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บทคัดย่อ 
 

 ได้ทําการศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ และสมบัติทางพลังงานของ
การดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ (NO), ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) และ 
ไนตรัสออกไซด์ (N2O) บนแผ่นนาโนแกรฟีน (GNS) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P-
GNS), อะตอมไนโตรเจน (N-GNS) และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN-GNS)  โดยใช้ทฤษฎี
ฟังก์ชันนัลความหนาแน่นที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ ของทฤษฎี ผลการคํานวณสมบัติทางพลังงาน
แสดงให้เห็นว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจน มีความสามารถดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์ และไนตรัสออกไซด์ ได้ดีกว่าแผ่นนาโน  
แกรฟีนปกติ โดยมีค่าพลังงานการดูดซับที่สูงกว่าและระยะห่างของการดูดซับที่สั้นกว่า โดยพบว่าการ
ดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ เป็นผลจากการโด๊ปอะตอมของธาตุบนแผ่นนาโนแกรฟีน ดังนั้น
แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน
สามารถนําไปประยุกต์ใช้เป็นตัวตรวจจับหรือกักเก็บแก๊สเหล่านี้ได้ 
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ABSTRACT 
 

Structural, electronic and energy properties of nitrogen oxide gases, i.e., nitric 
oxide (NO), nitrogen dioxide (NO2), and nitrous oxide (N2O) adsorbed on pristine 
graphene nanosheet and P-, N-, and PN-doped graphene nanosheet have been 
investigated using density functional calculation at the B3LYP/LanL2DZ theoretical 
level. Energy properties indicated that the P-, Ni-, and PN-doped graphene 
nanosheets had stronger adsorption ability with nitrogen dioxide and nitrous oxide 
than that of pristine graphene nanosheet with their higher adsorption energy and 
shorter binding energy. It was found that the adsorption of nitrogen oxide gases cause 
the atoms doping onto graphene nanosheet. Therefore, P-, Ni-, and PN-doped 
graphene nanosheets can be applied as gas sensor or storage for these gases.  
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แสดงแบบจําลองที่ใช้ในการศกึษา (a) แผ่นนาโนแกรฟีน (b) แผ่นนาโน
แกรฟีนดูดซับแก๊ส (c) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (d) แผ่น
นาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัสดูดซับแก๊ส (e) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ป
อะตอมไนโตรเจน (f) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมไนโตรเจนดูดซับแก๊ส 
(g) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (h) แผ่นนาโน
แกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนดูดซับแก๊ส…………………………. 
แสดงโครงสร้างที่เสถียรของ (a) GNS, (b) P-GNS, (c) N-GNS และ (d)  
PN-GNS คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิทีฟังก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี  
B3LYP/LanL2DZ…………………………………………………………………………… 
แสดงโครงสร้างที่เสถียรของแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ คาํนวณด้วย
ทฤษฎีเด็นซิทฟัีงก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ…………….. 
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บทที่ 1 
บทนํา 

 
1.1 ความเป็นมาและความสาํคัญ 

นับต้ังแต่มีรายงานว่าสามารถแยกแผ่นนาโนแกรฟีนออกเป็นแผ่นเดี่ยวๆ ได้ในปี 2004 โดย
กลุ่มวิจัยของ Novoselov (Novoselov et.al., 2004) แผ่นนาโนแกรฟีนก็ได้รับความสนใจศึกษาใน
สาขาต่างๆ เป็นจํานวนมาก เนื่องจากมีคุณสมบัติทางด้านอิเล็กทรอนิกส์ที่ดีเยี่ยม (Banerjee & 
Bhattacharyya, 2008; Basu & Bhattacharyya, 2012; Chen, Wang & Liu, 2012) โดยแผ่นนา
โนแกรฟีนเป็นวัสดุชนิดหนึ่งของโครงสร้างนาโนคาร์บอนที่มีไฮบริไดเซชันเป็นแบบ sp2 มีลักษณะเป็น
แผ่น ได้มีรายงานการศึกษาการดูดซับแก๊สชนิดต่างๆ บนพื้นผิวของแผ่นนาโนแกรฟีน ที่ค่อนข้างเฉื่อย
ต่อปฏิกิริยาเคมี พบว่าความแรงในการยดึจับแก๊สค่อนข้างน้อย จึงได้มีความพยายามที่จะปรับปรุง
ความสามารถในการดูดซับของแผ่นนาโนแกรฟีนโดยการโด๊ปด้วยอะตอมต่างๆ ลงบนแผ่นนาโนแกร 
ฟีน (Kang, 2005; Ao et.a.l., 2008; Ma et.al., 2010; Chu et.al., 2013; Chi & Zhao, 2009) ซึ่ง
ที่ผ่านมาพบว่ามีนักวิจัยจํานวนมากที่ได้ทําการศึกษาผลของการโด๊ปอะตอมต่างๆ ลงบนแผ่นนาโนแกร 
ฟีน (Chen et.al., 2012; Ma et.al., 2010; Kang, 2005) โดยพบว่าการโด๊ปอะตอมต่างๆ ลงบน 
แผ่นนาโนแกรฟีนทําให้สมบัติทางโครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์และสมบัติทางแสงของแผ่นนาโนแกรฟีน  
เปลี่ยนแปลงไป ความสามารถในการดูดซบัโมเลกุลของสารประกอบต่างๆ มีค่าเพิ่มมากขึ้นเมื่อเทยีบ
กับแผ่นนาโนแกรฟีนแบบปกติ 
 ไนโตรเจนออกไซด์ (Nitrogen Oxide) หรือน็อกซ ์ คือแกส๊ที่มีองค์ประกอบทางเคมีของ
ไนโตรเจนและออกซิเจน ในอัตราส่วนแตกต่างกัน เช่น NO, NO2 และ N2O เป็นต้น แก๊สในกลุ่มนี้เข้า
สู่ร่างกายโดยการหายใจโดยตรง หรือในรูปไอระเหยของละอองของกรดไนตริกหรือไนตรัส หลังจากที่
แก๊สรวมตัวกับละอองน้ําหรือความช้ืนแล้วทาํให้เกิดการระคายเคืองอย่างรุนแรงต่อระบบทางเดิน
หายใจ ตา จมกู เยื่อเมือก และผิวหนังที่สัมผัส การเกิดพิษเฉียบพลัน จะทําให้รู้สึกไมส่บายตัว ผิวหนัง
เป็นสีเขียวคล้ําจากการขาดออกซิเจน หายใจลําบาก เป็นไข้ ปวดศีรษะ คลื่นไส้ อาเจียน และอาจถึง
ตายได้ (ศูนย์ข้อมูลพิษวิทยา, 2559) 
 ดังนั้นงานวิจัยนี้จึงมุ่งที่จะศึกษาความสามารถในการดูดซบัและความสามารถในการตรวจวัด
แก๊สพิษในกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ (NO) ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) และไน
ตรัสออกไซด์ (N2O) บนแผน่นาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และ
อะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน ซึ่งแบบจําลองที่ใช้ศึกษาแสดงดังภาพที่ 1.1 โดยการศึกษาครั้งนี้เป็น
การศึกษาเชิงทฤษฎีซึ่งเป็นการทํานายผลการทดลองที่ไม่สามารถทําได้หรือทําได้ยากในห้องปฏิบัติการ 
นอกจากนี้ผลการคํานวณทางทฤษฎียังใช้เป็นข้อมูลพ้ืนฐานที่ช่วยลดขอบเขตการทดลองในห้องปฏิบัติการ 
ช่วยลดปริมาณการใช้สารเคมีและมคีวามว่องไวก่อนที่จะทําการทดลองจริง ดังนั้นในปัจจุบันการศึกษา
ทางทฤษฎี รวมถึงงานวิจัยทางด้านเคมีคาํนวณจึงได้รับการยอมรับทั้งในประเทศและต่างประเทศ ดังจะ
พบได้จากการมีรายงานวิจัยทางด้านนี้ออกมาอย่างต่อเนื่อง 
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ภาพที่ 1.1 แสดงแบบจําลองที่ใช้ในการศึกษา (a) แผ่นนาโนแกรฟีน (b) แผ่นนาโนแกรฟีนดูดซับแก๊ส 
(c) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (d) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัสดูดซับแก๊ส 
(e) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมไนโตรเจน (f) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมไนโตรเจนดูดซับแก๊ส (g) 
แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (h) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจนดูดซับแก๊ส 
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1.2 วัตถุประสงค์ของการวิจัย 
 1) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงาน และสมบัติทางอิเล็กทรอนิคส ์ ของ
แผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจน 
    2) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงาน และสมบัติทางอิเล็กทรอนิคสข์องแผ่น
นาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
เมื่อมีการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ (NO) ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) 
และไนตรัสออกไซด์ (N2O) 
 3) เพื่อศึกษาความสามารถในการดูดซับและความสามารถในการตรวจวัดแก๊สกลุม่ไนโตรเจน 
ออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ ไนโตรเจนไดออกไซด์ และไนตรัสออกไซด์ บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผน่
นาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
     4) เพื่อนําความรู้ที่ได้จากการทํางานวิจัยมาบูรณาการใช้ในการเรียนการสอนในรายวิชาโครง 
การวิจัย วิชานาโนเทคโนโลยี วิชาการประยุกต์ใช้คอมพิวเตอร์ทางเคมี วิชาเคมีทั่วไป และอื่นๆ ที่
เกี่ยวข้อง 
     5) เพื่อเผยแพร่องค์ความรู้ของโครงการวิจัยนี้ในการประชุมหรือบทความทางวิชาการ ทั้ง
ภายในและต่างประเทศ 
 
1.3 ขอบเขตการวิจัย 
 1) ค้นหาโครงสร้างที่เสถียรของแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส 
ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
    2) ค้นหาโครงสร้างที่เสถียรของของแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส 
ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน เมื่อมีการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไน
ตริกออกไซด์ ไนโตรเจนไดออกไซด์ และไนตรัสออกไซด์  
 3) คํานวณสมบัติทางพลังงาน สมบัติทางโครงสร้างในเทอมของมุมพันธะ และความยาวพันธะ 
และสมบัติทางอิเล็กทรอนิคสใ์นเทอมของการถ่ายโอนประจุบางส่วนเพื่อศึกษาการเปลี่ยนแปลงสมบัติ
ทางโครงสร้าง และสมบัติทางอิเล็กทรอนิคส์ของแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส 
ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
 4) คํานวณสมบัติทางพลังงาน สมบัติทางโครงสร้างในเทอมของมุมพันธะและความยาวพันธะ 
และสมบัติทางอิเล็กทรอนิคสใ์นเทอมของการถ่ายโอนประจุบางส่วนเพื่อศึกษาการเปลี่ยนแปลงสมบัติ
ทางโครงสร้างและสมบัติทางอิเล็กทรอนิคสข์องแผน่นาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส 
ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน เมื่อมีการดูดซบัแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกอ
อกไซด์ ไนโตรเจนไดออกไซด์ และไนตรัสออกไซด์  

5) การคํานวณทั้งหมดในงานวิจัยนี้ใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นที่ระดับ 
B3LYP/LandL2DZ 
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1.4 ประโยชนท์ี่คาดว่าจะไดร้ับจากการวิจยั 
 1) ทราบสมบติัทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงาน และสมบัติทางอิเล็กทรอนิคส์ ของแผ่นนา
โนแกรฟีน แผน่นาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
   2) ทราบสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงาน และสมบัติทางอิเล็กทรอนิคส์ของแผ่นนา
โนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
เมื่อมีการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ (NO) ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) 
และไนตรัสออกไซด์ (N2O) 
 3) ทราบความสามารถในการดูดซับและความสามารถในการตรวจวัดแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ 
ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ ไนโตรเจนไดออกไซด์ และไนตรัสออกไซด์ บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกร
ฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 

4) เพื่อนําความรู้ที่ได้จากการทํางานวิจัยมาบูรณาการใช้ในการเรียนการสอนในรายวิชา
โครงการวิจัย วิชานาโนเทคโนโลยี วิชาการประยุกต์ใช้คอมพิวเตอร์ทางเคมี วิชาเคมีทั่วไป และอื่นๆ ที่
เกี่ยวข้อง 

5) เพื่อเผยแพร่องค์ความรู้ของโครงการวิจัยนี้ในการประชุมหรือบทความทางวิชาการ ทั้ง
ภายในและต่างประเทศ 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 



