออกไซด% (NO2) ไฮโดรเจนไซยาไนด% (HCN) และไซยาโนเจน
คลอไรด% (ClCN) บนท-อนาโนคาร%บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังภาพที่ 3.3  
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ภาพที่ 3.3 แบบจําลองทางโครงสร�างของการดูดซับ (a) คาร%บอนไดออกไซด% (b) คาร%บอนิลซัลไฟด% 
(c) แอมโมเนีย (d) ไนโตรเจนไดออกไซด% (e) ไฮโดรเจนไซยาไนด%และ (f) ไซยาโนเจนคลอไรด%บนท-อ
นาโนคาร%บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ภาพโดยโปรแกรม Gaussview 3.0) 
 

3.3 ขั้นตอนการคํานวณ 
3.3.1 ใช�โปรแกรม Gauss View 5.0 ในการสร�างโครงสร�างโมเลกุลเบื้องต�นของสารประกอบท่ี

ต�องการศึกษา พร�อมทั้งกําหนดวิธีในการคํานวณ ด�วยทฤษฎีฟvงก%ชันนัลความหนาแน-น (density 
functional theory, DFT) ที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ (Becke, 1988; A.D. Becke, 1993; Lee, 
Yang & Parr 1988; Hay & Wadt, 1985; Wadt & Hay, 1985; Hay & Wadt, 1985) ดังแสดงใน
ภาพที่ 3.4 และการเลือกทฤษฎีที่ใช�ในการคํานวณแสดงดังภาพท่ี 3.5 

 

(a)
ฟ 

(b) (c) 

(d) (e) (f) 
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ภาพที่ 3.4 การเตรียมโครงสร�างโดยใช�โปรแกรม Gaussview (ภาพโดยโปรแกรม Gaussview 5.0) 
 

 
ภาพที่ 3.5 การเลือกทฤษฎีที่ใช�ในการคํานวณ (ภาพโดยโปรแกรม Gaussview 5.0) 
 

ค�นหาโครงสร�างที่เสถียรของท-อนาโนคาร%บอนทั้งหมด โดยคํานวณด�วยด�วยทฤษฎีฟvงก%ชันนัลความ
หนาแน-น (density functional theory, DFT) ที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ ซ่ึงเป�นวิธีการที่เหมาะสม
สําหรับจํานวนอะตอมและชนิดของอะตอมในโครงสร�าง 

3.3.2 เข�าสู-โปรแกรม UltraEdit 32 เพื่อเปลี่ยนข�อมูลจาก DOS ไปเป�น UNIX เพื่อท่ีจะนําไป
คํานวณในโปรแกรม Gaussian 09 ระบบ Linux ได� 

3.3.3 นําไฟล%ท่ีเตรียมได� มาเข�าโปรแกรม SSH เพื่อทําการถ-ายโอนไฟล%ไปสู-ระบบ Linux เพื่อ
คํานวณค-าพลังงานของโครงสร�าง แสดงดังภาพท่ี 3.6 
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ภาพที่ 3.6 หน�าต-างโปรแกรม SSH สําหรับการสั่งคํานวณงาน 
 

3.3.5 นําผลทีไ่ด�จากการคํานวณมาแสดงในโปรแกรม UltraEdit 32 เพื่อตรวจสอบว-ามีความ
ผิดพลาดเกิดข้ึนหรือไม- 

3.3.6 อ-านค-าพลังงานของโมเลกุลโดยใช�โปรแกรม UltraEdit 32 
3.3.7 ศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส% (electronic property) ได�แก- พลังงานสูงสุดที่มี

อิเล็กตรอนบรรจุอยู- (highest occupied molecular orbital energies, EHOMO), พลังงานต่าํสุดท่ี
ไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- (lowest unoccupied molecular orbital, ELUMO) แถบพลังงาน (Egap) 
และการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน (∆Egap)  

3.3.8 ใช�โปรแกรม GaussSum-2.1.4 ในการคํานวณหาความหนาแน-นสถานะ (density of 
state, DOS) พร�อมทั้งพลtอตกราฟโดยใช�โปรแกรม Origin 6.0 

3.3.9 คํานวณประจุ natural bond orbital (NBO) ด�วยโปรแกรม NBO 5.0 ที่ติดตั้งอยู-ใน
โปรแกรม GAUSSIAN 09 

