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บทคัดย่อ 
 

 ได้ท าการศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงานและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของ
การดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโน
คาร์บอนผนังชั้นเดียวแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน โดยใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความ
หนาแน่นที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ ของทฤษฎี ผลการค านวณพบว่าการเติมโลหะแทรนซิชันท าให้
ความสามารถในการดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนสูงขึ้น ท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะ
ออสเมียมสามารถดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ได้ดีกว่าอิริเดียม แพลทินัมและทองค า ตามด าลับ 
ส าหรับการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนพบว่าระบบที่มีการเติมโลหะแทนทาลัม
สามารถดูซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ได้ดีกว่าทังสเตนรีเนียมวาเนเดียม โครเมียม แมงกานีสโมลิบดีนัม 
ไนโอเบียมและเทคนีเชียม ในขณะที่การดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนพบว่า
ระบบที่มีการเติมโลหะแทนทาลัมสามารถดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ได้ดีกว่าทังสเตนรีเนียม
วาเนเดียมไนโอเบียมโมลิบดีนัมโครเมียม แมงกานีสและเทคนีเชียม การดูดซับแก๊สส่งผลต่อสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมอย่างชัดเจนดังนั้นท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติม
โลหะแทรนซิชันจึงมีความเหมาะสมที่จะน าไปใช้ในการตรวจจับและกักเก็บแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊ส
ไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ได้ 
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ABSTRACT 

 
 The geometric, energetic, and electronic properties of NO, HCN, and CNCl 
gases adsorbed on pristine and transition metal (TM) -doped single wall carbon 
nanotubes (SWCNT) were investigated by using the density functional theory at the 
B3LYP/LanL2DZ level of theory. The calculations show that the TM doping can be 
increase the adsorption ability of SWCNT to gas molecules. The Os-doped SWCNT 
displays higher adsorption ability to NO molecule than Ir-, Pt-, and Au-doped 
SWCNTs, respectively. For HCN adsorbed on SWCNT species, the Ta-doped SWCNT 
displays higher adsorption ability to HCN molecule than W-, Re-, V-, Cr-, Mn-, Mo-, 
Nb-, and Tc-doped SWCNTs. Whereas, the Ta-doped SWCNT displays higher 
adsorption ability to CNCl molecule than W-, Re-, V-, Nb-, Mo-, Cr-, Mn-, and Tc-
doped SWCNTs. Gas adsorptions have significantly affected on electronic properties 
of bare SWCNT. Therefore, TM-doped SWCNTs can be used for NO, HCN, and CNCl 
gas detection and storage materials. 
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บทท่ี 1 
บทน ำ 

 

1.1 ที่มำและควำมส ำคญัของปัญหำ 
 

ปัญหามลพิษทางอากาศคือหนึ่งในปัญหาสิ่งแวดล้อมที่หลีกเลี่ยงได้ยากและเป็นภัยต่อ
สุขภาพ โดยเฉพาะผู้ที่ต้องอาศัยอยู่ในเมืองใหญ่หรือใกล้เขตอุตสาหกรรม มนุษย์จึงควรเรียนรู้ถึง
ผลกระทบของมลพิษทางอากาศที่มีส่งผลต่อสุขภาพอย่างไรเพ่ือหาวิธีป้องกันที่ถูกต้องและ
เหมาะสม เพ่ือให้ปลอดภัยจากอันตรายที่มาพร้อมปัญหานี้ มลพิษทางอากาศส่วนหนึ่งเกิดจาก
การปนเปื้อนของสารเคมี สารประกอบทางกายภาพและสารทางชีววิทยาในสิ่งแวดล้อม จน
ก่อให้เกิดความเปลี่ยนแปลงของชั้นบรรยากาศ ส่วนใหญ่มักเกิดจากการเผาผลาญเชื้อเพลิงของ
เครื่องยนต์ ยานพาหนะ การท าอุตสาหกรรม หรือแม้แต่ไฟป่า โดยสารในมลพิษทางอากาศที่
ส่งผลต่อสุขภาพของมนุษย์ ได้แก่ อนุภาคขนาดเล็กที่ถูกก าจัดไม่หมด หรือโมเลกุลของแก๊สพิษ 
เช่น แก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์ แก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ ไนโตรเจนไดออกไซด์ ไนตริกออกไซด์ 
ซัลเฟอร์ไดออกไซด์ ไฮโดรเจนไซยาไนด์ ไซยาโนเจนคลอไรด์ เป็นต้น หากร่างกายได้รับแก๊สพิษ
ในปริมาณมากและมีความเข้มข้นสูง จะส่งผลให้เกิดอันตรายชั่วคราวหรือถาวรต่อร่างกายได้ โดย
แก๊สพิษอาจเข้าสู่ร่างกายได้จากการหายใจหรือซึมผ่านผิวหนัง เมื่อแก๊สพิษเข้าสู่ร่างกายแล้ว จะ
เข้าไปในกระแสเลือด กระจายไปตามเนื้อเยื่อต่างๆ อย่างรวดเร็ว ซึ่งเป็นอันตรายต่อผู้ที่ได้สัมผัส
อย่างมาก ดังนั้นควรหลีกเลี่ยงการอยู่ในบริเวณที่อาจเกิดการรั่วไหลของแก๊สพิษ หากแก๊สพิษเกิด
การรั่วไหล ควรมีวิธีการป้องกันอันตรายที่อาจเกิดขึ้นจากแก๊สพิษ ซึ่งสามารถท าได้หลายวิธี เช่น 
การใช้วัสดุดูดซับที่สามารถดูดซับแก๊สพิษไว้ได้และดูดซับได้ปริมาณมาก หรือการเฝ้าระวังกา
รั่วไหล โดยการติดตั้งวัสดุตรวจวัดแก๊สพิษท่ีมีความจ าเพราะเจาะจงและมีความว่องไวเพ่ือป้องกัน
การรั่วไหลของแก๊ส มีงานวิจัยหลายชิ้นรายงานว่าวัสดุระดับนาโนสามารถพัฒนาเป็นตัวดูดซับ
และตรวจจับแก๊สพิษได้ (Abbasi, 2019; Neto, 2019; Velázquez-López, 2019; Kuang, 
2019) 