บทที่ 2 
แนวคดิ ทฤษฎี เอกสารและงานวิจัยท่ีเก่ียวข้อง 

 
ในบทที่ 2 นี้จะกล่าวถึง แผ่นนาโนแกรฟีน เคมีคํานวณ โครงสร้างโมเลกุลและพลังงาน

โมเลกุล ความหนาแน่นสภาวะและงานวิจัยที่เกี่ยวข้องซึ่งจะขอกล่าวตามลําดับต่อไปนี้ 
  

2.1 แผ่นนาโนแกรฟีน (Graphene Nanosheet, GNS)  
  นาโนเทคโนโลยีเป็นสาขาใหมท่ี่กําลังได้รับความนิยมศึกษาเป็นอย่างมากในปัจจุบัน วัสดุระดับ
นาโนของคาร์บอนเป็นวัสดุระดับนาโนชนิดหนึ่งที่กําลังได้รับความสนใจจากนักวิจัยเป็นอย่างมากในปัจจุบัน 
โดยท่อนาโนคาร์บอนได้ถูกนาํมาประยุกต์ใช้ในด้านต่างๆ มากมาย เช่น ใช้เป็นตัวกักเกบ็แก๊สไฮโดรเจน 
ตัวตรวจจับโมเลกุล ตัวดูดซับโมเลกุลและเป็นตัวเร่งปฏิกิริยา ที่เป็นเช่นนี้เป็นเพราะว่าท่อนาโน
คาร์บอนมีสมบัติเชิงโครงสร้าง สมบัติเชิงกายภาพและสมบัติเชิงเคมีที่โดดเด่น แผ่นนาโนแกรฟีนจัดว่า
เป็นวัสดุระดับนาโนของคาร์บอนอีกชนิดหนึ่ง ซึ่งแกรฟีนนี้จัดเป็นวัสดุที่มี 2 มิติ มลีกัษณะเป็นแผน่
บางๆ และมีพ้ืนที่ผิวที่สูงมาก (2630 m2/g) แต่ละชั้นของแผ่นแกรฟีนประกอบไปด้วยคาร์บอนอะตอม
ต่างๆ จับตัวกันด้วยพันธะโควาเลนต์เป็นวงรูปหกเหลี่ยม คาร์บอนแต่ละตัวซึ่งมีไฮบริไดเซชันเป็นแบบ 
sp2 ยึดจับกับคาร์บอนรอบๆ สามตัวด้วยพันธะโควาเลนต์และมขีอบของแผน่ที่มคีวามว่องไวต่อปฏิกิริยา   
เป็นอย่างมาก สามารถนําไปประยุกต์ใช้ทางด้านอื่นได้อีกมาก นอกจากนั้นแผ่นแกรฟีนนี้ไม่เพียงแต่
จะสามารถปรับเปลี่ยนสมบัติโดยการโด๊ปอะตอมต่างๆ ลงไปแทนที่คาร์บอนหรือเพิ่มหมู่ฟังก์ชัน
เข้าไป แต่ยังสามารถปรับเปลี่ยนสมบัติโดยทําให้โครงสร้างมีตําหนิหรือสิ่งปลอมปนก็ได้เช่นกัน (Basu 
& Bhattacharya, 2012; Mao, et.al, 2013) 
 
2.2 เคมคีํานวณ (Computational Chemistry) 
  เคมีคํานวณ (Lewars, 2003; Leszczynski, 2001) หมายถึง การคํานวณสมบัติต่างๆ ทาง
เคมีและกายภาพของอะตอมและโมเลกลุ ได้แก่ การคํานวณตามสูตร การคํานวณตามสมการเคม ีเปน็
ต้น นอกจากนี้เคมีคํานวณยังหมายถึงการคํานวณโครงสร้างโมเลกุล พลังงานโมเลกุล พลังงานการ
เกิดปฏิกิริยา โดยในการคํานวณต้องใช้โปรแกรมทางคอมพิวเตอร์และคอมพิวเตอร์เป็นเครื่องมือในการ
คํานวณ  
  ในการคํานวณหาโครงสร้างและสมบัติของโมเลกุลใดๆ สามารถหาได้จากการแก้สมการทาง
คณิตศาสตร์ วิธีดังกล่าวเรียกว่า การสร้างแบบจําลองโมเลกุล (Molecular Modeling) วิธีสร้าง
แบบจําลองโมเลกุลจึงเป็นอีกทางเลือกหนึ่งในการหาโครงสร้างของสาร ซึ่งวิธีที่ใช้ในการสร้างแบบจําลอง
โมเลกุลแบ่งออกเป็น 
  -  กลศาสตร์โมเลกุล (Molecular Mechanics) 
  -  กลศาสตร์ควอนตัม (Quantum Mechanics) 
  -   Semi-empirical 
  -   Ab initio 
  -   Density functional 
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  วิธีเอมพิริกัลไม่ได้สนใจแรงกระทําระหว่างอิเล็กตรอนกับอิเล็กตรอน ดังนั้นการนําวิธีนี้มาใช้
อธิบายปรากฏการณ์ทางเคมีอ่ืนๆ นอกเหนือจากโครงสร้างจึงอาจมีปัญหาได้ ในขณะที่เราสามารถใช้
วิธีทางกลศาสตร์ควอนตัมได้ในทุกกรณี  แต่เนื่องจากการคํานวณทางควอนตัมมีความซบัซ้อนและอาจ
เป็นไปไม่ได้สําหรับบางโมเลกุล จึงจําเป็นต้องประมาณผลการคํานวณวิธีแอบอินิชิโอและฟังก์ชันนัล
ความหนาแน่นเป็นวิธีที่มีความแม่นยําสูงแต่ก็ต้องใช้เวลาในการคํานวณนานจึงไม่เหมาะที่จะนํามาใช้
ศึกษาโมเลกุลขนาดใหญ่ ในขณะที่วิธีเซมิ-เอมพิริกัลให้ความแม่นยําน้อยกว่าเพราะมีการประมาณ
มากกว่าแต่ก็ใช้เวลาคํานวณสัน้กว่ามาก จึงสามารถใช้คํานวณโมเลกลุทีม่ขีนาดใหญม่ากได้ แต่ก็ไม่ถึงกบั
ขนาดของโมเลกุล (Macromolecule) ซึ่งถา้จะศึกษาโมเลกุลระดับนั้นก็ต้องใช้วิธีเอมพิริกัลเท่านั้น 
 
 2.2.1 วิธีกลศาสตรค์วอนตมั (Quantum Mechanics, QM) 
  เป็นวิธีคํานวณภายใต้ทฤษฏีควอนตัม แบ่งได้ 2 วิธี คือ วิธีเซม-ิเอมไพริคัล (Semi-empirical) 
และวิธีแอบ อินิชิโอ (Ab initio) 
  1) วิธีเซมิ-เอมพิริคัล  
  เป็นวิธีการคํานวณทางเคมีควอนตัมที่อาศัยข้อมูลจากการทดลอง การคํานวณด้วยวิธีนี้มีหลาย
วิธีซึ่งแตกต่างกันที่การประมาณค่าอินทิกรัล  เช่น 
  -  Complete neglect of differential overlap (CNDO) 
  -  Modified intermediate neglect of differential overlap (MINDO) 
  -  Modified neglect of diatomic differential overlap (MNDO) 
  -  Austin model 1 (AM1)  
   ในทางปฏิบัติการคํานวณอินทิกรัลใช้เวลานานมาก ซึ่งในกรณีที่โมเลกุลมีขนาดใหญ่มากการ
คํานวณดังกล่าวก็เป็นไปไม่ได้ (ช้าเกินไปสําหรับจะนําผลมาใช้) จึงจําเป็นต้องประมาณค่าอินทิกรัล
แทนการคํานวณโดยตรงจริงๆ การประมาณทําได้โดยนําผลการทดลอง เช่น ศักย์ไฟฟ้าไอออไนเซชัน 
(Ionization Potential; IP) พลังงานสัมพรรคภาพอิเล็กตรอน (Electron Affinity; EA) มาใช้แทนคา่
อินทิกรัล ใช้สมมาตรของโมเลกุลและข้อสมมุติฐาน เช่น อะตอมในโมเลกลุที่ไม่ติดกันจะไม่ซ้อนเหลื่อม
กัน (Zero differential overlap; ZDO) เพื่อลดการคํานวณอินทิกรัลลง ดังนั้นจํานวนอินทิกรัลทีต้่อง
คํานวณจึงเหลือน้อยมากสามารถทําให้ประยุกต์กับโมเลกุลขนาดใหญ่ได้ วิธีที่ใช้การประมาณพลังงาน
ดังกล่าวเรียกว่า “วิธีเซมิ-เอมพิริกัล” (แต่ถ้าหากคํานวณค่าอินทิกรัลโดยตรงไม่มีการประมาณก็จะ
เรียกว่า “วิธีแอบอินิชิโอ”)  
  วิธีเซมิ-เอมพิริกัล มีการออกแบบเพื่อใช้อธิบายระบบที่แตกต่างกัน บางวิธีออกแบบสําหรับ
อธิบายสเปกตรัม  (โดยการ fit กับข้อมูลทางสเปกโทรสโคปี) จึงนํามาใช้อธิบายหรือพยากรณ์สเปกตรัม
ได้ดี แต่อาจอธิบายเกี่ยวกับพลังงานและโครงสร้างไม่ค่อยดี และถ้าสิ่งที่สนใจห่างไกลจากข้อมูลทางการ
ทดลองที่นํามาใช้ fit มาก การคํานวณด้วยวิธีเซมิ-เอมพิริกัลป์ก็จะให้ผลที่ไม่ดี ดังนั้นการเลือกใช้วิธีที่
เหมาะสมสําหรับงานที่ต้องการศึกษาจึงมีความสําคัญมากวิธี AM1 และ PM3 เป็นวิธีที่พัฒนาหลังสดุ
จึงมีความน่าเชื่อถือสูงกว่าวิธีอ่ืนๆ  
   
 



 7

  2) วิธีแอบอินิชิโอ 
  เป็นวิธีการคํานวณโดยอาศัยทฤษฎีที่ได้จากการแก้สมการ Schrödinger นับเป็นเป็นวิธีที่ให้
ความแม่นยําสูงแต่ก็ใช้เวลาในการคํานวณนานจึงไม่เหมาะที่จะนํามาใช้ศึกษาโมเลกุลขนาดใหญ่      
ในงานวิจัยนี้จึงได้ใช้ทฤษฎีฟังก์ชัลนัลความหนาแน่น (Density functional theory, DFT) ในการ
คํานวณหาโครงสร้างของสารและพลังงานของสารประกอบเพราะเป็นวิธีที่มาตรฐานใชกั้นอยู่ทั่วไปและ
ให้ผลการคํานวณที่ค่อนข้างดีมาก ซึ่งจะแตกต่างจากวิธีเซมิเอมไพริกัลป์คือไม่ต้องอาศัยข้อมูลจากการ
ทดลอง  
  ในกลศาสตร์ควอนตัม พลังงานและสมบัติต่างๆ ของโมเลกุลสามารถหาได้จากสมการ Schrödinger 
ดังนี้ 
 
      HΨ   =   EΨ              (2.1)
    
  โดย  H คือ ตัวปฏิบัติการฮามิลโตเนียน 
   E คือ พลังงาน 
        Ψ คือ ฟังก์ชันคลื่นซึ่งเก็บข้อมูลทั้งหมดของโมเลกุลไว้ 
 
  ดังนั้นการได้ฟังก์ชันคลื่นจึงมีความสําคัญที่สุดในกลศาสตร์ควอนตัมและฟังก์ชันคลื่นจริง 
(Exact wavefunction) ก็ได้จากการแก้สมการ Schrödinger เท่านั้น แต่ทว่าสมการ Schrödinger ที่
คํานึงถึงแรงกระทําระหว่างอิเล็กตรอนซึ่งรวมทั้งระบบโมเลกุลไม่สามารถหาคําตอบได้ ดังนั้นจึงไม่สามารถ 
หาฟังก์ชันคลื่นจริงได้ อย่างไรก็ตามกลศาสตร์ควอนตัมบอกว่าเราสามารถหาสมบัติและพลังงานของ
ฟังก์ชันคลื่นที่ไม่ใช่ฟังก์ชันคลื่นจริงได้จาก 
 
    E´  =  ∫Ψtrial* HΨtrial dτ / ∫ Ψtrial* Ψtrial dτ             (2.2) 
 
  โดย  E คือ พลังงานประเมิน (Expectation  energy) ซึ่งจะมีค่ามากกว่าหรือเท่ากับพลังงาน
จริง (Exact energy) เสมอ (E´ ≥ E) และ Ψtrial คือ ฟังก์ชันคลื่นจําลอง (Trial wavefunction) ซึ่งจะ
เข้าใกล้ฟังก์ชันคลื่นจริง (Exact wavefunction) เมื่อพลังงานประเมินเข้าใกล้พลงังานจริง ดังนั้น
แม้ว่าเราจะไม่สามารถหาฟังก์ชันคลื่นจริงและพลังงานจริงก็จะสามารถเลือกฟังก์ชันใดๆ เป็นฟังก์ชัน
คลื่นจําลองและหาพลังงานประเมินได้เสมอ ถ้าหากเราเลือกฟังก์ชันที่อยู่ในรูปพารามิเตอร์ เช่น 
ฟังก์ชันคลื่นจําลองจากผลรวมเชิงเสน้ของอะตอมมิกออร์บิทัล (Linear combination of atomic 
orbital; LCAO) เราสามารถปรับค่าพารามิเตอร์เหล่านั้นด้วยเทคนิคทางคณิตศาสตร์จนค่าพลังงาน
ประเมินมีค่าตํ่าที่สุด ซึ่งหมายความว่าฟังก์ชันคลื่นจําลองที่ได้ใกล้เคียงกับฟังก์ชันคลื่นจริงมากที่สุด
สําหรับชุดพารามิเตอร์นั้น เทคนิคที่กล่าวถึงนี้เรียกว่าเทคนิค Variation ถ้าเลือกสเลเทอร์ดีเทอร์
มิแนนต์ (Slater determinant) หรือ ดีเทอร์มิแนนต์ของผลคูณของออร์บิทัลเชิงโมเลกุลเป็นฟังก์ชัน
คลื่นจําลองพลงังานประเมินก็สามารถเขียนได้ในรูปสมการอินทิกรัล 
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      E = [T] + [Vne] + [Vee]             (2.3) 
  โดยที่  [T]   เป็น อินทิกรัลของตัวปฏิบัติการพลังงานจลน์ (Kinetic operator) 
          [Vne] เป็น อินทิกรัลของพลังงานศักย์ระหว่างนิวเคลียสและอิเล็กตรอน 
          [Vee] เป็น อินทิกรัลของพลังงานศักย์ระหว่างอิเล็กตรอนและอิเล็กตรอน 
 