3.3.10 สร�างภาพกราฟ�กต-างๆ จากข�อมูลที่ได�จากการคํานวณด�วยโปรแกรมสําเร็จรูป GAUSSIAN 
09 โดยโปรแกรม MOLEKEL 4.3  
 3.3.11 คํานวณพลังงานการดูดซับ (adsorption energy, Eads) ของการดูดซับแกtสบนท-อนาโน
คาร%บอนแบบดั้งเดิมด�วยสมการที่ (3.1) 
 

Eads = E(gas/SWCNT) – [E(SWCNT) + E(gas)]                         (3.1) 
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เม่ือ     ∆Eads = พลังงานการดูดซับ 
         E(gas/SiCNT) = พลังงานทั้งหมดของการดูดซับแกtสบนท-อนาโนคาร%บอน              
         E(SiCNT) = พลังงานท้ังหมดของท-อนาโนคาร%บอน 
         E(gas) = พลังงานท้ังหมดของแกtส 
 

        โดยพลังงานของปฏิกิริยามีค-าติดลบหมายความว-าเกิดกระบวนการดูดซับแบบคายพลังงาน 
(exothermic process) และค-าเป�นบวกแสดงว-ากระบวนการดูดซับเป�นแบบดูดพลังงาน 
(endothermic process) โดยระบบท่ีพลังงานมีค-าติดลบมากๆ จะดูดซับแกtสแอมโมเนียได�ดีกว-า
ระบบท่ีพลังงานมีค-าติดลบน�อยๆ 
 

        ∆Egap = Egap, (gas/SWCNT)  – Egap, (SWCNT)   
 

       โดย ∆Egap คือการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงานก-อนและหลังการดูดซับแกtส 
             Egap, (gas/SWCNT) คือแถบพลังงานของท-อนาโนคาร%บอนท่ีมีการดูดซับแกtส 
             Egap, (SWCNT)  คือแถบพลังงานของท-อนาโนคาร%บอนที่ไม-มีการดูดซับแกtส 
 

      โดยค-า ∆Egap มีค-ามากหมายความว-าเกิดการเปลี่ยนความสามารถในการนําไฟฟ�าท่ีมาก 
โครงสร�างน้ันมีความเหมาะสมที่จะพัฒนาเป�นตัวตรวจจับแกtส 
 

      PCT = ผลรวมของประจุของแกtสแอมโมเนียที่ดูดซับบนท-อนาโนคาร%บอน – ผลรวมของประจุ 
               ของโมเลกุลแกtสแอมโมเนียอิสระ 
 

       โดยผลรวมของประจุของแกtสแอมโมเนีย ก-อนทําการคํานวณมีค-าเป�นศูนย% ซ่ึงค-าการถ-ายโอน
ประจุบางส-วนของการดูดซับแกtสแอมโมเนีย ได�จากผลรวมของประจุไนโตรเจนและไฮโดรเจน 
หลังจากคํานวณประจุ NBO 
 โดยในงานวิจัยนี้ศึกษาสมบัติทางโครงสร�างในเทอมของมุมพันธะ ความยาวพันธะและระยะดูด
ซับหรือระยะท่ีใกล�ท่ีสุดระหว-างอะตอมของแกtสและท-อนาโนคาร%บอน เพื่อเปรียบเทียบลักษณะของ
โครงสร�างก-อนและหลังการเกิดอันตรกิริยา ศึกษาสมบัติทางพลังงานท่ีได�จากการคํานวณพลังงานของ
โมเลกุลและพลังงานการดูดซับ ซ่ึงสามารถนําไปอธิบายความแรงของอันตรกิริยาได� เปรียบเทียบ
ความสามารถในการดูดซับแกtสบนท-อนาโนคาร%บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
เพื่อใช�อธิบายความสามารถในการดูดซับของท-อแต-ละชนิด และศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ใน
เทอมของพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- พลังงานต่ําสุดที่ไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- แถบพลังงาน 
รวมถึงการถ-ายโอนประจุ โดยการคํานวณประจุบางส-วน (partial charge transfer, PCT) ก-อนและ
หลังดูดซับแกtส การพลtอตการกระจายตัวของออร%บิทัลที่มีพลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู-และ
การกระจายตัวของออร%บิทัลที่มีพลังงานตํ่าสุดที่ไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- (HOMO and LUMO plot) 
เพื่อระบุตําแหน-งของอิเล็กตรอนและความหนาแน-นของสถานะ เพื่อนํามาอธิบายอันตรกิริยาที่เกิดข้ึน 
พร�อมท้ังการเปลี่ยนแปลงสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ซึ่งจะนําไปสู-การอธิบายความสามารถในการพัฒนา
เป�นวัสดุสําหรับตรวจจับหรือกักเก็บแกtสต-อไป 