ปัจจุบันงานวิจัยทางด้านนาโนเทคโนโลยีได้รับความสนใจและมีส าคัญอย่างมากซึ่ง
สาเหตุส าคัญอาจจะเนื่องมาจากศักยภาพของวัสดุนาโน (Nanomaterials) ที่สามารถท าการ
ปฏิวัติงานด้านวัสดุศาสตร์ ด้านวิทยาศาสตร์ให้เกิดข้ึนและน ามาใช้ประโยชน์ได้โดยผ่านโครงสร้าง
ในระดับอะตอมซึ่งเป็นตัวควบคุมสมบัติทางด้านวิศวกรรมศาสตร์ สมบัติทางกายภาพและทางเคมี 
นอกจากนี้ยังท าให้เกิดการพัฒนาเทคโนโลยีด้านต่างๆ มากมาย เช่น นาโนเซนเซอร์ วัสดุกักเก็บ
พลังงาน วัสดุน าส่งยาระดับนาโน เป็นต้น ในงานวิจัยนี้ได้ท าการศึกษาเกี่ยวกับการดูดซับโมเลกุล
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แก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนเพ่ือพัฒนาเป็นวัสดุส าหรับตรวจจับแก๊ส ท่อนาโนคาร์บอนมีลักษณะ
เสมือนว่าเกิดจากอะตอมของคาร์บอนเรียงกันเหมือนรังผึ้งแล้วม้วนตัวเข้าหากันกลายเป็นท่อที่มี
ขนาดของเส้นผ่านศูนย์กลางในระดับนาโน มีสมบัติที่โดดเด่นหลายประการ เช่น สมบัติทางด้าน
อิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนชนิดอาร์มแชร์ (Armchair) คือสามารถเป็นสารกึ่งตัวน าหรือ
เซมิคอนดักเตอร์ (Semiconductor) อีกทั้งยังแสดงสมบัติทางกายภาพที่ดีคือการมีขนาดท่อที่
เล็กส่งผลให้เพ่ิมพ้ืนที่ผิวในการยึดจับหรือดูดซับโมเลกุลชนิดอ่ืนได้มากและง่าย ซึ่งสมบัติตรงนี้
สามารถพัฒนาเป็นวัสดุดูดซับและตรวจจับแก๊สได้ ท่อนาโนคาร์บอนจึงเป็นวัสดุชนิดหนึ่งที่ส าคัญ
ในการน าไปใช้ประโยชน์ในอนาคต การศึกษาท้ังในเชิงทฤษฏีและการทดลองท าให้ทราบว่า มีการ
เปลี่ยนแปลงของอิเล็กตรอนเกิดขึ้นในระหว่างกระบวนการดูดซับโมเลกุลแก๊สบนท่อนาโน
คาร์บอน จากการศึกษาพฤติกรรมการเปลี่ยนแปลงโครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโน
คาร์บอนหลังการตรวจจับโมเลกุลของแก๊สพบว่าก่อให้เกิดการเปลี่ยนแปลงสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส์ที่ส าคัญ เช่น ค่าสภาพน าไฟฟ้าของท่อนาโนคาร์บอน ทั้งนี้เนื่องจากเกิดการยึด
เหนี่ยวด้วยแรงอย่างอ่อนชนิดแวนเดอร์วาลว์ (van der Waal) ระหว่างโมเลกุลของแก๊สและ
อะตอมบริเวณผิวของท่อนาโนคาร์บอน และท าให้มีการถ่ายเทประจุเกิดขึ้นในบริเวณดังกล่าว
และสมบัติที่น่าสนใจอีกประเภทคือ ท่อนาโนคาร์บอนมีสมบัติที่ไวต่อการตรวจจับแก๊สได้หลาย
ชนิดในสิ่งแวดล้อมที่อุณหภูมิต่ า เช่น แก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์ แก๊สออกซิเจน แก๊สแอมโมเนีย
แก๊สไนโตรเจน แก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ แก๊สไฮโดรเจนและน้ า (Soleymanabadi Hamed & 
Kakemam Jamal, 2013) การศึกษาวิธีในการเพ่ิมประสิทธิภาพของท่อนาโนคาร์บอนในด้าน
การดูดซับให้ดียิ่งขึ้นจึงได้รับความนิยมจากนักวิจัยเป็นอย่างมากเช่นกัน เนื่องจากท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิม (Pristine single wall carbon nanotube) หาตัวดูดซับยาก วิธีการหนึ่งที่
นักวิจัยศึกษาเพ่ือเพ่ิมความสามารถในการดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนคือการเติมโลหะบนท่อ
นาโนคาร์บอน อาทิเช่น การเติมสแกนเดียม (Sc) ไทเทเนียม (Ti) วาเนเดียม (V) และโครเมียม 
(Cr) (Buasaeng al. 2017) โดยการแทนที่อะตอมคาร์บอนที่อยู่ตรงกลางของท่อนาโนคาร์บอน 
จากการศกึษาพบว่าพฤติกรรมการชอบแก๊สแอมโมเนีย ฟอสฟีนและอาร์ซีนของท่อนาโนคาร์บอน
ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีมากกว่าท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม มีรายงานการวิจัยเกี่ยวกับ
การศึกษาอันตรกิริยาระหว่างท่อนาโนคาร์บอนที่ยึดจับโลหะต่างๆ ออกมาอย่างแพร่หลาย 
(Zhang, et al.,  2017; Arasteh, et al., 2019; Fotooh, 2019) เพ่ือที่จะพัฒนาคุณสมบัติ
ด้านการดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนให้กว้างขวางยิ่งขึ้น ดังนั้นงานวิจัยนี้จึงสนใจศึกษา
ความสามารถในการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์และแก๊สไฮโดรเจน
ไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนผนังชั้นเดียวแบบดั้งเดิมและท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะ  
แทรนซิชัน 13 ชนิด ประกอบด้วย วาเนเดียม (V) โครเมียม (Cr) แมงกานีส (Mn) ไนโอเบียม 
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(Nb) โมลิบดีนัม (Mo) เทคนีเชียม (Tc) แทนทาลัม (Ta) ทังสเตน (W) รีเนียม (Re) ออสเมียม 
(Os) อิริเดียม (Ir) แพลทินัม (Pt) และทองค า (Au) โดยศึกษาในเทอมของพลังงานการดูดซับ 
สมบัติทางโครงสร้างและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ เป็นการศึกษาเชิงทฤษฎีด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัล
ความหนาแน่น ซึ่งอาจจะน าไปสู่การพัฒนาท่อนาโนคาร์บอนเพ่ือใช้เป็นวัสดุในการตรวจจับหรือ
กักเก็บแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ได้ 
 

1.2 วัตถุประสงค์กำรวิจัย 
 

1.2.1  เพ่ือศึกษาโครงสร้างที่เสถียร สมบัติทางโครงสร้าง พลังงานการดูดซับและสมบัติ
ทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโน
เจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
           

1.3 ขอบเขตของกำรวิจัย 
1.3.1 ท่อนาโนคาร์บอนที่ใช้ในการท าวิจัย คือ ท่อนาโนคาร์บอนแบบอาร์มแชร์ผนังชั้น

เดียวขนาด (5,5) ประกอบไปด้วยคาร์บอน 90 อะตอม และไฮโดรเจน 20 อะตอม 
1.3.2 โลหะแทรนซิชันประกอบด้วยวาเนเดียม โครเมียม แมงกานีส ไนโอเบียม 

โมลิบดีนัม  เทคนีเชียม แทนทาลัม ทังสเตน รีเนียม ออสเมียม อิริเดียม แพลทินัมและทองค า  
1.3.3แก๊สที่ใช้ในการศึกษาประกอบไปด้วยแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ 

และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ 
1.3.4 ทฤษฎีที่ใช้ในการค านวณ คือ ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นที่ระดับ  

B3LYP/LANL2DZ ของทฤษฎีโดยค านวณด้วยโปรแกรม Guassian 09 
1.3.5 ศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง ในเทอมของมุมพันธะ (Bond angles) ความยาว

พันธะ (Bond lengths) และระยะยึดจับ 
1.3.6 ศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ ในเทอมของระดับพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอน

บรรจุอยู่ (EHOMO) ระดับพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (ELUMO) แถบพลังงาน (Energy 
gap) การถ่ายโอนประจุบางส่วน (Partial charge transfer) การพล็อตออรบ์ิทัลของอิเล็กตรอน
ที่ระดับพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่และระดับพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ 
และความหนาแน่นสถานะ (Density of states) ของอิเล็กตรอน 

1.3.7 ศึกษาพลังงานการดูดซับ (Energy adsorption) 