  ซึ่งถ้าจําแนกอินทิกรัลเหล่านีต้ามจํานวนอิเล็กตรอนที่เกี่ยวข้องพบว่า 2 เทอมแรกเกี่ยวข้อง
กับหนึ่งอิเล็กตรอนเป็น One-electron integral และเทอมสุดท้ายเกี่ยวข้องกับสองอิเล็กตรอนเป็น  
Two-electron  integral พลังงานจะแสดงได้ดัง 
 
    E = [one-e integral] + [two-e integral]             (2.4) 
 
                                = ΣHa

core + ΣΣGab                                                    (2.5) 
 
โดยที่  Ha

core  แทน อินทิกรัลแบบหนึ่งอิเล็กตรอนในฐานออร์บิทัลเชิงโมเลกุล a 
         Gab     แทน อินทิกรัลแบบสองอิเล็กตรอนในฐานออร์บิทัลเชิงโมเลกุล a และ b 
 
เมื่อแทนออร์บิทัลเชิงโมเลกุลด้วย LCAO พลังงานก็จะแสดงผลได้ดัง 
 
    E = ½ {ΣDµν Hµν core + ΣΣ Dµν DλσGµνλσ}               (2.6)
   
                                = ½ ΣDµν [Hµν core + ΣDλςGµνλς]                               (2.7) 
 
โดยที่  D คือ เมทริกซค์วามหนาแน่นอิเล็กตรอน (Density matrix) ในฐานอะตอมมิกออร์บิทลั 
           H และ G คือ อินทิกรัลแบบหนึ่งและสองอิเล็กตรอนในฐานอะตอมมิกออร์บิทัล 
 
 2.2.2 ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น (Density functional theory, DFT) 
  ในปี  ค.ศ.1964 Hohenberg และ Kohn สามารถพิสูจน์ได้ว่าพลังงานของโมเลกุลที่สภาวะ
พ้ืน   ฟังก์ชันคลื่น และสมบัติอ่ืนๆ ของโมเลกุลสามารถคาํนวณได้จากความหนาแน่นของอิเล็กตรอนที่
สภาวะพื้น (Ground state electron probability density) ซึ่งเป็นฟงัก์ชันของ 3 ตัวแปร ที่คิดคน้
โดย Beck และทฤษฎีของ Lee, Yang และ Parr สําหรับพลังงานภายใต้ทฤษฎีเดนซิทีฟังก์ชัน 
(Density Functional Theory; DFT) เป็นดังนี้ 
 
     E = VNH + HCORE + Vee + Ex [ρ] + Ec[ρ]             (2.8) 
 
เมื่อ VNH = อันตรกิริยานิวเคลียร์ – นิวเคลยีร์ 
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 HCORE = การคอนทริบิวทท์างไฟฟ้าเชิงเดี่ยว (Monoelectronic contribution) ต่อพลังงาน
ทั้งหมด รวมทัง้พลังงานจลน์ของอิเล็กตรอนและพลังงานที่ เกิดจากอันตรกิริยาอิเล็กตรอน–นิวเคลียร์ 
 Vee = อันตรกิริยาทางไฟฟ้าสถิตระหว่างอิเล็กตรอน 
 Ex[ρ] = พลังงานแลกเปลี่ยน (Exchange energy) 
 Ec[ρ] = พลังงานคอร์รีเลชัน (Correlation energy) 
 ρ = ฟังก์ชันความหนาแน่นของอิเล็กตรอน 
 
 2.2.3 เบซิสเซต ฟังก์ชัน (Basis set function) 
          โมเลคิวลาร์ออร์บิทัลซึ่งอยู่ในรูปของอะตอมมิกออร์บิทัลที่รวมกันแบบเชิงเส้น  มีความถูก
ต้องมากน้อยเพียงใดขึ้นอยู่กับชนิดและจํานวนของเบซิสฟังก์ชันในการรวมกันเชิงเส้นตรงนั้น อะตอมมิก 
เบซิสฟังก์ชันที่นิยมใช้กันอย่างกว้างขวางมี 2 ชนิด คือ 
   1) อะตอมมิกออร์บิทัลแบบสเลเทอร์ (Slater–type atomic orbital; STO) 
       อะตอมมกิออร์บิทัลแบบสเลเทอร์แทนอะตอมมิกออร์บิทัลที่สมเหตุสมผล  ซึ่งใชค้่ามาตรฐาน
ที่แนะนําโดยสเลเทอร์  แต่ไมเ่หมาะสมที่จะใช้ในงานเชิงตัวเลข 
   2) อะตอมมิกฟังก์ชันชนิดเกาส์เชียน (Gaussian–Type Atomic Function; GTO) 
      Boys เป็นผู้แนะนํา “เกาส์เชียน ฟังก์ชัน” ในการคาํนวณโมเลคิวลาร์ออร์บิทัล แต่ให้ผลดีไม่
เท่าอะตอมมกิออร์บิทัลแบบสเลเทอร์ เพราะว่าไม่มี cusp ที่นิวเคลยีสดังนั้นจึงแทนอะตอมมกิออร์บิทัล  
ที่ค่ารัศมีน้อยๆ ได้ไม่ดี เพื่อให้ได้การแทนอะตอมมิกออร์บิทัลได้ถูกต้อง ควรใช้ผลรวมเชิงเส้นของ
หลายๆ เกาส์เชียน  เพราะฉะนั้นการคํานวณ LC–GTO  SCF MO จึงเกี่ยวข้องกับการหาค่าอินทิกรัล
มากกว่าการคํานวณของ  LC–STO  SCF  MO เนื่องจากจํานวนของ 2 อิเล็กตรอนอินทิกรัลที่มสีาม
และสี่ศูนย์กลางลดลงเหลือเป็นอินทิกรัลของสองศูนย์กลาง ในการใช้อะตอมมิกฟังก์ชันชนิดเกาส์เชียน   
ซึ่งใช้ในการรวมกันแบบเชิงเส้น เช่น เบซสิ ฟังก์ชัน  (Φµ) อาจขยายให้อยู่ในรูปเกาส์เชียนชนิด s  
 
      Φµ = Σdµs gs              (2.9) 
 
       ในที่นีส้ัมประสิทธ์ิ dµs เป็นค่าแน่นอน เบซสิฟังก์ชันแบบนี้เรียกว่าคอนแทรคเทดเกาส์เชียน  
(Contracted Gaussians) และแต่ละ gs เรียกว่า พรีมิทีฟเกาส์เชียน (Primitive gaussians)  
       เพื่อความสะดวกในการคํานวณจึงนิยมใช้เกาส์เชียนเบซิสฟังก์ชัน (g(r)) อาจเลือกใช้แบบคอน
แทรคเทดหรืออันคอนแทรคเทดเกาส์เชียน (Uncontracted gaussians) ก็ได้ การใชเ้บซิสฟังก์ชันใน
การคํานวณโมเลคิวลาร์ออร์บิทัลนั้นใช้ได้หลายวิธี ดังต่อไปนี้ 
  A) มินิมอลเบซิสเซต (Minimal basis sets) เป็นระดับที่ง่ายสุดของทฤษฎีแอบอินิชิโอ           
โมเลคิวลาร์ออร์บิทัล ใช้มินิมอลเบซิสเซตที่มีจํานวนเบซิสฟังก์ชันเท่ากับจํานวนอะตอมมิกออร์บิทัลที่
สภาวะพื้น นั่นคือรวมออร์บิทัลของทั้งเชลล์ในและเวเลนซ์เชลล์ เช่น 
H 1 อะตอม ใช้ 1s ออร์บิทัล  (1 ฟังก์ชันชนิด s) 
  C 1 อะตอม ใช้ 1s, 2s และ 2p ออร์บิทัล (2 ฟังก์ชันชนิด s และ 1 ฟังก์ชันชนิด p) 
ดังนั้น  จาํนวนเบซิสฟังก์ชันต่ออะตอมเป็นดังนี้ 
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  H 1 อะตอม ใช้ 1 เบซิสฟังก์ชัน (1 ฟังก์ชันชนิด s)  
  C 1 อะตอม ใช้ 3 เบซิสฟังก์ชัน  (2 ฟังก์ชันชนิด s และ 1 ฟังก์ชันชนิด p)  
  มินิมอลเบซิสเซต ที่ใช้กันเรียกว่า STO–KG คือ ประกอบด้วยอะตอมมิกออร์บิทัลแบบ     
สเลเทอร์ในเทอมของอะตอมมิกฟังก์ชันชนิดเกาส์เชียน (g(r))K ตัวอย่างของเบซิสเซตประเภทนี้ เช่น 
STO–3G คือ ใช้ 3 ฟังก์ชันของอะตอมมิกฟังก์ชันชนิดเกาส์เชียน ในการแทน 1 ฟังก์ชันของอะตอมมิก 
ออร์บิทัลแบบสเลเทอร ์
  B) เอ็กซ์แทนเดดเบซิลเซต (Extended basis sets) เนื่องจากมินิมอลเบซิสเซต เช่น STO-3G 
ยังไม่สมบูรณ ์ เพราะจํานวนของอะตอมมิกเบชิสฟังก์ชันไม่เป็นสัดส่วนกับจํานวนอิเล็กตรอน ตัวอย่าง 
เช่น ลิเทียม 1 อะตอม มีเพียง 3 อิเล็กตรอน  ใช้จํานวนฟังก์ชัน 5 ฟังก์ชัน เท่ากับฟลูออรีน 1 อะตอม 
ซึ่งมี 9 อิเล็กตรอน จึงพบว่าถ้าอธิบายสารประกอบที่มีธาตุ เช่น ออกซิเจนและฟลูออรนี ด้วนมินิมอล
เบชิสฟังก์ชัน พบว่าไม่ดีเท่ากับโมเลกุลที่ประกอบด้วยธาตุที่มีอิเล็กตรอนน้อยกว่า อีกประการหนึ่งคือ
มินิมอลชิลเซตใช้เกาส์เซียนเอกซ์โพแนนทท์ี่แน่นอนซึ่งมสีามารถขยายและหดในสภาวะแวดล้อมของ
โลเมกุลที่ต่างกันเพราะว่ามินอลเบชิลเซตมีวาเวนซ์ฟังก์ชันก์ชันเดียวสาํหรับสมมาตรแต่ละชนิด ส่วน
เอกซ์เทนเดดเบซิสเซตจะมจีาํนวนเบซิสฟังก์ชันก์มากกว่าอะตอมมิกออร์บิทัลเพื่อทําใหใ้ห้ออร์บิทัล
ของโมเลกุลมคีวามยืดหยุ่นสามารถปรับขนาดได้เช่น H ม ี 1s ออร์บิทัล ใช้ 2 ฟังก์ชันชนิด s, C จะมี
ออร์บิทัล 1s, 2s และ 2p ใช้ 2 ฟังก์ชันชนิด s ออร์บิทัลและ 2 ฟังก์ชันก์ชันชนิด p ออร์บิทัล 
 -  6-21G และ 3-21G สปลิท-วาเลซ์เบชิลเซต (Spit–valence basis sets) กรณี 6-21G กําหนด
สําหรับแถวทีส่องของตารางธาตุ และ 3-21G กําหนดสําหรับแถวทีส่ามของตารางธาตุใช้ 2 เบซสิฟังก์ชัน 
สําหรับแต่ละวาเลนซ์อะตอมมิกออร์บิทัลใน 6-21G เบซิสเซตนั้น แต่ละอะตอมมิกออร์บิทัลใน 6-21G 
เบซิสเซตนั้น แต่ละอะตอมมิกออร์บิทัลซึ่งเป็นเชลลใ์นแทนด้วยฟังก์ชันเดียว  
 -  4-31G และ 6-31G สปลิท-วาเลนซ์เบซิสเซต ซึ่งในขณะนี้เบซิสเซต ซึ่งนียมใช้แทน3-21G  และ 
4-31G ซึ่งได้กําหนดไว้สําหรับธาตุแถวแรกของตารางธาตุ รวมทั้งธาตุแถวที่สองคือ ฟอสฟอรัส ซัลเฟอร ์
และคลอรีน 4-31G ใช้ 4 เกาส์เซียนฟังก์ชัน สําหรับออร์บิทัลของเซลล์ใน (K = 4) และใช้ 3 เกาส์เซียน
และ 1 เกาส์เซียนฟังก์ชัน สําหรับ 2 วาเลนซ์เชลล์ ฟังก์ชันที่ใกล้เคียงกับ 4-31G และ 6-31G เบซิสเซต 
ซึ่งประกอบด้วย 6 เกาส์เซียน ในรูปรวมกนัแบบเชิงเส้นสําหรับเชลล์ใน (K = 6) 3 เกาส์เซียนฟังก์ชัน
สําหรับ 2 วาเลนซ์เชลล์ เพื่อความสะดวกในการคํานวณมักใช้สปลิท-วาเลนซ์เบซิสเซต ในระดับ 3-21G 
มากกว่า 4-21G หรือ 6-21G สําหรับ 6-21G พบว่าที่มีความสําคัญมากในการใช้เป็นจุดเริ่มต้นในการ
สร้าง 6-31G* และ 6-31G* โพลาไรเซซันเบซิสเซต 
  C) โพลาไรเซซันเบซิสเซต (Polarization basis sets) จะเติมฟังก์ที่มีเลขควอนตัมโมเมนตัม
เชิงมุม (Angular momentum quantum number) ที่สูงกว่าช้ันนอกสุดหนึ่งค่าเรียกว่าโพลาไรซ์
ฟังก์ชัน (Polarized function) บนเอกซ์เทนเดดเบซิส เช่น H มีการเติมฟังก์ชันชนิด p, C มีการเติม
ฟังก์ชันชนิด d การเติมโพลาไรซ์ฟังก์ชันแสดงโดยเครื่องหมาย “*” หรือ “**” ตรงท้ายช่ือเบซิสเซต  
เช่น 6-31G และ 6-31G** โดย “*” หมายถึงโพลาไรซ์ฟังก์ชันเฉพาะอะตอมหนัก ส่วน “**”  
หมายถึง โพลาไรซ์ฟังก์ชันทั้งอะตอมหนักและไฮโดรเจน 
  โพลาไรเซชันเบซิสเซตที่ง่ายที่สุดคือ เบซิสเซตที่เสนอโดย Hariharan และ Pople สําหรับธาตุ
แถวแรกและธาตุแถวทีส่อง คอื 6-31G* ซึ่งทําได้โดยการเติม d-Gaussians-primitive 1 ชุด ใน สปลทิ -
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วาเลนซ์ 6-31G เบซิสเซตของแต่ล่ะอะตอม (ที่ไม่ใช่ไฮโดรเจน) ค่าเอกซ์โพแนนท์โพลาไรเซชันของ s-
ออร์บิทัลของไฮโดรเจนและฮีเลียมอะตอม 6-31G** ยกเว้นว่ามีการเติมเกาส์เซียน p- ฟังก์ชัน 1 ชุด
สําหรับไฮโดรเจนและฮีเลียมอะตอม 
  D) เบซิสเซตรว่มกับฟังก์ชันดิฟฟิวซ์ (Basis sets incorporation diffuse function) สําหรับ
แอนไอออนโมเลกุลที่มีอิเล็กตรอนคู่โดดเด่ียว และพันธะไฮโดรเจน จะมีความหนาแนน่ของอิเล็กตรอน
ที่อยู่ห่างออกไปจากนิวเคลียสมาก ดังนั้นจึงต้องมีการปรับปรุงการสร้างอะตอมมิกออร์บิทัล โดยรวม
เอาฟังก์ชันที่มีเลขยกกําลังตํ่าเข้าด้วย ตัวอย่างของเบซิสเซตประเภทนี้ได้แก่  6-31+G(2d,2p) และ 6-
311+G(2d,2p) เป็นต้น ซึ่งเป็นการเพิ่มฟังก์ชันกระจายกับอะตอมที่ไม่ใช่อะตอมของไฮโดรเจนหรือ
อะตอมหนักส่วนเบซิสเซต 6-31++G(2d,2p) และ 6-311++G(2d,2p) จะเพิ่มฟังก์ชันกระจายกับทุก
อะตอม (รวมไฮโดรเจนด้วย) 
 
