
บทที่ 5 
สรุปผลการดําเนินวิจัย 

 
ในงานวิจัยนี้ได�ศึกษาสมบัติทางโครงสร�าง สมบัติทางพลังงานและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส#ของ

การดูดซับแก'สแอมโมเนีย ไนโตรเจนไดออกไซด# คาร#บอนไดออกไซด# คาร#บอนิลซัลไฟด# ไฮโดรเจน
ไซยาไนด#และไซยาโนเจนคลอไรด#บนท*อนาโนคาร#บอนแบบดั้งเดิมและท*อนาโนคาร#บอนท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชันด�วยทฤษฏีฟ0งก#ชันนัลความหนาแน*นที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ ของทฤษฏี จากผล
การคํานวณสามารถสรุปข�อๆ ได�ดังนี้ 
 
5.1 สมบัติทางโครงสร�าง 
  จากการศึกษาสมบัติทางโครงสร�างในเทอมของความยาวพันธะและมุมพันธะของท*อนาโน
คาร#บอนแบบดั้งเดิมและท*อนาโนคาร#บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน*งท่ีมีการดูดซับแก'ส 
พบว*าการดูดซับแก'สทําให�ความยาวพันธะตรงตําแหน*งที่มีการดูดซับแก'สยาวข้ึนและมุมพันธะตรง
ตําแหน*งที่มีการดูดซับแก'สจะแคบลง เนื่องจากเกิดอันตรกิริยาระหว*างแก'สและท*อนาโนคาร#บอน  
จากการศึกษาระยะดูดซับระหว*างแก'สและท*อนาโนคาร#บอน พบว*าการดูดซับแก'สบนท*อนาโน
คาร#บอนแบบดั้งเดิมระยะดูดซับจะมีค*ามากกว*า 3 อังสตรอม ในขณะท่ีระยะดูดซับของการดูดซับแก'ส
บนท*อนาโนคาร#บอนแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันจะอยู*ในช*วง 1-3 อังสตรอม แสดงให�เห็นว*าการ
ดูดซับแก'สบนท*อนาโนคาร#บอนแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเกิดอันตรกิริยาท่ีแข็งแรงกว*าการดูด
ซับแก'สบนท*อนาโนคาร#บอนแบบดั้งเดิม ซ่ึงระยะดูดซับอยู*ในช*วงนี้ถือว*าเปGนการดูดซับด�วยแรงแวน
เดอร#วาล#ว และการศึกษาสมบัติทางโครงสร�างในเทอมขอความยาวพันธะระหว*างอะตอมของแก'สท่ี
ดูดซับบนท*อนาโนคาร#บอน พบว*าความยาวพันธะระหว*างอะตอมของโมเลกุลแก'สอยู*ในระยะท่ี
เหมาะสม แก'สไม*มีการแตกตัวกลายเปGนอะตอม  
 
5.2 สมบัติทางพลังงานและความสามารถในการดูดซับแก(สบนท)อนาโนคาร+บอน 

จากการศึกษาสมบัติทางพลังงานของการดูดซับแก'สบนท*อนาโนคาร#บอนแบบดั้งเดิมเปรียบเทียบ
กับท*อนาโนคาร#บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว*าการเติมโลหะแทรนซิชันช*วยปรับปรุง
ความสามารถในการดูดซับแก'สบนท*อนาโนคาร#บอนอย*างชัดเจน จากการศึกษาความสามารถในการ
ดูดซับแก'สแอมโมเนียและไนโตรเจนไดออกไซด#บนท*อนาโนคาร#บอนที่มีการเติมโครเมียม โมลิบดินัม 
ทังสเตน แมงกานีส เทคนิเชียมและเรเนียม พบว*าแก'สไนโตรเจนออกไซด#ดูดซับบนท*อนาโนคาร#บอน
ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันได�ดีกว*าแก'สแอมโมเนีย โดยท*อที่มีการเติมทังสเตนสามารถดูดซับ
ไนโตรเจนไดออกไซด#ได�ดีที่สุด มีค*าพลังงานการดูดซับเท*ากับ -119.93 กิโลแคลอรีต*อโมล จาก
การศึกษาการดูดซับคาร#บอนไดออกไซด#และคาร#บอนิลซัลไฟด#บนท*อนาโนคาร#บอนที่มีการเติมโลหะ
สแกนเดียม ไทเทเนียม โครเมียมและแมงกานีส พบว*าแก'สคาร#บอนิลซัลไฟด#ดูดซับบนท*อนาโน
คาร#บอนได�ดีกว*าแก'สคาร#บอนไดออกไซด# ยกเว�นการดูดซับบนท*อนาโนคาร#บอนท่ีมีการเติมแมงกานีส 
นอกจากนี้ยังพบว*าการดูดซับแก'สคาร#บอนิลซัลไฟด#โดยชี้อะตอมของซัลเฟอร#เข�าหาท*อความสามารถ
ในการดูดซับจะสูงกว*าการชี้อะตอมของออกซิเจนเข�าหาท*อ โดยท*อนาโนคาร#บอนที่มีการเติม