1.4 นิยำมศัพท์เฉพำะ 
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  เคมีเชิงคอมพิวเตอร์ (Computational chemistry) หมายถึง วิชาเคมีแขนงหนึ่ง
ที่มีการน าเอาคอมพิวเตอร์สมรรถนะสูงมาใช้ในการศึกษาทางทฤษฎี ซึ่งเป็นการค านวณโครงสร้าง
และสมบัติต่างๆ ของโมเลกุล โดยอาศัยหลักการที่ว่าสมบัติที่ค านวณได้นี้ขึ้นกับโครงสร้าง 3 มิติ
ของโมเลกุล หรือเรียกอีกอย่างหนึ่งว่าแบบจ าลองเชิงโมเลกุล (Molecular modeling) ผลการ
ค านวณที่ได้จากการศึกษาทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร์นี้ จะใช้ในการอธิบายผลการทดลองใน
ห้องปฏิบัติการซึ่งเป็นการอธิบายในระดับโมเลกุล 
  กำรศึกษำเชิงทฤษฎี (Theoretical investigation) หมายถึง การศึกษาสมบัติ
ต่างๆ ของโมเลกุลโดยการค านวณด้วยระบบปฏิบัติการคอมพิวเตอร์และโปรแกรมส าเร็จรูป โดย
อาศัยทฤษฏีพ้ืนฐานทางเคมีของโมเลกุลและไม่มีการทดลองจริงในห้องปฏิบัติการ 
 กำรเติมโลหะ (Metal doping) หมายถึง การแทนที่อะตอมคาร์บอนบนท่อนาโน
คาร์บอนผนังชันเดี่ยว 

 กำรดูดซับแก๊ส (Gas adsorption) หมายถึง การดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊ส
ไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชัน 

 แถบพลังงำน (Energy gap) หมายถึง ผลต่างของค่าพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอน
บรรจุอยู่และพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ 

 ควำมหนำแน่นสถำนะ (Density of state) หมายถึง ความแน่นของอิเล็กตรอน
ของโมเลกุลที่ต าแหน่งอะตอมต่างๆ ที่จะน าไปสู่การหาแถบพลังงาน (Band gap) ของสารได้ 

 โครงสร้ำงท่ีเสถียร (Optimized structure) หมายถึง โครงสร้างของท่อนาโน
คาร์บอนที่มีพลังงานต่ าที่สุด 

 เบซิส เซต (Basis set) หมายถึง ระดับทางทฤษฎีที่ใช้ในการค านวณฟังก์ชันนัล
ความหนาแน่นของอิเล็กตรอน 

 

1.5 ประโยชนท์ี่ได้รับจำกกำรวิจัย 
1.5.1 ได้โครงสร้างที่เสถียรของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่ีมีการเติมโลหะ 

แทรนซิชัน 
1.5.2 ได้โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์

และแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่ีมีการเติมโลหะ 
แทรนซิชัน 
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1.5.3 ท าให้ทราบความสามารถในการดูดซับสมบัติทางโครงสร้างและสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซดแ์ก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์และแก๊สไฮโดรเจน
ไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่อที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน  

1.5.4 เป็นแนวทางในการออกแบบท่อนาโนคาร์บอนส าหรับใช้เป็นวัสดุในการตรวจจับ
หรือกักเก็บแก๊สไนตริกออกไซด์แก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์และแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ 
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บทท่ี 2 

 

การทบทวนวรรณกรรม 
 

ในการวิจัยเรื่อง การศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับไนตริกออกไซด์ ไฮโดรเจนไซยาไนด์

และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังชั้นเดียวที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน ผู้วิจัย

ได้ด าเนินการศึกษาค้นคว้าเอกสารและงานวิจัยที่เกี่ยวข้อง ดังต่อไปนี้ 

1. นาโนเทคโนโลยี (Nanotechnology) 

2. โครงสร้างของคาร์บอน (Carbon structure) 

3. ท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotube) 

4. แก๊สพิษ (Toxic gas) 

5. กระบวนการดูดซับ (Adsorption process) 

6. เคมีค านวณ (Computational chemistry) 

7. พลังงาน HOMO-LUMOแถบพลังงานและค่าเคมิคอลอินเดกซ์ (Chemical index) 

8. ความหนาแน่นสถานะ (Density of states) 

9. งานวิจัยที่เกี่ยวข้อง (Related works) 
 

2.1 นาโนเทคโนโลยี (Nanotechnology) 
      นักวิทยาศาสตร์ที่ชื่อ โนริโอะ ทานิกูชิ (Norio Taniguchi) แห่งมหาวิทยาลัยวิทยาศาสตร์
กรุงโตเกียว (Tokyo Science University) ประเทศญี่ปุ่น ได้ให้นิยามของค าว่า “นาโน
เทคโนโลยี” หมายถึง “เทคโนโลยีการผลิตที่มีความถูกต้องแม่นย าสูงเป็นพิเศษ และก้าวข้ามพ้น
มิติของเทคโนโลยีที่มีอยู่ในปัจจุบัน อย่างเช่น ความแม่นย าที่สุดและถูกต้องที่สุดในระดับขนาด 1 
นาโนเมตร” ศาสตราจารย์ชาร์ล มอริสัน และเอ็มม่า มอริสัน (Charles & Emma Morrison) 
ผู้เชี่ยวชาญทางด้านเคมีแห่งมหาวิทยาลัยนอร์ทเวสเทิร์น (Northwestern University)  ประเทศ
สหรัฐอเมริกา มาร์ก รัทเนอร์ (Mark A. Ratner) และแอฟแวรม (A. Aviram) แห่งบริษัทไอบีเอ็ม 
ได้ร่วมกันเสนอแนวคิดว่าโมเลกุลเฉพาะแต่ละโมเลกุลสามารถแสดงพฤติกรรมเหมือนอุปกรณ์ 
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อิเล็กทรอนิกส์พ้ืนฐานได้ ด้วยเหตุนี้ จึงเป็นไปได้ที่คอมพิวเตอร์จะถูกสร้างขึ้นมาในทิศทางของ
วิธีการจากเล็กไปใหญ่ (Bottom - up) โดยการประกอบกันของโมเลกุลแต่ละตัวเข้าเป็น
ส่วนประกอบภายในวงจรได้ จากสมมติฐานนี้จึงน าไปสู่ทิศทางการน าไปประยุกต์ใช้ทางด้านนาโน
เทคโนโลยี จากผลงานการน าเสนอแนวคิดนี้ ท าให้มาร์ก รัทเนอร์ ได้ชื่อว่าเป็นเสมือนบิดา
ทางด้านอิเล็กทรอนิกส์ระดับโมเลกุล (Molecular-scale electronics) 
 ดังนั้นนาโนเทคโนโลยีจึงหมายถึงเทคโนโลยีที่เก่ียวข้องกับสารที่มีขนาดเล็กในช่วง 1-100 
นาโนเมตร อธิบายเกี่ยวกับกระบวนการจัดการ การสร้างหรือการวิเคราะห์ วัสดุ อุปกรณ์ 
เครื่องจักรหรือผลิตภัณฑ์ที่มีขนาดเล็กมากๆ ในระดับนาโนเมตร รวมถึงการออกแบบหรือการ
ประดิษฐ์เครื่องมือเพ่ือใช้สร้างหรือวิเคราะห์วัสดุในระดับที่เล็กมากๆ เช่น การจัดอะตอมและ
โมเลกุลในต าแหน่งที่ต้องการได้อย่างถูกต้องแม่นย า ส่งผลให้โครงสร้างของวัสดุหรืออุปกรณ์มี
คุณสมบัติพิเศษข้ึนไม่ว่าทางด้านฟิสิกส์ เคมี หรือชีวภาพ และสามารถน าไปใช้ให้เกิดประโยชน์ได้
(ชาติไทย  แก้วทอง, 2556.128) 