2.3 โครงสร้างโมเลกุลและพลังงานโมเลกุล (Molecular structure and molecular energy) 
  โครงสร้างโมเลกุลหมายถึง โครงสร้างทางเรขาคณิตของโมเลกุล (Geometrical structure) 
ในการคํานวณทางโครงสร้างเรขาคณิตของโมเลกุลจะให้ผลลัพธ์เป็นรูปโครงสร้างที่ประกอบด้วย ความ
ยาวพันธะ (Bond length) มุมระหว่างพันธะ (Bond angle) และมุมไดฮีดรอน (Dihedron angle)  
    พลังงานโมเลกุล หมายถึงพลังงานรวมของโมเลกุล (Total energy) ที่เป็นผลรวมของพลังงาน
ที่เกิดจากแรงผลักระหว่างนิวเคลียส (Nucleus) แรงดูดระหว่างนิวเคลียสกับอิเล็กตรอนและแรงกระทํา
ระหว่างอิเล็กตรอน ซึ่งพลังงานรวมของโมเลกุลสามารถคํานวณได้จากโครงสร้างโมเลกุล ในการคํานวณ 
พลังงานโมเลกลุจะคํานวณไปพร้อมกับโครงสร้างโมเลกุลและพลังงานรวมของโมเลกลุที่มโีครงสร้างเสถียร
จะมีค่าเป็นลบเสมอ และโมเลกุลชนิดเดียวกันพลังงานรวมที่มีค่าตํ่าสุดย่อมเสถียรกว่าพลังงานรวมของ
โมเลกุลที่มีค่าสูงสุด ดังนั้นโครงสร้างที่คํานวณได้จะเรียกว่า “โครงสร้างโมเลกุลที่เหมาะสม” ซึ่งเป็น
โครงสร้างที่เสถียรที่สุดในธรรมชาติ โดยโมเลกุลชนิดเดียวกันอาจมีโครงสร้างที่เสถียรมากกว่าหนึ่งโครงสร้าง
เรียกว่าโครงรูปหรือไอโซเมอร์ 
 
2.4 พลังงาน HOMO LUMO ค่าผลต่างพลังงานและคา่เคมิคอลอินเดกซ์ (Chemical index) 
  ค่าเคมิคอลอินเดกซ์ ได้แก่ ค่าเคมิคอลฮาร์ดเนสส์ (Chemical hardness) ค่าอิเล็กโทรนิก    
เคมิคอลโพเทนเชียล (Electronic chemical potential) และค่ามัลลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวิตี 
(Mulliken electronegativity) ค่าต่าง ๆ เหล่านี้สามารถคํานวณหาได้จากพลังงาน Lowest unoccupied 
molecular orbital (LUMO, ELUMO) และพลังงาน Highest occupied molecular orbital 
(HOMO, EHOMO) ซึ่งเป็นค่าที่ได้จากการคํานวณโดยวิชาเคมีควอนตัม 
 
 2.4.1 ค่าเคมิคอลฮาร์ดเนสส ์(Chemical hardness value) 
  ค่าเคมคิอลฮารด์เนสส์ (η) สามารถคํานวณได้โดยอาศัยผลต่างผลต่างของพลังงาน LUMO และ 
HOMO (∆EHOMO-LUMO) ซึ่งสามารถคํานวณได้ดังสมการ  
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      ∆EHOMO-LUMO  = ELUMO - EHOMO          (2.10) 
 
จากนั้นนําค่า ∆EHOMO-LUMO มาแทนค่าในสมการ  
             
                                        η = (∆EHOMO-LUMO)/2            (2.11)                      
   
  2.4.2 ค่าอิเล็กโทรนิกเคมิคอลโพเนนเชียล (Electronic componential value) 
  ค่าอิเล็กโทรนกิเคมคิอลโพเทนเชียล (µ) คํานวณได้โดยนําพลังงาน LUMO และพลังงาน HOMO 
มาแทนในสมการ  
 
                                                            µ = (EHOMO + ELUMO)/2          (2.12) 
 
  2.4.3 ค่ามัลลแิกนอิเล็กโทรเนคาทิวิตี (Milliken electronegativity) 
  ค่ามัลลแิกนอิเล็กโทรเนคาทวิิตี (χ) คํานวณได้จากสมการ   
 
                                                             χ = -(EHOMO + ELUMO)/2          (2.13) 
 
 ค่าเคมคิอลอินเดกซ์ทั้ง 3 ชนิด คํานวณจากสมบัติทางอิเลก็ทรอนิกส ์สามารถใช้อธิบายการเปลี่ยนแปลง 
สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์และความเสถียรทางโครงสร้างของโมเลกุลได้ 
 
2.5 งานวิจัยทีเ่ก่ียวข้อง (Related works) 

ได้มีรายงานการศึกษาการดูดซับของแก๊สชนิดต่างๆ บนพื้นผิวของแผ่นนาโนแกรฟีนที่ค่อนข้าง
เฉื่อยต่อปฏิกิริยาเคมี พบว่าความสามารถในการดูดซับแก๊สชนิดต่างๆ เหล่านั้นมีค่าค่อนข้างน้อย (Lv 
& Terrones, 2012) จึงได้มีความพยายามที่จะปรับปรุงความสามารถในการดูดซับของแผ่นนาโน    
แกรฟีนโดยการโด๊ปด้วยอะตอมต่างๆ ลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน การโด๊ปเป็นวิธีหนึ่งซึ่งมปีระสทิธิภาพมาก 
ในการปรับปรุงสมบัติด้านต่างๆ ของวัสดุได้ เช่น ด้านสมบัติเชิงโครงสร้าง สมบัติเชิงอิเล็กทรอนิคส์
และสมบัติเชิงกล เป็นต้น นอกจากนั้นแผ่นนาโนแกรฟีนนี้ไม่เพียงแต่จะสามารถปรับเปลี่ยนสมบัติ
โดยการโด๊ปอะตอมต่างๆ ลงไปแทนที่คารบ์อนหรือเพิม่หมูฟั่งก์ชันเข้าไปแต่ยังสามารถปรบัเปลี่ยนสมบัติ
โดยทําให้โครงสร้างมีตําหนิหรือสิ่งปลอมปนก็ได้เช่นกัน (Basu & Bhattacharyya, 2012; Mao et.al., 
2013) 
 Zhao และคณะ (Chi & Zhao, 2009) ได้ศึกษาเชิงทฤษฎีการดูดซับโมเลกุลฟอร์มาลดีไฮด์ 
(H2CO) บนแผ่นแกรฟีนแบบปกติและแผน่แกรฟีนที่โด๊ปด้วยอะลูมิเนียม (ภาพที่ 2.1) ผลการศกึษา
พบว่าแผ่นแกรฟีนที่โด๊ปด้วยอะลูมิเนียมมีค่าพลังงานการยึดจับที่สูง และมีระยะการดูดซับที่สั้นกว่า
เมื่อเปรียบเทียบกับแผ่นแกรฟีนแบบปกติ ซึ่งเป็นผลมาจากโมเลกุลของฟอร์มาลดีไฮด์ที่ดูดซับกับแผ่น
แกรฟีนที่โด๊ปด้วยอะลูมิเนียมเป็นการดูดซับเชิงเคมี (Chemisorption)  
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ภาพที่ 2.1 แผ่นบางแกรฟีนดูดซับโมเลกุลฟอร์มาลดีไฮด์ และ (b) แผ่นบางแกรฟีนที่โด๊ปด้วย

อะลูมิเนียมดูดซับโมเลกุลฟอร์มาลดีไฮด์ 
  
Wanno และ Tabtimsai (Wanno & Tabtimsai, 2014) ได้ทําการศึกษาเชิงทฤษฎีการดูด

ซับแก๊สคาร์บอนมอนอกไซด์ บนแผ่นนาโนแกรฟีนแบบปกติ และที่โด๊ปด้วยอะตอมของธาตุหมู่ 8B 
ได้แก่ เหลก็ (Fe) รูทีเนียม (Ru) ออสเมียม (Os) โคบอลต์ (Co) โรเดียม (Rh) อิริเดียม (Ir) นิกเกิล (Ni) 
แพลเลเดียม (Pd) และ แพลตินัม (Pt) (ภาพที่ 2.2) พบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ปด้วยอะตอมของธาตุ
ต่างๆ สามารถดูดซับแก๊สคารบ์อนมอนอกไซด์ได้ดีกว่าแผ่นนาโนแกรฟีนแบบปกติ  
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ภาพที่ 2.2 แสดงโครงสร้างการดูดซับแก๊สคาร์บอนมอนอกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ปด้วย (a) Fe, 
(b) Co, (c) Ni, (d) Ru, (e) Rh, (f) Pd, (g) Os, (h) Ir, และ (i) Pt. ระยะการดูดซับมีหน่วยเป็น
อังสตรอม 
  
 Rad และ Foukolaei (Rad & Foukolaei, 2015) ได้ทําการศึกษาเชิงทฤษฎีการดูดซับแก๊ส
คาร์บอนมอนอกไซด์ (CO) คาร์บอนไดออกไซด์ (CO2) และน้ํา (H2O) บนแผ่นนาโนแกรฟีนแบบปกติ 
(ภาพที่ 2.3(a)) และแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ปอะตอมอะลูมิเนียม (Al) (ภาพที่ 2.3(b)) พบว่าการดูดซับ
โมเลกุลต่างๆ โดยแผ่นนาโนแกรฟีนแบบปกติเป็นการดูดซับทางกายภาพแบบอ่อนๆ มีระยะการดูดซับ
ที่ยาว ค่าพลังงานการดูดซับตํ่า แต่การดูดซับบนแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ปอะตอมอะลูมิเนียมเป็นการดูด
ซับทางเคมี มรีะยะการดูดซับที่สั้น และมคี่าพลังงานการดูดซับที่สูง โดยค่าพลังงานการดูดซับสําหรับ
โมเลกุล CO, CO2 และ H2O เท่ากับ -53.8 kJ/mol, -102.6 kJ/mol และ -120.5 kJ/mol 
ตามลําดับ 
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ภาพที่ 2.3(a) แสดงโครงสรา้งแผ่นนาโนแกรฟีนแบบปกติดูดซับแก๊ส CO, CO2 และ H2O 
 