 92

สแกนเดียมจะสามารถดูดซับแก'สคาร#บอนิลซัลไฟด#ได�ดีท่ีสุด มีค*าพลังงานการดูดซับเท*ากับ -75.35 
กิโลแคลอรี และการศึกษาการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด#และไซยาโนเจนคลอไรด#บนท*อนาโนคาร#บอน
ที่มีการเติมโลหะวาเนด ียม โครเมียม แมงกานีส ไนโอเบียม โมลิบดินัม เทคนิเชียม แทนทาลัม 
ทังสเตนและเรเนียม พบว*าความสามารถในการดูดซับแก'สข้ึนอยู*กับชนิดของแก'สและโลหะท่ีเติมบน
ท*อนาโนคาร#บอน โดยพบว*าท*อนาโนคาร#บอนที่มีการเติมแทนทาลัมดูดซับแก'สท้ังสองชนิดได�ดีท่ีสุด 
 
5.3 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส+ 

 ได�ทําการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส#ของท*อนาโนคาร#บอนแบบดั้งเดิมและท*อนาโนคาร#บอน
ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันที่มีการดูดซับแก'สในเทอมของพลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู* 
พลังงานต่ําสุดท่ีไม*มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู* แถบพลังงาน การเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน การถ*ายโอน
ประจุ การพล'อตการกระจายตัวของออร#บิทัลท่ีมีพลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู*และการ
กระจายตัวของออร#บิทัลที่มีพลังงานต่ําสุดที่ไม*มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู*และความหนาแน*นสถานะ พบว*า
การดูดซับแก'สทําให�พลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู*และพลังงานต่ําสุดที่ไม*มีอิเล็กตรอนบรรจุ
อยู*ของท*อนาโนคาร#บอนเกิดการเลื่อนจากตําแหน*ง การดูดซับแก'สบนท*อนาโนคาร#บอนท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชันทําให�แถบพลังงานของท*อนาโนคาร#บอนเปลี่ยนแปลงจากเดิมและชัดเจนกว*าท*อนาโน
คาร#บอนแบบดั้งเดิม การวิเคราะห#การถ*ายโอนประจุพบว*าเกิดการถ*ายโอนประจุระหว*างแก'สและท*อ
นาโนคาร#บอน โดยท*อนาโนคาร#บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันจะเกิดแลกเปลี่ยนประจุกับแก'ส
มากกว*าท*อนาโนคาร#บอนแบบดั้งเดิม การศึกษาการกระจายตัวของออร#บิทัลที่มีพลังงานสูงที่สุดที่มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู*และการกระจายของออร#บิทัลที่มีพลังงานต่ําที่สุดที่ไม*มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู*พบว*า
การดูดซับแก'สบนท*อนาโนคาร#บอนแบบปกติ อิเล็กตรอนจะเคลื่อนที่รอบๆ ท*อนาโนคาร#บอน ไม*มี
การเคลื่อนที่ไปยังแก'ส ในขณะท่ีการดูดซับแก'สบนท*อนาโนคาร#บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
พบว*าอิเล็กตรอนส*วนใหญ*เคลื่อนที่ตรงบริเวณที่มีการเติมโลหะและบริเวณแก'ส การศึกษา
แถบพลังงานพบว*าการดูดซับแก'สทําให�แถบพลังงานของท*อนาโนคาร#บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน
เกิดการเลื่อนตําแหน*งและเลื่อนชัดเจนกว*าท*อนาโนคาร#บอนแบบปกติ 

จากการศึกษาสมบัติทางโครงสร�างอธิบายได�ว*าการเติมโลหะแทรนซิชันทําให�เกิดโครงสร�างท่ี
เหมาะสมเน่ืองจากโครงสร�างจะมีลักษณะนูนข้ึน ซ่ึงเปGนการเพิ่มพื้นที่ผิวในการดูดซับและเกิดการดูด
ซับในระยะที่เหมาะสมโดยเปGนการดูดซับด�วยแรงแวนเดอร#วาล#ว สมบัติทางพลังงานแสดงให�เห็นว*า
การเติมโลหะแทรนซิชันช*วยปรับปรุงความสามารถในการดูดซับแก'สอย*างชัดเจนและเปGนการดูดซับ
แบบคายพลังงาน สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส#แสดงให�เห็นการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอน การเกิดอันตร
กิริยาระหว*างแก'สและท*อนาโนคาร#บอน รวมถึงการปรับเปลี่ยนสมบัติทางไฟฟMาของท*อนาโนคาร#บอน 
ดังน้ันงานวิจัยชิ้นน้ีจึงสามารถสรุปได�ว*าท*อนาโนคาร#บอนเหมาะสําหรับการพัฒนาเปGนวัสดุสําหรับกัก
เก็บและตรวจจับแก'สทั้ง 6 ชนิดได� 
 
5.4 ข�อเสนอแนะ 
       ควรศึกษาการดูดซับแก'สบนวัสดุชนิดอ่ืนเพื่อเปรียบเทียบความสามารถในการดูดซับและเติม
อะตอมของธาตุชนิดอ่ืนบนท*อนาโนคาร#บอนเพื่อเปรียบเทียบความสามารถในการดูดซับแก'ส 