ความก้าวหน้าทางนาโนเทคโนโลยีน าไปสู่การพัฒนาในหลายๆ ด้าน เช่น นาโน

เทคโนโลยีชีวภาพ มีการน าไปใช้ในด้านการแพทย์และสาธารณสุขโดยประยุกต์ใช้กับวัสดุ         

ชีวโมเลกุลซึ่งถือว่ามีบทบาทอย่างมากในการเข้ามาช่วยพัฒนาทั้งในด้านการตรวจวินิจฉัยโรคที่

แม่นย าและการรักษาท่ีมีประสิทธิภาพตรงจุดมากยิ่งข้ึน เช่น การสร้างหุ่นยนต์นาโนจากโปรตีน ที่

ใช้ติดตามความผิดปกติในระดับเซลล์ การสังเคราะห์ยารูปแบบใหม่ขนาดนาโนท าให้ใช้ปริมาณยา

น้อยแต่ออกฤทธิ์ได้ตรงเป้าหมายมากขึ้น รวมถึงการสร้างระบบน าส่งยาด้วยแคปซูลระดับนาโน 

เพ่ือให้เกิดการส่งยาไปยังเป้าหมายเฉพาะจุดในร่างกาย เช่น เซลล์มะเร็งซึ่งจะท าให้ยาออกฤทธิ์ได้

ตรงจุดโดยไม่ก่อให้เกิดผลข้างเคียง ท าให้การรักษามีประสิทธิภาพมากขึ้น รวมถึงการประยุกต์ใช้

ในด้านนาโนอิเล็กทรอนิกส์ ปฏิเสธไม่ได้ว่าอุปกรณ์อิเล็กทรอนิกส์ยุคใหม่ต่างพุ่งเป้าไปที่การสร้าง

อุปกรณ์ที่มีขนาดเล็กแต่มีประสิทธิภาพในการท างานได้อย่างครบครัน ดังนั้นนาโนเทคโนโลยีจึง

เป็นหัวใจส าคัญที่จะช่วยให้ขนาดของคอมพิวเตอร์และอุปกรณ์ต่างๆ มีขนาดที่เล็กลงน้ าหนักเบา

และมีสมรรถนะในการท างานที่สูงขึ้น เช่น การใช้โครงสร้างนาโนในการผลิตหน่วยความจ าที่จะ

ท าให้เก็บข้อมูลได้มากข้ึน เป็นต้น 
 

 

2.2  โครงสร้างของคาร์บอน (Carbon structure) 
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โครงสร้างของคาร์บอนมีอยู่หลายอัญรูป เช่น แกรไฟต์ (Graphite) เพชร (Diamond) 

แกรฟีน (Graphene) ฟูลเลอรีน (Fullerene) และท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotube) ซ่ึง

จะได้อธิบายถึงลักษณะของโครงสร้างของแต่ละอัญรูปดังนี้ 
 

 2.2.1 แกรไฟต์ (Graphite) 
 

 แกรไฟต์ จัดเป็นอัญรูปของคาร์บอนที่เสถียรมากท่ีอุณหภูมิห้อง กล่าวคือ 
อะตอมคาร์บอนสร้างพันธะต่อกันในแนวระนาบ และมีโครงสร้างที่ไม่ซับซ้อน โดยระยะห่าง
ระหว่างอะตอมคาร์บอนกับคาร์บอนในระนาบหกเหลี่ยมมีค่า 0.142 นาโนเมตร ในขณะที่อะตอม
คาร์บอนกับคาร์บอนภายในโมเลกุลของเบนซีนมีระยะห่าง 0.142 นาโนเมตร แต่ละชั้นของ
แกรไฟต์จะห่างกันเป็นระยะทาง 0.335 นาโนเมตร (Delhaes. 2001; นิธิมา  เคารพาพงศ์, 
2556.) โครงสร้างของแกรไฟต์มีลักษณะเป็นผลึกโคเวเลนต์และเป็นอีกอัญรูปหนึ่งของคาร์บอน 
แต่มีโครงสร้างแตกต่างจากเพชร กล่าวคือ อะตอมของคาร์บอนจัดเรียงตัวเป็นชั้นๆ และสร้าง
พันธะโคเวเลนต์ต่อกันเป็นวง วงละ 6 อะตอมต่อเนื่องกันอยู่ในภายในระนาบเดียวกัน พันธะ
ระหว่างอะตอมของคาร์บอนที่อยู่ในชั้นเดียวกันมีความยาว 140 พิโกเมตร จากข้อมูลโดยทั่วไป
พบว่าพันธะเดี่ยวระหว่างอะตอมของคาร์บอน (C – C)   มีความยาวพันธะ 134 พิโกเมตร และ
พันธะคู่ระหว่างอะตอมของคาร์บอน (C =C) มีความยาว 134 พิโกเมตร แสดงว่าอะตอมของ
คาร์บอนในชั้นเดียวกันของแกรไฟต์ยึดเหนี่ยวกันด้วยพันธะที่มีความยาวอยู่ระหว่างพันธะเดี่ยว
กับพันธะคู่ ส่วนอะตอมของคาร์บอนในแต่ละชั้นอยู่ห่างกัน 340 พิโกเมตร การจัดอะตอมเป็น
โครงผลึกร่างตาข่ายส่งผลให้อะตอมของคาร์บอนยึดกันไว้แน่น ท าให้แกรไฟต์มีจุดหลอมเหลว
และจุดเดือดสูงคาร์บอนอะตอมในโครงผลึกของแกรไฟต์มี 4 เวเลนซ์อิเล็กตรอน แต่ละอะตอมจะ
สร้างพันธะกับคาร์บอน 3 อะตอมที่อยู่ใกล้เคียงกันจึงมี 1 อิเล็กตรอนอิสระที่เคลื่อนที่ไปทั่ว
ภายในชั้น ด้วยเหตุนี้แกรไฟต์จึงน าไฟฟ้าได้ดีเฉพาะภายในชั้นเดียวกัน จากการที่คาร์บอนอะตอม
ในแต่ละชั้นของแกรไฟต์อยู่ห่างกัน 340 พิโกเมตร ซึ่งมีค่ามากกว่าความยาวพันธะเดี่ยวระหว่าง
คาร์บอน แสดงว่าคาร์บอนอะตอมระหว่างชั้นไม่ได้สร้างพันธะโคเวเลนต์กันแต่ยึดเหนี่ยวกันด้วย
แรงแวนเดอร์วาลส์ที่ไม่แข็งแรงเท่ากับพันธะโคเวเลนต์ในชั้นเดียวกัน แกรไฟต์จึงเลื่อนไถลไปตาม
ชั้นได้ง่าย ท าให้มีสมบัติในการหล่อลื่นได้ดี จงึใช้แกรไฟต์ท าไส้ดินสอด าเป็นสารหล่อลื่น 
นอกจากนี้ยังใช้ท าสีผ้าหมึกส าหรับเครื่องพิมพ์ดีดและเครื่องพิมพ์ส าหรับคอมพิวเตอร์ 
แบบจ าลองโครงสร้างของแกรไฟต์ แสดงดังภาพที่ 2.1  
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ภาพที่ 2.1 โครงสร้างแกรไฟต์ (ท่ีมา: วิกิพีเดีย สารานุกรมเสรี; นิธิมา  เคารพาพงศ์, 2556.) 
 