 
ภาพที่ 2.3(b) แสดงโครงสร้างแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ปอะตอมอะลูมิเนียมดูดซับแก๊ส CO, CO2 และ 
H2O 
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 ในปี 2016 Rad และคณะ (Rad et.al., 2016) ได้ทําการศึกษาเชิงทฤษฎีการดูดซับโอโซน 
(O3) ซัลเฟอร์ไดออกไซด์ (SO2) และ ซัลเฟอร์ไตรออกไซด์ (SO3) บนแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ปอะตอม
โบรอน (ภาพท่ี 2.4) พบว่าการดูดซับโมเลกุล SO2 และ SO3 เป็นการดูดซับทางกายภาพมีค่าพลังงาน
การดูดซับเท่ากับ -10.9 และ -15.7 kJ/mol ตามลําดับ ส่วนการดูดซับ O3 เป็นการดูดซับทางเคมีโดย
มีค่าพลังงานการดูดซับเท่ากับ -96.3 kJ/mol จากผลการทดลองสรุปได้ว่าแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ป
อะตอมโบรอนเป็นตัวตรวจวัดที่มีความจําเพาะต่อโมเลกุล O3   
 

 
 
ภาพที่ 2.4 แสดงโครงสร้างของ (I) โมเลกลุ O3 (a), SO2 (b) และ SO3 (c) และ (II) สารประกอบ
เชิงซ้อนของโมเลกุลเหล่านี้กับแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมโบรอน ตามลําดับ 
  
 นอกจากยังได้มีรายงานการวิจัยการดูดซับแก๊สบนวัสดุนาโนที่มีการโด๊ปอะตอมของธาตุเป็น
คู่ (co-doped) โดย Hamadanian และ Fotooh (Hamadanian & Fotooh, 2014) ได้ทําการศึกษา
เชิงทฤษฎีการดูดซับแก๊สคาร์บอนมอนอกไซด์ (CO) บนท่อนาโนคาร์บอนเมื่อมีการโด๊ปด้วยอะตอม
อะลูมิเนียม ไนโตรเจน และอะตอมคู่ของอะลูมิเนียม/ไนโตรเจน (ภาพที่ 2.5) จากการศึกษาพบท่อ 
นาโนคาร์บอนที่โด๊ปด้วยอะตอมคู่ของอะลูมิเนียม/ไนโตรเจน สามารถดูดซับแก๊ส CO ได้ดีกว่าท่อนาโน
คาร์บอนที่โด๊ปเพียงอะตอมของอะลูมิเนียมหรือไนโตรเจน  
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ภาพที่ 2.5 โครงสร้างของ (a) ท่อนาโนคาร์บอน (b) ท่อนาโนคาร์บอนโด๊ปอะตอมอะลูมิเนียม (c) ท่อ
นาโนคาร์บอนโด๊ปอะตอมไนโตรเจน และ (d) ท่อนาโนคาร์บอนโด๊ปอะตอมอะลูมิเนียม/ไนโตรเจน  
 
 จากงานวิจัยที่ได้ศึกษาพบว่าการโด๊ปอะตอมของธาตุต่างๆ ลงบนแผ่นนาโนแกรฟีนและวัสดุ
ระดับนาโน ทําให้สมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงาน และสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ ของแผ่นนา
โนแกรฟีนและวัสดุระดับนาโนเปลี่ยนแปลงไป ความสามารถในการดูดซับโมเลกุลของสารประกอบต่างๆ 
มีค่าเพิ่มมากขึ้นเมื่อเทียบกับแผ่นนาโนแกรฟีนหรือวัสดุระดับนาโนแบบปกติ ดังนั้นงานวิจัยนี้จึงได้สนใจ
ที่จะศึกษาความสามารถในการดูดซับ และความสามารถในการตรวจวัดโมเลกุลแก๊สในกลุ่มไนโตรเจน
ออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ ไนโตรเจนไดออกไซด์ และไนตรัสออกไซด์ บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโน 
แกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 

 



บทที่ 3 
วิธีดําเนินการวิจัย 

 
 ในบทที่ 3 จะกล่าวถึงวิธีดําเนินการวิจัยโดยใช้วิธีการคํานวณตามเครื่องมือ โปรแกรมและ
วิธีการดังนี้ 
 

3.1 เครื่องมือที่ใช้ในการคํานวณ 
 - เครื่องคอมพวิเตอร์ส่วนบุคคลระบบ Window XP 
 - Server ระบบ Linux 
 

3.2 โปรแกรมที่ใช้ในการคํานวณ 
ใช้โปรแกรม Gauss View 3.0 ในการเตรียมโครงสร้าง หลังจากเตรียมโครงสร้างเสร็จป้อน

ข้อมูลส่งเข้าไปคํานวณโดยโปรแกรม Gaussian 03 และ Gaussian 09 (Frisch et.al, 2006; Frisch 
et.al, 2008) เปลี่ยนระบบ DOS เป็น Unix ด้วยโปรแกรม Ultra Edit 32 คํานวณผ่านระบบ Server 
ด้วยโปรแกรม Secure shell (SSH) หลังจากคํานวณโมเลกุลเสร็จแสดงภาพโดยใช้โปรแกรม 
Molekel 4.3 (Flükiger, Lüthi & Portmann, 2000)  
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3.3 แบบจําลองโมเลกุลที่ใชใ้นการศึกษา 
 

 
 
ภาพที่ 3.1 แสดงแบบจําลองที่ใช้ในการศึกษา (a) แผ่นนาโนแกรฟีน (b) แผ่นนาโนแกรฟีนดูดซับแก๊ส 
(c) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (d) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัสดูดซับแก๊ส 
(e) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมไนโตรเจน (f) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมไนโตรเจนดูดซับแก๊ส (g) 
แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (h) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจนดูดซับแก๊ส 
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3.4 ขั้นตอนการคาํนวณ 
 3.4.1 เตรียมโครงสร้างของแผ่นนาโนแกรฟนี แผน่นาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส (P), ไนโตรเจน 
(N), อะตอมคูฟ่อสฟอรสั/ไนโตรเจน (PN) และแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด ์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ (NO) 
ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) และไนตรัสออกไซด์ (N2O) โดยใช้โปรแกรม Gaussview 05   

3.4.2 คํานวณหาโครงสร้างที่เสถียรของแผน่นาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส 
(P), ไนโตรเจน (N), อะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) และแกส๊กลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ โดยใช้
ทฤษฎี DFT ที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ (Becke, 1988; Becke, 1993; Lee, Yang & 
Parr 1988; Hay & Wadt, 1985; Hay & Wadt, 1985) ด้วยโปรแกรม Gaussian 09 

3.4.3 เตรียมโครงสร้างการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่น
นาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส ไนโตรเจน อะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน โดยใช้โปรแกรม 
Gaussview 05   

3.4.4 คํานวณหาโครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไน
ตริกออกไซด์ ไนโตรเจนไดออกไซด์ และไนตรัสออกไซด์ บนแผ่นนาโนแกรฟีน, แผ่นนาโนแกรฟีน
โด๊ปฟอสฟอรัส ไนโตรเจน อะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน โดยใช้ทฤษฎี DFT ที่ระดับของทฤษฎี 
B3LYP/LanL2DZ ด้วยโปรแกรม Gaussian 09 

3.4.5 คํานวณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ (electronic property) ได้แก่ HOMO และ LUMO 
ด้วยโปรแกรม Gaussian 03 และคํานวณประจุ NBO ด้วยโปรแกรม NBO 5.0 ที่ติดต้ังอยู่ในโปรแกรม 
GAUSSIAN 03 
       3.4.6 สร้างภาพกราฟิกต่างๆ จากข้อมูลที่ได้จากการคํานวณด้วยโปรแกรมสําเร็จรูป โดยใช้
โปรแกรม MOLEKEL 4.3 
   3.4.7 คํานวณการเปลี่ยนแปลงทางพลังงานการดูดซับ (∆Eads) ของการดูดซับแก๊สกลุ่ม
ไนโตรเจนออกไซด์ บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่
ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
 

∆Eads = E(gas/GNS) – [E(GNS) + E(gas)]                                 (3.1) 

เมื่อ      ∆Eads  = พลังงานการดูดซับ 
          E(gas/GNS) = พลังงานทั้งหมดของแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์ ที่ดูดซับบนแผ่นบาง 
     นาโนแกรฟนี 
          E(GNS)  = พลังงานทั้งหมดของแผ่นบางนาโนแกรฟีน 
         E(gas)  = พลังงานทั้งหมดของแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ 
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∆Eads = E(gas/TM-GNS) – [E(TM-GNS) + E(gas)]                       (3.2) 

เมื่อ     ∆Eads   = พลังงานการดูดซับ 
  E(gas/TM-GNS) = พลังงานทั้งหมดของแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ที่ดูดซับบนแผ่นนาโน 
                                   แกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
          E(TM-GNS)  = พลังงานทั้งหมดของแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และ       
                                   อะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
         E(gas)   = พลังงานทั้งหมดของแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ 
 
 3.4.8 ศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ และสมบัติทางพลังงานของแผ่น   
นาโนแกรฟีนทุกชนิดที่ได้จากการคํานวณ 



บทที่  4 
ผลการวิจัย 

 
ในงานวิจัยนี้ได้ศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ และความสามารถในการ

ดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) 
อะตอมไนโตรเจน (N) และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) เพื่อเป็นแนวทางในการพัฒนาวัสดุ 
ชนิดใหม่ที่อาจจะสามารถนําไปเป็นวัสดุสําหรับตรวจวัดที่มีความว่องไวและจําเพาะเจาะจงต่อแก๊ส
กลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ได้ 

 
4.1 สมบัติทางโครงสร้างของการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผน่นา
โนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) อะตอมไนโตรเจน (N) และอะตอมคู่ฟอสฟอรสั/ไนโตรเจน 
(PN)  

ได้คํานวณหาโครงสร้างที่เสถียรของแผ่นนาโนแกรฟีน (GNS) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอม
ฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน ด้วยทฤษฎีเด็นซิทีฟังก์ชันนัลที่ระดับ
ของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ โครงสร้างที่ได้จากการคํานวณแสดงในภาพที่ 4.1 และผลการคํานวณ
ในเทอมของความยาวพันธะ มุมพันธะ และค่าพลังงานการยึดจับของอะตอมที่โด๊ปบนแผน่แกรฟีน แสดง
ในตารางที ่ 4.1 จากภาพโครงสร้างพบวา่แผน่นาโนแกรฟีนเมื่อมองจากมุมมองด้านข้างจะมีลักษณะเรียบ 
อะตอมของคาร์บอนและไฮโดรเจนอยู่ในระนาบเดียวกัน ความยาวพันธะระหว่างคาร์บอนอะตอม  
C1-C2, C1-C3 และ C1-C4 มีค่าเท่ากับ 1.442, 1.427 และ 1.427 อังสตรอม ตามลําดับ มุมพันธะ
ระหว่างคาร์บอนอะตอม C2-C1-C3, C3-C1-C4 และ C4-C1-C2 มีค่าเท่ากับ 119.8, 120.3 และ 
119.8 องศา ตามลําดับ จากนั้นทําการโด๊ปอะตอมของฟอสฟอรัส และไนโตรเจนลงบนแผ่นนาโนแกร 
ฟีนที่ตําแหน่ง C1 และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน ลงบนแผ่นนาโนแกรฟีนที่ตําแหน่ง C1 และ C2 
พบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนสามารถยึดจับกับอะตอมของฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจนได้ โดยมีค่าพลังงานการยึดจับเท่ากับ -202.61, -361.10 และ -282.24 กิโลแคลอรีต่อโมล 
ตามลําดับ ซึ่งจากค่าพลังงานการยึดจับพบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนสามารถยึดจับกับอะตอมของไนโตรเจนได้
ดีที่สุด รองลงมาคืออะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน และฟอสฟอรัส ตามลําดับ นอกจากนั้นการโด๊ปอะตอม
ของฟอสฟอรสั และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน ยังทําให้โครงสร้างของแผ่น
นาโนแกรฟีนเปลี่ยนแปลงไป โดยอะตอมของธาตุที่โด๊ปจะไม่อยู่ในระนาบเดียวกับอะตอมของคาร์บอน
และไฮโดรเจนของแผ่นนาโนแกรฟีน ความยาวพันธะระหว่างคาร์บอนอะตอมของแผ่นนาโนแกรฟีนจะ
มีความยาวเพิ่มขึ้นโดยมีค่าอยู่ระหว่าง 1.818 -1.848 อังสตรอม ส่วนมุมพันธะระหว่างคาร์บอนอะตอม
จะมีค่าลดลงโดยมีค่าอยู่ระหว่าง 95.9 - 99.4 องศา สว่นการโด๊ปอะตอมไนโตรเจนลงบนแผ่นนาโน 
แกรฟีน มีผลทําให้โครงสร้างของแผ่นนาโนแกรฟีนเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อย โดยพบว่าอะตอมของ
ไนโตรเจนยังอยู่ในระนาบเดียวกับอะตอมของคาร์บอน ความยาวพันธะระหว่างคาร์บอนอะตอมของ
แผ่นนาโนแกรฟีนและมุมพันธะระหว่างคาร์บอนอะตอมเปลี่ยนแปลงเล็กน้อย เนื่องมาจากขนาดอะตอม
ของไนโตรเจนมีขนาดใกล้เคยีงกับขนาดอะตอมคาร์บอน 
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ภาพที่ 4.1 แสดงโครงสร้างที่เสถียรของ (a) GNS, (b) P-GNS, (c) N-GNS และ (d) PN-GNS  
คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิทีฟังก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 
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ตารางที่ 4.1 ความยาวพันธะ (อังสตรอม, Å) มุมพันธะ (องศา, °) และค่าพลังงานการยึดจับ 
(kcal/mol) ของแผ่นนาโนแกรฟีน (GNS) แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน 
และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน คํานวณที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 