 2.2.2 เพชร (Diamond) 

  โครงสร้างของเพชร (แสดงดังภาพที่ 2.2) เกิดจากการคาร์บอนสร้างพันธะ
กันเอง 4 พันธะ ด้วยพันธะโคเวเลนต์จึงท าให้โครงสร้างของเพชรมีความแข็งแรงมาก และรูปทรง
ของเพชรเป็นแบบ Tetrahedral คุณสมบัติของเพชรคือมีความแวววาว ซึ่งจัดเป็นวัสดุที่เกิดข้ึน
เองตามธรรมชาติที่มีความแข็งมาก เป็นฉนวนไฟฟ้า จากการเปรียบเทียบโครงสร้างเพชรกับ    
แกรไฟต์พบว่าคุณสมบัติบางอย่างของแกรไฟต์และเพชรแตกต่างกันอย่างชัดเจน เช่น ค่าความ
แข็ง ความแวววาว ความทนทาน การน าไฟฟ้า รวมทั้งราคาก็แตกต่างกันเป็นอย่างมาก 
นอกเหนือจากโครงสร้างทั้ง 2 นี้แล้วยังพบโครงสร้างคาร์บอนอีก 2 แบบที่ก าลังมีบทบาทส าคัญ 
โดยจะถูกน ามาเป็นส่วนหนึ่งของอุปกรณ์เครื่องใช้ในชีวิตประจ าวัน โครงสร้างทั้งสองที่กล่าวมานี้ 
คือ บัคมินิสเตอร์ฟูลเลอรีน ((Buckminster fullerene) หรือ บัคกี้บอล (Bucky ball) กับ  
ท่อนาโนโบรอนไนไทรด์ (Boron nitride nanotube) 

 

 
ภาพที่ 2.2 โครงสร้างเพชร (Burchell, 1999) 
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 2.2.3 แกรฟีน (Graphene) 
 แกรฟีนเป็นรูปแบบหนึ่งของผลึกคาร์บอนที่มีลักษณะเคียงข้างกับเพชร แกรไฟต์ ท่อ
นาโนคาร์บอนและฟูลเลอรีน โดยที่อะตอมของคาร์บอนจะเรียงตัวในรูปแบบหกเหลี่ยมรังผึ้งทั่วไป 
แกรฟีนมีลักษณะเป็นแผ่น มีความหนาของแผ่นเพียงอะตอมเดียวของแร่แกรไฟต์ที่เป็นชั้นๆ    
แกรฟีนที่มีคุณภาพสูง มีความแข็งแรงมาก น้ าหนักเบา (แกรฟีนขนาด 1 ตารางเมตร มีน้ าหนัก
เพียง 0.77 มิลลิกรัม) เกือบโปร่งใสและเป็นตัวน าความร้อนและไฟฟ้าที่ดี แกรฟีนมีความว่องไว
ในการเกิดอันตรกิริยากับวัสดุอ่ืนและกับแสง และการที่แกรฟีนมีโครงสร้างโดยธรรมชาติเป็นแบบ
สองมิติ ท าให้แกรฟีนมีคุณสมบัติเฉพาะที่ไม่เหมือนอัญรูปอื่นๆ ของคาร์บอน ในช่วงปี 2004 
นักวิจัยหลายคนทีศ่ึกษาโครสร้างของท่อนาโนคาร์บอนและได้เข้าใจถึงองค์ประกอบทาง
โครงสร้างและคุณสมบัติของแกรฟีน ซึ่งลักษณะทางโครงสร้างได้รับศึกษาในหลายทศวรรษท่ีผ่าน
มาก่อนหน้านี้ เมื่อรวมเข้ากับคุณสมบัติพิเศษและความสะดวกท่ีน่าแปลกใจของการแยกออกท า
ให้เกิดการการวิจัยของแกรฟีนเป็นไปอย่างกว้างขวาง แบบจ าลองโครงสร้างของแกรฟีน แสดงดัง
ภาพที่ 2.3 
 

 
ภาพที่ 2.3 แบบจ าลองโครงสร้างของแกรฟีน (ท่ีมา: Gong, 2011) 

 
 2.2.4 ฟูลเลอรีน (Fullerene) 
 บัคมินสเตอร์ฟูลเลอรีนหรือบัคก้ีบอล (Bucky ball) เป็นโครงสร้างนาโนที่มีขนาด
เส้นผ่านศูนย์กลางของโครงสร้างเพียง 1 นาโนเมตรเท่านั้น บัคกี้บอลเป็นโครงสร้างโมเลกุลที่
ประกอบขึ้นมาจากอะตอมของธาตุคาร์บอนจ านวน 60 อะตอม (C60) เชื่อมต่อกันเป็นโครงสร้าง
ลักษณะรูปทรงกลมคล้ายกับลูกฟุตบอล ซึ่งประกอบด้วยวงหกเหลี่ยมของคาร์บอน (Hexagons) 
จ านวน 20 วง และวงห้าเหลี่ยม (Pentagons) จ านวน 12 วง โดยบัคก้ีบอลจัดเป็นสารในกลุ่ม 
ฟูลเลอรีน (Fullerenes) ซึ่งฟูลเลอรีนเป็นอัญรูป (Allotrope) แบบที่ 3 ของธาตุคาร์บอน 
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(อัญรูปแบบที่ 1 ได้แก่ แกรไฟต์หรือถ่าน และอัญรูปแบบที่ 2 ได้แก่ เพชร กลุ่มนักวิทยาศาสตร์ที่
ค้นพบโครงสร้างนาโนของบัคมินสเตอร์ฟูลเลอรีน ได้แก่ ฮาโรลด์โครโต (Harold Kroto) ริชาร์ด
สมอลลีย์ (Richard Smalley) และโรเบิร์ตเคิร์ล (Robert Curl) โดยแต่ละคนสนใจและเริ่มต้น
ท าการศึกษาเกี่ยวกับปรากฏการณ์กลุ่มคาร์บอน (Carbon cluster)  เพ่ือพิจารณาการจัดเรียงตัว
ของสายคาร์บอน หลักฐานที่ส าคัญที่ค้นพบนั้นเกิดจากการศึกษาเกี่ยวกับการดูดกลืนคลื่นแสง
ของฝุ่นระหว่างดาวเคราะห์ ซึ่งอยู่ใกล้กับดาวเคราะห์ดวงหนึ่งที่อยู่ห่างจากโลกประมาณ 1,000 
ล้านปีแสง นักวิทยาศาสตร์กลุ่มนี้ท าการทดลองโดยการจ าลองสภาพบรรยากาศของดาวดวงนั้น 
ด้วยการใช้แสงเลเซอร์ก าลังสูงยิงไปยังแผ่นแกรไฟต์ เพ่ือให้เกิดความร้อนสูงและก่อให้เกิด
สารประกอบคาร์บอนรูปต่างๆ กลายเป็นไอระเหยไปในสภาพบรรยากาศท่ีเป็นแก๊สฮีเลียม เมื่อ
ท าให้สภาพบรรยากาศเย็นตัวลงท าให้พบกลุ่มของคาร์บอน และน าไปท าการวิเคราะห์โดยใช้
เทคนิคแมสสเปคโทรเมทรี (Mass spectrometry) เพ่ือจ าแนกโมเลกุลตามขนาด ซึ่งท าให้ได้ผล
การทดลองประหลาดใจอย่างมาก เมื่อพบว่ามีโครงสร้างโมเลกุลของคาร์บอนจ านวน 60 อะตอม
เชื่อมต่อกันเป็นลักษณะรูปทรงกลมเหมือนกับลูกฟุตบอล ซึ่งโครงสร้างของคาร์บอน 60 อะตอมนี้
เป็นโครงสร้างที่มีความสมบูรณ์และมีความเสถียรมากที่สุด จากผลงานการค้นพบนี้ท าให้
นักวิทยาศาสตร์ทั้ง 3 คนนี้ได้รับรางวัลโนเบลสาขาเคมี ในปี ค.ศ. 1996 และโครงสร้างของ
คาร์บอนที่มีลักษณะคล้ายกับลูกฟุตบอลนี้จึงถูกตั้งชื่อว่าบัคมินสเตอร์ฟูลเลอรีน นั่นเอง (ชื่อ
ของบัคมินสเตอร์ฟูลเลอรีนถูกตั้งขึ้นมาตามชื่อของสถาปนิกผู้มีชื่อเสียงที่ชื่อว่า ริชาร์ดบัคมินส
เตอร์ฟูลเลอร์ (Richard Buckminster Fuller) เพ่ือให้เป็นเกียรติแก่ผลงานการออกแบบ
โครงสร้างรูปโดมครึ่งทรงกลมขนาดใหญ่ ที่ประกอบไปด้วยรูปหกเหลี่ยมและรูปห้าเหลี่ยมคล้าย
กับลูกฟุตบอลที่มีชื่อเสียงโด่งดังมากและเป็นโครงสร้างที่เหล่านักคณิตศาสตร์ให้ความสนใจเป็น
อย่างยิ่งด้วยคุณสมบัติเชิงโครงสร้างที่พิเศษ แสดงดังภาพที่ 2.4 
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ภาพที่ 2.4 บัคก้ีบอลหรือบัคมินิสเตอร์ฟูลเลอรีน (Burchell, 1999) 

 
 2.2.5 ท่อนาโนคาร์บอน  
 ท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotube) (หรือเรียกว่าท่อคาร์บอนนาโน) มีขนาดของ
โครงสร้างอยู่ในระดับนาโน เป็นวัสดุสังเคราะห์ที่มีขนาดเล็กมากและที่ได้รับความสนใจอย่างมาก
จากนักวิทยาศาสตร์ทั่วโลกและมีการศึกษาวิจัยกันอย่างแพร่หลายมากขึ้นเรื่อยๆ  ทั้งนี้
เนื่องจากว่าท่อนาโนคาร์บอนเป็นวัสดุสังเคราะห์ที่มีลักษณะโครงสร้างพิเศษที่แตกต่างไปจาก
อัญรูปทั้ง 3 แบบของธาตุคาร์บอนคือแกรไฟต์ เพชร และบัคมินสเตอร์ฟลูเลอรีน  โดยท่อนาโน
คาร์บอนเกิดข้ึนจากอะตอมคาร์บอนที่จัดเรียงตัวกันเป็นแผ่นซึ่งมีความลื่นไหลสูง (เหมือนกับ
โครงสร้างของแกรไฟต์) อะตอมคาร์บอนเหล่านี้เชื่อมโยงกันเป็นตาข่ายที่มีรูรูปหกเหลี่ยม  แต่มี
ลักษณะที่ม้วนตัวเข้าหากันเป็นท่อหรือเป็นหลอด จึงท าให้โครงสร้างนาโนนี้มีคุณสมบัติที่พิเศษ
หลายประการ โครงสร้างนาโนของท่อนาโนคาร์บอนถูกค้นพบในปี ค.ศ. 1991 โดยศาสตราจารย์
ชาวญี่ปุ่นชื่อ  ซูมิโอะ  ลิจิมะ (Sumio lijima) ท่อนาโนคาร์บอนเป็นท่อขนาดเล็กมากอยู่ในระดับ
นาโนเมตร โดยเป็นท่อท่ีสังเคราะห์ข้ึนมามีเส้นผ่านศูนย์กลางของท่ออยู่ในช่วงระหว่าง 0.4-4.0 
นาโนเมตรเท่านั้น และสามารถสังเคราะห์ได้โครงสร้างมีความยาวได้ถึง 10 ไมโครเมตร และท่อ
นาโนคาร์บอนสามารถสังเคราะห์ได้โดยแบ่งออกเป็น 2 ลักษณะ  ได้แก่  แบบมีผนังชั้นเดียวหรือ
ผนังเดี่ยว (Single wall carbon nanotube: SWCNT) และแบบที่เป็นผนังหลายชั้น (Multi-
wall carbon nanotube: MWCNT) (ซึ่งคล้ายกับการเอาท่อเล็กซ้อนกันในท่อใหญ่หลายๆ ชั้น) 
(lijima, 1991; lijima & Ichihashi, 1993) 
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2.3  ท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotube) 
       จากที่ได้กล่าวข้างต้นว่าท่อนาโนคาร์บอนที่โครงสร้างที่เกิดจากอะตอมของคาร์บอนสร้าง
พันธะกันขึ้นและมีลักษณะเป็นท่อที่มีขนาดของเส้นผ่านศูนย์กลางในระดับนาโนเมตร ท่อนาโน
คาร์บอนยังเป็นวัสดุที่มีความน่าทึ่งคือมีสมบัติโดนเด่นหลายประการเช่นมีค่าการน าไฟฟ้าและการ
น าความร้อนเป็นเลิศ เป็นได้ทั้งวัสดุตัวน าหรือกึ่งตัวน า มีลักษณะเสมือนน าแผ่นแกรฟีนมาม้วนให้
มีรูปร่างเป็นท่อจะได้ท่อนาโนคาร์บอน โดยเกิดการเปลี่ยนแปลงพันธะจากไฮบริดออร์บิทัลแบบ 
sp2 ของแผ่นแกรฟีนเป็นพันธะที่อยู่ระหว่าง sp2 และ sp3 ที่มีการโค้งงอหรือม้วนงอดังที่เกิดในท่อ
นาโนคาร์บอนซึ่งท าให้เกิดความเครียดของพันธะ (Bond strain) มากขึ้นเพราะต้องมีการเหนี่ยว
รั้งเพื่อให้มีการโค้งงอปริมาณของความเครียดพันธะขึ้นกับขนาดของเส้นผ่านศูนย์กลางของการ
ม้วนถ้าท่อนาโนคาร์บอนมีขนาดเล็กมากจะมีความเป็น sp3 มากกว่ามีความเครียดพันธะมากกว่า
แต่ถ้าเส้นผ่านศูนย์กลางขนาดใหญ่ขึ้นพันธะจะผ่อนคลายมากข้ึนมีความเครียดพันธะลดลงและมี
ความใกล้เคียงกับแผ่นแกรฟีนมากยิ่งขึ้นไปด้วยซึ่งจะมีความเป็น sp 2 มาก (วิทยา เรืองพรวิสุทธิ,์ 
2558) ท่อนาโนคาร์บอนเป็นวัสดุระดับนาโนที่มีความยาวโดดเด่น มีโครงสร้างแบบหนึ่งมิติ (1D 
nanomaterial) อะตอมในโครงสร้างอยู่ที่ผิวทั้งหมดท าให้มีความสามารถในการเกิดปฏิกิริยาสูง
เนื่องจากอะตอมที่ผิวสัมผัสกับสิ่งแวดล้อมรอบตัวได้ทุกอะตอม มีการจัดเรียงตัวหลายแบบขึ้นกับ
ทิศทางของลักษณะโครงสร้างท่อนาโนคาร์บอน กล่าวอย่างง่ายๆ คือถ้าเสมือนการม้วนตัวของ 
แผ่นแกรฟีนมว้นปิดเป็นท่อทรงกระบอก แผ่นแกรฟีนจะสามารถเกิดการม้วนตัวตามแนวแกนได้ 
3 แบบ คือ ตามแนวแกนสมมาตร ถ้าเป็นแกนแนวตั้งจะเห็นโครงสร้างท่อแบบอาร์มแชร์ 
(Armchair) แกนแนวนอนจะได้ท่อแบบซิกแซก (Zigzag) และถ้าม้วนต่างจากนี้จะได้ท่อแบบ    
ไครอล (Chiral) แสดงดังภาพที่ 2.5 
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ภาพที่ 2.5 ชนิดของท่อนาโนคาร์บอน 