ระบบ ความยาว
พันธะ 

ความยาว
พันธะ มุมพันธะ มุมพันธะ ค่าพลังงาน 

การยึดจับ 
GNS C1-C2 1.442 C2-C1-C3 119.8  
 C1-C3 1.427 C3-C1-C4 120.3  
 C1-C4 1.427 C4-C1-C2 119.8  
P-GNS P-C2 1.818 C2-P-C3 98.6  
 P-C3 1.821 C3-P-C4 99.4 -202.61 
 P-C4 1.821 C4-P-C2 98.6  
N-GNS N-C2 1.424 C2-N-C3 119.7  
 N-C3 1.427 C3-N-C4 120.4 -361.10 
 N-C4 1.427 C4-N-C2 119.7  
PN-GNS P-N 1.848 N-P-C3 95.9  
 P-C3 1.836 C3-P-C4 96.3 -282.24 
  P-C4 1.836 C4-P-N 95.9   

หมายเหตุ: ตําแหน่งอะตอมระบุตามภาพที่ 4.1 
 

ได้คํานวณหาโครงสร้างที่เสถยีรของแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ (NO), 
ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) และ ไนตรัสออกไซด์ (N2O) คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิทีฟังก์ชันนัลที่ระดับ
ของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ ผลการคํานวณแสดงในภาพที่ 4.2 

 

 
 

ภาพที่ 4.2 แสดงโครงสร้างที่เสถียรของแกส๊กลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิที
ฟังก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 
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ได้คํานวณหาโครงสร้างที่เสถยีรของการดูดซบัแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซดบ์นแผ่นนาโนแกรฟีน     
โดยหันอะตอมไนโตรเจนเข้าหาแผ่น ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ (NO) ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) และ    
ไนตรัสออกไซด์ (N2O) และหันอะตอมออกซิเจนเข้าหาแผ่น ได้แก่ ไนตริกออกไซด์ (NO) ไนโตรเจน    
ไดออกไซด์ (NO2) และไนตรัสออกไซด์ (N2O) คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิทีฟังก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี 
B3LYP/LanL2DZ ผลการคํานวณแสดงในภาพที่ 4.3 และผลการคาํนวณในเทอมของความยาวพันธะ 
มุมพันธะ และระยะห่างของการดูดซับ แสดงในตารางที่ 4.2 พบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนสามารถดูดซับแก๊ส
กลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ได้ โดยสามารถวัดระยะห่างของการดูดซับได้จากความยาวพันธะระหว่างออกซิเจน
อะตอมหรือไนโตรเจนอะตอมของแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์กับคาร์บอนอะตอมของแผ่นนาโนแกรฟีน
ที่อยู่ใกล้กันมากที่สุด จากการคํานวณพบว่าแผน่นาโนแกรฟีนดูดซับแก๊ส NO, NO2 และ N2O มีระยะห่าง
ของการดูดซับเท่ากับ 3.729, 3.274 และ 3.100 อังสตรอม ตามลําดับ และระยะห่างของการดูดซับแก๊ส 
NO, NO2 และ N2O มีค่าเท่ากับ 3.398, 3.794 และ 3.500 อังสตรอม ตามลําดับ ส่วนค่าความยาว
พันธะ และมุมพันธะระหว่างคาร์บอนอะตอมของแผ่นนาโนแกรฟีนหลังการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจน
ออกไซด์มีค่าเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อย แสดงว่าการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์เหล่านี้เป็นการดูด
ซับทางกายภาพ (physisorption) 

 
 

 
 

ภาพที่ 4.3 แสดงโครงสร้างการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีน (a) NO/GNS, 
(b) NO/GNS, (c) NO2/GNS, (d) NO2/GNS, (e) N2O/GNS และ (f) N2O/GNS, คํานวณด้วยทฤษฎี
เด็นซิทีฟังก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 
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ตารางที่ 4.2 ระยะห่างของการดูดซับ (อังสตรอม, Å) ความยาวพันธะ (อังสตรอม, Å) และมุมพันธะ 
(องศา, °) ของการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผน่นาโนแกรฟีน คํานวณที่ระดับของทฤษฎี 
B3LYP/LanL2DZ 

ระบบ ความยาว
พันธะ 

ความยาว
พันธะ มุมพันธะ มุมพันธะ ระยะห่างของ 

การดูดซับ 
NO/GNS C1-C2 1.431 C2-C1-C3 119.8  
 C1-C3 1.422 C3-C1-C4 120.2 3.729 
 C1-C4 1.422 C4-C1-C2 119.8  
NO/GNS C1-C2 1.443 C2-C1-C3 119.8 3.274 
 C1-C3 1.427 C3-C1-C4 120.3  
 C1-C4 1.427 C4-C1-C2 119.8  
NO2/GNS C1-C2 1.441 C2-C1-C3 119.8 3.100 
 C1-C3 1.427 C3-C1-C4 120.3  
 C1-C4 1.427 C4-C1-C2 119.8  
NO2/GNS C1-C2 1.443 C2-C1-C3 119.8 3.398* 
 C1-C3 1.426 C3-C1-C4 120.3  
 C1-C4 1.426 C4-C1-C2 119.8  
N2O/GNS C1-C2 1.442 C2-C1-C3 119.8 3.794 
 C1-C3 1.426 C3-C1-C4 120.3  
 C1-C4 1.426 C4-C1-C2 119.8  
N2O/GNS C1-C2 1.442 C2-C1-C3 119.8 3.500 
 C1-C3 1.426 C3-C1-C4 120.3  
  C1-C4 1.426 C4-C1-C2 119.8   

หมายเหตุ: ตําแหน่งอะตอมระบุตามภาพที่ 4.1 
*ระยะห่างของการดูดซับเฉลีย่ 
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         จากการคํานวณโครงสร้างที่เสถียรของแก๊สไนตริกออกไซด์ (NO), ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) 
และไนตรัสออกไซด์ (N2O) พบว่าแก๊สเหล่านี้แสดงค่าประจุเป็นบวกที่ตําแหน่งไนโตรเจนอะตอม และ
แสดงค่าประจุเป็นลบที่ตําแหน่งออกซิเจนอะตอม ดังภาพที่ 4.4 
 

 
ภาพที่ 4.4 แสดงค่าประจุบนอะตอมของแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิที
ฟังก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 
 

จากผลการคํานวณการโด๊ปอะตอมฟอสฟอรสัลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน พบว่าคา่ประจขุองฟอสฟอรัส
อะตอมมีค่าเป็นบวก ดังนั้นในการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส 
จึงหันด้านออกซิเจนอะตอมเข้าหาแผ่นเนื่องจากออกซิเจนอะตอมแสดงประจุเป็นลบ ผลการคํานวณหา
โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ NO, NO2 และ N2O บนแผ่นนาโน
แกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรสั (P-GNS) คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซทิฟัีงก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎ ีB3LYP/LanL2DZ 
แสดงในภาพที ่ 4.5 และผลการคํานวณในเทอมของความยาวพันธะ มมุพันธะ และระยะห่างของการดูดซับ 
แสดงในตารางที่ 4.3 พบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส สามารถดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์
ได้ โดยสามารถวัดระยะห่างของการดูดซับได้จากความยาวพันธะระหว่างออกซิเจนอะตอมของแก๊สกลุ่ม
ไนโตรเจนออกไซด์กับฟอสฟอรัสอะตอมทีโ่ด๊ปลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน จากการคํานวณพบว่าแผ่นนาโนแกร 
ฟีนดูดซับแก๊ส NO, NO2 และ N2O มีระยะหา่งของการดูดซบัเท่ากับ 2.853, 2.006 และ 3.942 อังสตรอม 
ตามลําดับ ส่วนค่าความยาวพันธะ และมุมพันธะระหว่างอะตอมคาร์บอนกับอะตอมฟอสฟอรัสของ  
แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส หลังการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ มีค่าเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อย
เมื่อเทียบกับก่อนการดูดซับ ยกเว้นการดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์ พบว่าหลังการดูดซับความยาว
พันธะระว่างอะตอมคาร์บอนกับอะตอมฟอสฟอรัสมีค่าความยาวลดลงโดยมีค่าอยู่ระหว่าง 1.726 - 1.738 
อังสตรอม และมุมพันธะมีค่าเพิ่มมากขึ้นโดยมีค่าอยู่ระหว่าง 108.2 - 108.6 องศา 
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ภาพที่ 4.5 แสดงโครงสร้างการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส 
(a) NO/P-GNS, (b) NO2/P-GNS และ (c) N2O/P-GNS คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิทีฟังก์ชันนัลที่ระดับ
ของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 
 
ตารางที่ 4.3 ระยะห่างของการดูดซับ (อังสตรอม, Å) ความยาวพันธะ (Å) และมมุพันธะ (องศา, °) 
ของการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส คํานวณที่ระดับของ
ทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 

ระบบ ความยาว
พันธะ 

ความยาว
พันธะ มุมพันธะ มุมพันธะ ระยะห่างของ 

การดูดซับ 
NO/P-GNS P-C2 1.824 C2-P-C3 97.5 2.853 
 P-C3 1.824 C3-P-C4 102.2  
 P-C4 1.865 C4-P-C2 101.3  
NO2/P-GNS P-C2 1.738 C2-P-C3 108.2 2.006 
 P-C3 1.726 C3-P-C4 108.6  
 P-C4 1.726 C4-P-C2 108.2  
N2O/P-GNS P-C2 1.818 C2-P-C3 98.6 3.942 
 P-C3 1.821 C3-P-C4 99.3  
  P-C4 1.821 C4-P-C2 98.6   

หมายเหตุ: ตําแหน่งอะตอมระบุตามภาพที่ 4.1 
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จากผลการคํานวณการโด๊ปอะตอมไนโตรเจนลงบนแผ่นนาโนแกรฟีนพบว่าค่าประจุของไนโตรเจน 
อะตอมมีค่าเป็นลบ ดังนั้นในการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปไนโตรเจน จึง
หันด้านไนโตรเจนอะตอมเข้าหาแผ่นเนื่องจากไนโตรเจนอะตอมแสดงประจุเป็นบวก ผลการคํานวณหา
โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ NO, NO2 และ N2O บนแผ่นนาโน
แกรฟีนโด๊ปไนโตรเจน (N-GNS) คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิทฟัีงก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 
แสดงในภาพที่ 4.6 และผลการคํานวณในเทอมของความยาวพันธะ มุมพันธะ และระยะห่างของการ  
ดูดซับ แสดงในตารางที่ 4.4 พบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปไนโตรเจน สามารถดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจน
ออกไซด์ได้ โดยสามารถวัดระยะห่างของการดูดซับได้จากความยาวพันธะระหว่างไนโตรเจนอะตอมของ
แก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์กับไนโตรเจนอะตอมที่โด๊ปลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน จากการคํานวณพบว่า
แผ่นนาโนแกรฟนีดูดซับแก๊ส NO, NO2 และ N2O มีระยะห่างของการดูดซับเท่ากับ 2.406, 2.788 และ 
3.115 อังสตรอม ตามลําดับ ส่วนค่าความยาวพันธะ และมุมพันธะระหว่างอะตอมคาร์บอนกับอะตอม
ไนโตรเจนของแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปไนโตรเจน หลังการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ มีค่าเปลี่ยนแปลง
เพียงเล็กน้อยเมื่อเทียบกับก่อนการดูดซับ โดยมีค่าความยาวพันธะอยู่ระหว่าง 1.408 - 1.428 อังสตรอม 
และมุมพันธะมีค่าอยู่ระหว่าง 119.7 - 120.4 องศา 

 

 
 

ภาพที่ 4.6 แสดงโครงสร้างการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปไนโตรเจน 
(a) NO/N-GNS, (b) NO2/N-GNS และ (c) N2O/N-GNS คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิทีฟังก์ชันนัลที่ระดับ
ของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 
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ตารางที่ 4.4 ระยะห่างของการดูดซับ (อังสตรอม, Å) ความยาวพันธะ (Å) และมมุพันธะ (องศา, °) 
ของการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปไนโตรเจน คํานวณที่ระดับของ
ทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 

ระบบ ความยาว
พันธะ 

ความยาว
พันธะ มุมพันธะ มุมพันธะ ระยะห่างของ 

การดูดซับ 
NO/N-GNS N-C2 1.428 C2-N-C3 120.0  
 N-C3 1.424 C3-N-C4 119.8 2.406 
 N-C4 1.418 C4-N-C2 120.1  
NO2/N-GNS N-C2 1.428 C2-N-C3 119.7  
 N-C3 1.410 C3-N-C4 120.3 2.788 
 N-C4 1.408 C4-N-C2 119.8  
N2O/N-GNS N-C2 1.422 C2-N-C3 119.7  
 N-C3 1.425 C3-N-C4 120.4 3.115 
  N-C4 1.425 C4-N-C2 119.7   