ที่มา: http://digital.lib.kmutt.ac.th/magazine/issue4/covers/cover1.html 
 

2.3.1  การสังเคราะห์ท่อนาโนคาร์บอน 
 ท่อนาโนคาร์บอนสังเคราะห์ได้หลายวิธีได้แก่วิธีการตกเคลือบด้วยไอเคมี 
(Chemical Vapor Deposition, CVD) การยิงด้วยเลเซอร์ (Laser ablation) และอาร์กไฟฟ้า 
(Electric arc) วิธีที่นิยมคือ CVD การสังเคราะห์ท่อนาโนคาร์บอนด้วยวิธีนี้จะผ่านแก๊สที่มี
คาร์บอนเป็นองค์ประกอบเช่น มีเทน อะเซทิลีน เอทิลีน แอลกอฮอล์ คาร์บอนมอนนอกไซด์    
โพรพิลีน เฮกเซนหรือเบนซีน เป็นต้น เข้าไปในระบบที่มีบรรยากาศแบบรีดิวซ์และอุณหภูมิสูง 
การสังเคราะห์ท่อนาโนคาร์บอนโดยทั่วไปมักได้ท่อนาโนคาร์บอนหลากหลายรูปแบบผสมรวมกัน
เช่น ท่อคาร์บอนนาโนแบบชั้นเดียว ท่อคาร์บอนนาโนแบบสองชั้น (Double walls nanotubes: 
DWNTs) หรือแบบหลายชั้น ซึ่งเป็นนาโนท่อคาร์บอนที่เกิดได้ง่ายและมักปนมากับการสังเคราะห์
ท่อคาร์บอนนาโนแบบชั้นเดียวหรือแบบสองชั้นการสังเคราะห์ให้ได้ท่อนาโนคาร์บอนแบบชั้น
เดียวจะใช้ตัวเร่งปฏิกิริยา โดยส่วนมากใช้เหล็ก เนื่องจากเป็นโลหะราคาถูกหรืออาจใช้ตัวเร่ง
ปฏิกิริยาที่เป็นโลหะชนิดอื่นโดยน ามากระจายบนวัสดุรองรับที่มีความเฉื่อยต่อปฏิกิริยาเพ่ือลด
ปริมาณโลหะท่ีมีราคาแพงและลดการเกาะรวมตัวของอนุภาคตัวเร่งปฏิกิริยาเนื่องจากความร้อน
ซึ่งท าให้ประสิทธิภาพลดลง เตาปฏิกรณ์เคมีในการสังเคราะห์ท่อนาโนคาร์บอนด้วยวิธี CVD มี
หลายแบบ ในที่นี้จะยกตัวอย่างเตาปฏิกรณ์ดังภาพที่ 2.6 ซ่ึงภายในเตาจะมีถาดส าหรับวางตัวเร่ง
ปฏิกิริยาที่ต าแหน่งความร้อนสูงถึง 1,000 องศาเซลเซียส ที่ความดันบรรยากาศมีการผ่านแก๊ส

http://digital.lib.kmutt.ac.th/magazine/issue4/covers/cover1.html
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มีเทนท่ีใช้เป็นแหล่งให้คาร์บอนและให้ไฮโดรเจนผ่านในระบบเพื่อป้องกันปฏิกิริยาออกซิเดชัน
และท าการรีดิวซ์เพ่ือให้เกิดท่อนาโนคาร์บอน 

 

 
ภาพที่ 2.6 เตาปฏิกรณ์ส าหรับการสังเคราะห์ท่อนาโนคาร์บอนด้วยกระบวนการ CVD 

ที่มา: http://digital.lib.kmutt.ac.th/magazine/issue4/covers/cover1.html 
 

กลไกการเกิดท่อนาโนคาร์บอนมีการเสนอ 2 กลไกคือการเติบโตแบบฐาน 
(Base growth) เป็นการสร้างท่อนาโนคาร์บอนที่น าสารตั้งต้นที่มีคาร์บอนเป็นองค์ประกอบมาท า
ให้เกิดปฏิกิริยาการแตกตัวเป็นคาร์บอนอะตอมและตกกระทบที่ต าแหน่งฐานรองเนื้ออะลูมินาซึ่ง
มีตัวเร่งปฏิกิริยาเกาะอยู่โดยแรงยึดเหนี่ยวระหว่างอนุภาคตัวเร่งปฏิกิริยากับอะลูมินาเป็นพันธะ
เคมีหรือหรือการดูดซับแบบเคมี (Chemisorptions) ท าให้มีแรงยึดเหนี่ยวที่แข็งแรงส่วนอีกกลไก
หนึ่งคือการเติบโตแบบปลาย (Tip growth) ซึ่งเป็นกระบวนการสร้างท่อนาโนคาร์บอนโดยน า
สารตั้งต้นที่มีคาร์บอนเป็นองค์ประกอบมาท าให้เกิดปฏิกิริยาการแตกตัวเป็นคาร์บอนอะตอมบน
ผิวตัวเร่งที่มีแรงยึดเหนี่ยวพ้ืนผิวระหว่างตัวเร่งปฏิกิริยากับฐานรองรับน้อยมากท าให้คาร์บอน
อะตอมที่ตกกระทบเพิ่มข้ึนเรื่อยๆก็ยกตัวเร่งปฏิกิริยาขึ้นไปตามการเติบโตของท่อนาโนคาร์บอน
มักเกิดมากเมื่อตัวเร่งปฏิกิริยาเกาะอยู่บนซิลิกาแสดงดังภาพที่ 2.7 
 

http://digital.lib.kmutt.ac.th/magazine/issue4/covers/cover1.html
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    (ก)         (ข) 

ภาพที่ 2.7 กลไกการเกิดท่อนาโนคาร์บอน (ก) การเติบโตแบบฐานและ (ข) การเติบโตแบบ
ปลาย 
ที่มา: http://digital.lib.kmutt.ac.th/magazine/issue4/covers/cover1.html 
 
 