หมายเหตุ: ตําแหน่งอะตอมระบุตามภาพที่ 4.1 
 

จากผลการคํานวณการโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน พบว่าค่า
ประจุของฟอสฟอรัสอะตอมมีค่าเป็นบวก ส่วนค่าประจุของไนโตรเจนอะตอมมีค่าเป็นลบ ดังนั้นในการ
ดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน จึงหันด้าน
ออกซิเจนอะตอมเข้าหาแผ่นเนื่องจากออกซิเจนอะตอมแสดงประจุเป็นลบ และตําแหน่งที่เหมาะสมใน
การดูดซับแก๊สคือบริเวณตําแหน่งฟอสฟอรัสอะตอมและไนโตรเจนอะตอมที่โด๊ปลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน 
ผลการคํานวณหาโครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ NO, NO2 และ N2O 
บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN-GNS) คํานวณด้วยทฤษฎีเด็นซิทีฟังก์ชันนัล
ที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ แสดงในภาพที่ 4.7 และผลการคํานวณในเทอมของความยาวพันธะ 
มุมพันธะ และระยะห่างของการดูดซับ แสดงในตารางที่ 4.5 พบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่
ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน สามารถดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ได้ โดยสามารถวัดระยะห่างของการดูด
ซับได้จากความยาวพันธะระหว่างออกซิเจนอะตอมของแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์กับฟอสฟอรัสอะตอม
หรือไนโตรเจนอะตอมที่โด๊ปลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน จากการคํานวณพบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนดูดซับแก๊ส 
NO, NO2 และ N2O มีระยะห่างของการดูดซับเท่ากับ 3.269, 2.784 และ 3.306 อังสตรอม ตามลําดับ 
ค่าความยาวพันธะระหว่างอะตอมคาร์บอนกบัอะตอมฟอสฟอรัส และระหว่างอะตอมฟอสฟอรสักับอะตอม
ไนโตรเจนของแผ่นนาโนแกรฟีนด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนหลังการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจน
ออกไซด์มีค่าเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อยเมื่อเทียบกับก่อนการดูดซับ ค่ามมุพันธะระหว่างอะตอมคาร์บอน
กับอะตอมฟอสฟอรัส และอะตอมของไนโตรเจนของแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
หลังการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์มีค่าเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อยเช่นเดียวกันเมื่อเทียบกับก่อน
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การดูดซับ ยกเว้นการดูดซับแก๊สไนโตรเจนออกไซด์ พบว่าหลังการดูดซับความยาวพันธะระหว่างอะตอม
คาร์บอนกับอะตอมฟอสฟอรัส และระหว่างอะตอมฟอสฟอรัสกับอะตอมไนโตรเจน มีค่าความยาวลดลง
โดยมีค่าอยู่ระหว่าง 1.787 - 1.801 อังสตรอม และมุมพันธะมีค่าเพิ่มมากขึ้นโดยมีค่าอยู่ระหว่าง 97.5 - 
100.2 องศา 

 

 
ภาพที่ 4.7 แสดงโครงสร้างการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่
ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (a) NO/PN-GNS, (b) NO2/PN-GNS และ (c) N2O/PN-GNS คํานวณด้วย
ทฤษฎีเด็นซิทฟัีงก์ชันนัลที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 
 
ตารางที่ 4.5 ระยะห่างของการดูดซับ (อังสตรอม, Å) ความยาวพันธะ (Å) และมมุพันธะ (องศา, °) 
ของการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
คํานวณที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 

ระบบ ความยาว
พันธะ 

ความยาว
พันธะ มุมพันธะ มุมพันธะ ระยะห่างของ 

การดูดซับ 
NO/PN-GNS P-N 1.787 N-P-C3 100.2  
 P-C3 1.800 C3-P-C4 97.5 3.269* 
 P-C4 1.801 C4-P-N 100.0  
NO2/PN-GNS P-N 1.822 N-P-C3 96.3  
 P-C3 1.826 C3-P-C4 96.2 2.784* 
 P-C4 1.839 C4-P-N 95.4  
N2O/PN-GNS P-N 1.848 N-P-C3 95.8  
 P-C3 1.836 C3-P-C4 96.2 3.306 
  P-C4 1.836 C4-P-N 95.8   

หมายเหตุ: ตําแหน่งอะตอมระบุตามภาพที่ 4.1 
*ระยะห่างของการดูดซับเฉลีย่ 
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   จากการทดลองจะพบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) อะตอมไนโตรเจน (N) 
และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) สามารถดูดซับแกส๊กลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไนตริกออกไซด ์
(NO) ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) และไนตรัสออกไซด์ (N2O) ได้ดีกว่าแผ่นนาโนแกรฟีนที่ไม่ได้โด๊ป 
โดยมีระยะการดูดซับโดยเฉลี่ยที่สั้นกว่าซึ่งสอดคล้องกับงานวิจัยของ Tabtimsai และคณะ (Tabtimsai 
& Wanno, 2014) ที่พบว่าการโด๊ปอะตอมของโลหะทรานซิชันได้แก่ เหล็ก (Fe) รูทีเนียม (Ru) ออสเมียม 
(Os) โคบอลต์ (Co) โรเดียม (Rh) อิริเดียม (Ir) นิกเกิล (Ni) แพลเลเดียม (Pd) และแพลทินัม (Pt) 
สามารถดูดซับแก๊สคาร์บอนมอนอกไซด์ (CO) ได้ดีกว่าแผ่นนาโนแกรฟีนที่ไม่ได้โด๊ป โดยมีระยะการดูด
ซับอยู่ระหว่าง 1.848 – 2.065 อังสตรอม สาํหรับแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ปอะตอมโลหะทรานซิชัน ส่วน
ระยะการดูดซับของแผ่นนาโนแกรฟีนที่ไม่ได้โด๊ปมีค่าเท่ากับ 3.576 อังสตรอม 
 
4.2 สมบัติทางพลังงานและการถ่ายโอนประจุของการดดูซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่น
นาโนแกรฟนี แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) อะตอมไนโตรเจน (N) และอะตอมคู่
ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN)  

พลังงานการดูดซับ (Adsorption energies, ∆Eads) และการถ่ายโอนประจุบางส่วน (Partial 
charge transfer, PCT) ของการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผน่นาโนแกรฟีน แผ่นนาโน
แกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) อะตอมไนโตรเจน (N) และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) 
แสดงในตารางที่ 4.6  

จากการคํานวณพบว่าค่าพลังงานการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีน 
มีค่าอยู่ในช่วงระหว่าง -0.21 ถึง -18.36 กิโลแคลอรี/โมล เรียงลําดับความสามารถของการดูดซับที่
ลดลงได้ดังนี้ NO2/GNS (-18.36 กิโลแคลอรี/โมล) > NO2/GNS (-18.09 กิโลแคลอรี/โมล) > 
NO/GNS (-17.14 กิโลแคลอรี/โมล) > NO/GNS (-11.09 กิโลแคลอรี/โมล) > N2O/GNS (-0.30 กิโล
แคลอรี/โมล) > N2O/GNS (-0.21 กิโลแคลอรี/โมล) ตามลําดับ ค่าพลังงานการดูดซับแก๊สกลุม่
ไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัส มีคา่อยู่ในช่วงระหว่าง -10.74 ถึง -41.10 กิโล
แคลอรี/โมล เรียงลําดับความสามารถของการดูดซับที่ลดลงได้ดังนี้ N2O/P-GNS (-41.10 กิโลแคลอรี/
โมล) > NO2/P-GNS (-34.86 กิโลแคลอรี/โมล) > NO/P-GNS (-10.74 กิโลแคลอรี/โมล) ตามลําดับ 
ค่าพลังงานการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปไนโตรเจน มีค่าอยู่ในช่วง
ระหว่าง -1.57 ถึง -19.25 กิโลแคลอรี/โมล เรียงลําดับความสามารถของการดูดซับที่ลดลงได้ดังนี้ 
NO2/N-GNS (-19.25 กิโลแคลอรี/โมล)> NO/N-GNS (-12.10 กิโลแคลอรี/โมล) > > N2O/N-GNS (-
1.57 กิโลแคลอรี/โมล) ตามลําดับ และค่าพลังงานการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโน
แกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) มีค่าอยู่ในช่วงระหว่าง -14.05 ถึง -88.52 กิโล
แคลอรี/โมล เรียงลําดับความสามารถของการดูดซับที่ลดลงได้ดังนี้ NO2/PN-GNS (-88.52 กิโล
แคลอรี/โมล) > N2O/PN-GNS (-55.93 กิโลแคลอรี/โมล) > NO/PN-GNS (-14.05 กิโลแคลอรี/โมล) 
ตามลําดับ 
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จากผลการทดลองจะพบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) อะตอมไนโตรเจน (N) 
และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) สามารถดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) และไนตรสั
ออกไซด์ (N2O) ได้ดีกว่าแผ่นนาโนแกรฟีนที่ไม่ได้โด๊ป โดยมีค่าพลังงานการดูดซับที่สูงกว่าและมีระยะห่าง
ของการดูดซับที่สั้นกว่า นอกจากนี้ยังพบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) 
สามารถดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์ได้ดีกว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปฟอสฟอรัสและไนโตรเจน 
โดยมีค่าพลังงานการดูดซับที่สูงกว่า 
  จากการคํานวณหาค่าการถ่ายโอนประจุบางส่วน (PCT) พบว่าระบบ NO/GNS, N2O/GNS, 
N2O/GNS, N2O/P-GNS, N2O/N-GNS และ N2O/PN-GNS มีการถ่ายโอนประจุบางส่วนจากแก๊ส
มายังแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่
ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน เนื่องจากค่าการถ่ายโอนประจุบางส่วนมีค่าเป็นบวก สําหรับระบบ NO2/GNS, 
NO2/GNS, NO/P-GNS, NO2/P-GNS และ NO2/PN-GNS มีการถ่ายโอนประจุบางส่วนจากแผ่นนาโน
แกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนมายังแก๊ส เนื่องจาก
มีค่าการถ่ายโอนประจุบางส่วนเป็นลบ นอกจากนั้นยังพบว่าค่าการถ่ายโอนประจุบางส่วนระหว่างแก๊ส
กลุ่มไนโตรเจนออกไซด์กับแผ่นนาโนแกรฟีนมีค่าอยู่ในช่วงระหว่าง 0.001 – 0.131 อิเล็กตรอน 
และค่าการถ่ายโอนประจุบางส่วนระหว่างแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์กับแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอม
ฟอสฟอรสั อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคูฟ่อสฟอรสั/ไนโตรเจน มีค่าอยูใ่นช่วงระหว่าง 0.002 – 0.544 
อิเล็กตรอน โดยพบว่า NO2/PN-GNS มีค่าการถ่ายโอนประจุบางส่วนมากสุดเท่ากับ 0.544 อิเล็กตรอน 
ซึ่งสอดคล้องกับค่าพลังงานการดูดซับที่มีค่ามากที่สุด  
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ตารางที่ 4.6 ค่าพลังงานการดูดซับ (∆Eads) และการถ่ายโอนประจุบางส่วน (PCT) คํานวณที่ระดับของ
ทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 

ระบบ ค่าพลังงานการดูดซับa การถ่ายโอนประจุบางส่วน (PCT)b 
NO/GNS -11.90  0.000 
NO/GNS -17.14 0.001 
NO2/GNS -18.36 -0.131 
NO2/GNS -18.09 -0.122 
N2O/GNS -0.30 0.002 
N2O/GNS -0.21 0.001 
NO/P-GNS -10.74 -0.084 
NO2/P-GNS -34.86 -0.529 
N2O/P-GNS -41.10 0.002 
NO/N-GNS -12.10 -c 
NO2/N-GNS -19.25 -c 
N2O/N-GNS -1.57 0.002 
NO/PN-GNS -14.05 -c 
NO2/PN-GNS -88.52 -0.544 
N2O/PN-GNS -55.93 0.002 

a มีหน่วยเป็นกิโลแคลอรี/โมล 
b มีหน่วยเป็นอิเล็กตรอน 
c non convergence 
 
4.3 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซบัแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผน่นาโนแกรฟีน  
แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) อะตอมไนโตรเจน (N) และอะตอมคู่ฟอสฟอรสั/
ไนโตรเจน (PN)  

สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมของพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (Highest occupied 
molecular orbital, EHOMO) พลังงานต่ําสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (Lowest unoccupied molecular 
orbital, ELUMO) แถบพลังงาน (∆Egap) ค่าเคมิคัลฮาร์ดเนสท ์ (η) ค่าอิเล็กโทรเคมิคัลโพเทนเชียล (µ) 
และค่ามัลลิเกนอิเล็กโทรเนกาติวิตี (χ) ของการโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) อะตอมไนโตรเจน (N) และ
อะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) ลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน การดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์
บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจนและอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจน แสดงดังตารางที่ 4.7 พบว่าค่า ∆Egap ของแผ่นนาโนแกรฟีนก่อนโด๊ปมีค่าเท่ากับ 0.245 



 35

อิเล็กตรอนโวลต์ หลังจากมีการโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส และอะตอมไนโตรเจนลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน
พบว่าค่า ∆Egap ของแผ่นนาโนแกรฟีนมีค่าเพิ่มขึ้นโดยมีค่าอยู่ในช่วงระหว่าง 1.061 - 1.742 อิเล็กตรอน
โวลต์ ส่วนการโด๊ปอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน พบว่าค่า ∆Egap ของแผ่นนา
โนแกรฟีนไม่เปลี่ยนแปลง โดยมีค่าเท่ากับ 0.245 อิเล็กตรอนโวลต์ นอกจากนั้นยังพบว่าค่าเคมิคัล
ฮาร์ดเนสท์ คา่อิเล็กโทรเคมคิัลโพเทนเชียล และค่ามลัลเิกนอิเล็กโทรเนกาติวิตี ของแผ่นนาโนแกรฟีน
หลังการโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัสและอะตอมไนโตรเจน มีค่าเปลี่ยนแปลงไปเมื่อเทียบกับก่อนโด๊ป สรุปได้
ว่าการโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน มีผลต่อสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส์ของแผ่นนาโนแกรฟีนโดยมีสภาพการนําเปลี่ยนไป ดังนั้นจึงสามารถใช้เป็นตัวตรวจวัด
แก๊สได้ 

ค่า ∆Egap ของการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีนมีค่าอยู่ระหว่าง  
0.245 - 1.442 อิเล็กตรอนโวลต์ และค่า ∆Egap ของการดูดซับแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนา
โนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน มีค่าอยู่
ระหว่าง 0.272 - 1.742 อิเล็กตรอนโวลต์ พบว่าค่า ∆Egap ของแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีน
โด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน หลังดูดซับแก๊สกลุ่ม
ไนโตรเจนออกไซด์มีคา่เปลีย่นแปลงไปเมื่อเทียบกับก่อนดูดซับ นอกจากนั้นยังพบว่าค่าเคมิคลัฮาร์ดเนสท ์
ค่าอิเล็กโทรเคมิคัลโพเทนเชียล และค่ามัลลิเกนอิเล็กโทรเนกาติวิตีของแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโน
แกรฟนีโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน หลังการดูดซับ
แก๊สกลุ่มไนโตรเจนไดออกไซด์มีการเปลี่ยนแปลงเช่นเดียวกันเมื่อเทียบกับก่อนดูดซับ ดังนั้นสรุปได้
ว่าการดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส 
อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน ทําให้สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของแผนนาโน
แกรฟีน และแผ่นนาโนแกรฟีนที่โด๊ปเปลี่ยนแปลงไป จึงสามารถนําเอาวัสดุนี้ไปใช้เป็นตัวตรวจวัดแก๊สได้  
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ตารางที่ 4.7 ค่า EHOMO, ELUMO, ∆Egap เคมคิัลฮาร์ดเนสท์ (η), อิเล็กโทรเคมิคัลโพเทนเชียล (µ) 
และมัลลิเกนอเิล็กโทรเนกาติวิตี (χ) คํานวณที่ระดับของทฤษฎี B3LYP/LanL2DZ 

ระบบ EHOMO (eV) ELUMO (eV) ∆Egap (eV) η (eV) µ (eV) χ (eV) 
GNS -3.918 -3.674 0.245 0.122 -3.796 3.796 
P-GNS (Alpha) -4.572 -2.912 1.660 0.830 -3.742 3.742 
P-GNS (Beta) -4.708 -2.966 1.742 0.871 -3.837 3.837 
N-GNS (Alpha) -3.946 -2.884 1.061 0.531 -3.415 3.415 
N-GNS (Beta) -4.544 -2.966 1.578 0.789 -3.755 3.755 
PN-GNS -3.918 -3.674 0.245 0.122 -3.796 3.796 
NO/GNS (Alpha) -4.599 -3.184 1.415 0.707 -3.891 3.891 
NO/GNS (Beta) -4.245 -3.048 1.197 0.599 -3.646 3.646 
NO/GNS (Alpha) -4.626 -3.184 1.442 0.721 -3.905 3.905 
NO/GNS (Beta) -4.299 -3.429 0.871 0.435 -3.864 3.864 
NO2/GNS (Alpha) -4.653 -3.973 0.680 0.340 -4.313 4.313 
NO2/GNS (Beta) -4.354 -3.048 1.306 0.653 -3.701 3.701 
NO2/GNS -4.626 -4.109 0.517 0.259 -4.367 4.367 
N2O/GNS -3.918 -3.674 0.245 0.122 -3.796 3.796 
N2O/GNS -3.918 -3.674 0.245 0.122 -3.796 3.796 
NO/P-GNS -3.973 -3.701 0.272 0.136 -3.837 3.837 
NO2/P-GNS -4.027 -3.755 0.272 0.136 -3.891 3.891 
N2O/P-GNS (Alpha) -4.544 -2.884 1.660 0.830 -3.714 3.714 
N2O/P-GNS (Beta) -4.680 -2.939 1.742 0.871 -3.810 3.810 
NO/N-GNS -a -a -a -a -a -a 
NO2/N-GNS -a -a -a -a -a -a 

N2O/N-GNS (Alpha) -3.918 -2.884 1.034 0.517 -3.401 3.401 
N2O/N-GNS (Beta) -4.544 -2.966 1.578 0.789 -3.755 3.755 
NO/PN-GNS -a -a -a -a -a -a 
NO2/PN-GNS (Alpha) -4.653 -3.129 1.524 0.762 -3.891 3.891 
NO2/PN-GNS (Beta) -4.435 -3.347 1.088 0.544 -3.891 3.891 
N2O/PN-GNS -3.918 -3.646 0.272 0.136 -3.782 3.782 

a non convergence 



บทที่ 5 
สรุปผลการวิจัย อภปิรายผล และข้อเสนอแนะ 

 
ในงานวิจัยนี้ได้ศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์และสมบัติทางพลังงานของ

แผ่นนาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P) อะตอมไนโตรเจน (N) และอะตอมคู่
ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน (PN) และความสามารถในการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ ได้แก่ ไนตริก 
ออกไซด์ (NO) ไนโตรเจนไดออกไซด์ (NO2) และไนตรัสออกไซด์ (N2O) บนแผ่นนาโน แกรฟีน (GNS) 
แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส (P-GNS) อะตอมไนโตรเจน (N-GNS) และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจน (PN-GNS) ด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ  ของทฤษฎี  

จากการศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง ได้แก่ ระยะห่างของการดูดซับ ความยาวพันธะ และมุมพันธะ 
พบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนสามารถยึดจับกับอะตอมของฟอสฟอรัส ไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจนที่โด๊ปลงไปบนแผ่นนาโนแกรฟีนได้ และโครงสร้างของแผ่นนาโนแกรฟีนบริเวณที่โด๊ปด้วยอะตอม
ฟอสฟอรัส และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนจะเปลี่ยนแปลงไป โดยอะตอมของธาตุที่โด๊ปจะไม่อยู่
ในระนาบเดียวกับอะตอมของคาร์บอนและไฮโดรเจนของแผ่นนาโนแกรฟีน ความยาวพันธะระหว่างคาร์บอน
อะตอมของแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนจะมีความยาว
เพิ่มขึ้น ในขณะที่มุมพันธะระหว่างคาร์บอนอะตอมจะมีค่าลดลง เมื่อเทียบกับแผ่นนาโนแกรฟีนปกติ 
ส่วนโครงสร้างของแผ่นนาโนแกรฟีนบริเวณที่โด๊ปด้วยอะตอมไนโตรเจนเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อย  

จากผลการคํานวณความสามารถในการดดูซับโมเลกุลแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ บนแผ่นนา
โนแกรฟีน แผน่นาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน 
พบว่าแผ่นนาโนแกรฟีนสามารถดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ได้ โดยมีระยะห่างของการดูดซับอยู่
ในช่วงระหว่าง 3.100 - 3.794 อังสตรอม และค่าพลังงานการดูดซับอยู่ในช่วงระหว่าง -0.21 ถึง -18.36 
กิโลแคลอรี/โมล ส่วนแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
ไนโตรเจน สามารถดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ได้เชน่เดียวกัน โดยการดูดซบัจะเกดิบริเวณอะตอม
ของธาตุที่โด๊ปลงบนแผ่นนาโนแกรฟีน จากผลการคํานวณระยะห่างของการดูดซับอยู่ในช่วงระหว่าง 
2.006 - 3.942 อังสตรอม และค่าพลังงานการดูดซบัอยูใ่นช่วงระหว่าง -10.74 ถึง -88.52 กิโลแคลอรี/
โมล พบว่าการโด๊ปอะตอมฟอสฟอรสั อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจนลงบนแผ่นนา
โนแกรฟีน ทาํให้ความสามารถในการดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด ์ (NO2) และไนตรสัออกไซด์ (N2O) 
เพิ่มขึ้นเมื่อเทยีบกับแผ่นนาโนแกรฟีนปกติ โดยจะให้ค่าพลงังานการดูดซับที่สูงกว่าและระยะห่างของการ
ดูดซับที่สั้นกว่า นอกจากนั้นยังพบว่าการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์บนแผ่นนาโนแกรฟีน แผน่
นาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน เป็นการ  
ดูดซับทางกายภาพ (physisorption) 

จากการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ์ ได้แก่ พลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ พลังงาน
ตํ่าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ ค่าเคมิคัลฮาร์ดเนสท์ ค่าอิเล็กโทรเคมิคัลโพเทนเชียล ค่ามัลลิเกนอิเล็ก 
โทรเนกาติวิตี และการถ่ายโอนประจุบางส่วน พบว่าเมื่อมีการโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน 
และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน ลงบนแผ่นนาโนแกรฟีนสมบัติต่างๆ ของแผ่นนาโนแกรฟีนจะ
เปลี่ยนแปลงไป จึงกล่าวได้ว่าการโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/
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ไนโตรเจน มีผลต่อสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของแผ่นนาโนแกรฟีน โดยมีผลทําให้สภาพการนําเปลี่ยนไป 
ในขณะเดียวกันก็พบว่าการดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์บนแผน่นาโนแกรฟีน แผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ป
อะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน ก็ส่งผลทําให้สมบัติทาง
อิเล็กทรอนกิสข์องแผนนาโนแกรฟีน และแผ่นนาโนแกรฟนีที่โด๊ปเปลี่ยนแปลงไปด้วยเชน่เดียวกัน ดังนั้น
จึงสามารถนําวัสดุชนิดนี้ไปเป็นตัวตรวจวัดแก๊สได้  
  ความสามารถในการดูดซับแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ ขึ้นอยู่กับหลายปัจจัยด้วยกันได้แก่ สมบัติ
ทางโครงสร้าง ความยาวพันธะ สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ์ เช่น การถ่ายโอนประจุบางส่วน ซึ่งจากผล
การคํานวณพบการถ่ายโอนประจุบางส่วนระหว่างแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์กับแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ป
อะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน แสดงให้เห็นว่าแผ่นนาโน
แกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน เหมาะที่จะนํามา
พัฒนาเป็นวัสดุสําหรับเป็นตัวตรวจวัดหรือกักเก็บแก๊สกลุม่ไนโตรเจนออกไซด์เหล่านี ้

จากงานวิจัยช้ินนี้สามารถนําไปเป็นความรู้พ้ืนฐานสําหรับพัฒนาวัสดุชนิดใหม่สําหรับตรวจวัด
หรือกักเก็บแก๊สกลุ่มไนโตรเจนออกไซด์ได้ ซึ่งแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรสั อะตอมไนโตรเจน 
และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน ก็เป็นอีกหนึ่งวัสดุทางเลือกที่ควรศึกษากันต่อไป 
 
ข้อเสนอแนะ 
 จากผลการทดลองแสดงให้เหน็ว่าแผ่นนาโนแกรฟีนโด๊ปอะตอมฟอสฟอรัส อะตอมไนโตรเจน 
และอะตอมคู่ฟอสฟอรัส/ไนโตรเจน สามารถดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ ไนโตรเจนไดออกไซด์ และไนตรัส 
ออกไซด์ ได้เป็นอย่างดี โดยพบว่าขณะดูดซับสมบัติต่างๆ ทางอิเล็กทรอนิกส์เกิดการเปลี่ยนแปลงอย่าง
ชัดเจน ทําใหวั้สดุนาโนชนิดใหม่นี้สามารถนําไปพัฒนาเป็นวัสดุสําหรับดูดซับหรือกักเก็บแก๊สเหล่านี้ได้ 
นอกจากนั้นยังสามารถใช้เป็นเซ็นเซอร์สําหรบัตรวจวัดหาแก๊สเหล่านี้ได้อีกเช่นกัน 
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แสดงภาพการใช้โปรแกรมประกอบการวิจยั 
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ภาพตัวอย่างการใช้โปรแกรม Gaussview  
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ภาพตัวอย่างการใช้โปรแกรม Gaussian ที่ติดต้ังในระบบปฏิบัติการ Linux ในการคํานวณ  
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ภาพตัวอย่างการใช้โปรแกรม Molekel ในการนําเสนอภาพโครงสรา้งต่างๆ ที่ได้จากการ
คํานวณ 
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