 2.3.2  สมบัติของท่อนาโนคาร์บอนกับการประยุกต์ใช้ 
      ท่อนาโนคาร์บอนจะมีทั้งที่เป็นชั้นเดียวและหลายชั้นแสดงดังภาพที่ 2.8 ในกรณีที่มี
หลายชั้นแรงระหว่างชั้นของท่อนาโนคาร์บอนจะยึดกันด้วยแรงแวนเดอร์วาลล์ท่อนาโนคาร์บอน
เป็นวัสดุนาโนที่อิเล็กตรอนถูกกักบริเวณให้เคลื่อนที่ได้ในทิศทางตามความยาวของท่อนาโน
คาร์บอนในทิศทางเดียวและระยะอิสระเฉลี่ย (Mean free path) ของอิเล็กตรอนมีค่าใกล้เคียง
กับขนาดของท่อนาโนท าให้มีค่าการน าไฟฟ้าที่ไม่มีความต้านทานไม่มีการชนกันของอิเล็กตรอน
หรือที่เรียกว่าการน าไฟฟ้าแบบบอลลิสติก (Ballistic conduction) จึงน ามาใช้เป็นวัสดุ
อิเล็กโทรดในวงจรอิเล็กทรอนิกส์เพ่ือลดความต้านทานหรือความร้อนท่ีเกิดจากความต้านทานใน
วงจรได้ ท่อนาโนคาร์บอนที่มีสมบัติเป็นวัสดุกึ่งตัวน าจะน ามาสร้างเป็นเซนเซอร์ในการตรวจวัด

http://digital.lib.kmutt.ac.th/magazine/issue4/covers/cover1.html
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แก๊ส เช่น แอลกอฮอล์หรือแอลพีจี เนื่องจากท่อนาโนคาร์บอนในส่วนที่เป็นวัสดุกึ่งตัวน าจะ
สามารถเปลี่ยนแปลงความต้านทานหรือการน าไฟฟ้าได้เมื่อมีแรงภายนอกมากระตุ้น 

 

 
ภาพที่ 2.8 ท่อนาโนคาร์บอนผนังชั้นเดียวและท่อนาโนคาร์บอนผนังหลายชั้น 
ที่มา: http://www.il.mahidol.ac.th/e-media/nano/Page/Unit3-8.html 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

http://www.il.mahidol.ac.th/e-media/nano/Page/Unit3-8.html
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 ตารางท่ี 2.1 
 สมบัติของท่อนาโนคาร์บอน 

สมบัติโดยทั่วไป  
ชื่อตามระบบ IUPAC Carbon nanotube 

CAS number 308068-56-6 
สูตรโมเลกุล C 

น้ าหนักโมเลกุล 12.011 กรัมต่อโมล 
ความหนาแน่น 2.267 กรัมต่อลูกบาศก์เซนติเมตร 
จุดหลอมเหลว 3550°C ที่ ความดัน 10 atm 

(ในสภาพอากาศปรกติ คาร์บอนจะไม่หลอมเว้นแต่ได้รับ
ความร้อน) 

จุดเดือด 4027°C 
ลักษณะทั่วไป สีด า (ในรูปของแกรไฟต์) ใส (ในรูปของเพชร) 

ท่อนาโนคาร์บอนผนังเดี่ยวจะมีขนาดเส้นผ่านศูนย์กลาง 1 
นาโนเมตร ท่อนาโนคาร์บอนผนังหลายชั้นจะมีขนาดเส้นผ่าน
ศูนย์กลาง 2-100 นาโนเมตร 

 
ตารางท่ี 2.2  
ความแข็งแรงของท่อนาโนคาร์บอนเทียบกับวัสดุอ่ืน 

วัสดุ ค่าโมดูลัสของยัง 
(GPa) 

ค่าความต้านทานแรงดึง 
(GPa) 

ค่าความหนาแน่น 
(GPa) 

SWNTs 1054 150 1.33 
MWNTs 1200 150 2.6 
Steel 208 0.4 7.8 
Epoxy 3.5 0.005 1.25 
Wood 16 0.008 0.6 

 
 ความต้านทานแรงดึง (Tensile strength) ของท่อนาโนคาร์บอนจะมีค่าสูงมาก          
ในทิศทางตามความยาวเนื่องจากท่อนาโนคาร์บอนเป็นวัสดุนาโนแบบ 1 มิติ ที่มีความยาวด้าน
หนึ่งยืดยาวออกไปประกอบกับท่อนาโนคาร์บอนเกิดจากการสร้างด้วยพันธะโคเวเลนต์ที่มีความ
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แข็งแรงที่สุดตารางที่ 2.2 เป็นการเปรียบเทียบสมบัติทางกลของท่อนาโนคาร์บอนกับวัสดุชนิดอื่น
ด้วยสมบัติพิเศษของท่อนาโนคาร์บอนจึงมีการน ามาใช้งานในด้านความแข็งแรง อาทิสร้างความ
แข็งแรงให้กบัไม้เทนนิส ไม้เบสบอล จักรยาน นอกจากความแข็งแรงที่โดดเด่นกว่าโลหะและวัสดุ
อ่ืนๆ แล้วท่อนาโนคาร์บอนยังมีน้ าหนักเบาเนื่องจากมีน้ าหนักอะตอมเพียง 12.011 กรัมต่อโมล 
  2.3.3 ประโยชน์ของท่อนาโนคาร์บอนกับการประยุกต์ใช้ 
  การเสริมความแข็งแรงให้กับวัสดุ โดยท่อนาโนคาร์บอนน ามาใช้งานกันอย่าง
แพร่หลายในลักษณะสารผสมที่ให้ความแข็งแรงแก่วัสดุต่างๆ เช่น เซรามิค โพลีเมอร์ เป็นต้น     
ท่อนาโนคาร์บอนจึงปรากฏในผลิตภัณฑ์หลายชนิด เช่น เครื่องบิน ยานยนต์ อุปกรณ์กีฬา เป็น
ต้น รวมทั้งสารเรซินอีพอกซีที่ใช้กันอย่างแพร่หลายในวัสดุต่างๆ  ท่อนาโนคาร์บอนใช้งานกันมาก
ในอุตสาหกรรมต่อไปนี้อุตสาหกรรมสิ่งทอ ท่อนาโนคาร์บอนได้น ามาใช้กันมากส าหรับสิ่งทอใน
การทหาร เช่น เสื้อเกราะกันกระสุนในปัจจุบันการพัฒนาท่อนาโนคาร์บอนให้อยู่ในลักษณะเส้น
ใยเคลือบหรือกระจายในเส้นใยพอลิเมอร์อยู่ระหว่างการวิจัยและพัฒนาซึ่งจะท าให้ราคาของท่อ
นาโนคาร์บอนถูกลงและสามารถน าไปใช้ในอุตสาหกรรมสิ่งทอได้แพร่หลายมากยิ่งขึ้น 
             อุตสาหกรรมอิเล็กโทรนิกส์ จากลักษณะของการน าความร้อนที่ดี และการมีสมบัติรับ
แรง ทางกลที่ดี ท าให้ท่อนาโนคาร์บอนน ามาใช้งานกันมากในเครื่องมืออิเล็กทรอนิกส์ เช่น 
คอมพิวเตอร์ อุปกรณ์ฉายภาพหรือจอภาพแบบแบน (Flat panel displays) หรือใน light 
emitting diodes (LED) เป็นต้น รวมถึงการใช้งานในอุตสาหกรรมอิเล็กทรอนิกส์หลายชนิดที่อยู่
ระหว่างการวิจัย เช่น อุปกรณ์เก็บไฮโดรเจน เซลล์แสงอาทิตย์ เซนเซอร์ รวมถึงเครื่องฉายภาพ
หรือจอภาพแบบแบนที่ยืดหยุ่นได้เป็นต้น จากความสามารถในการเก็บประจุได้ดีของท่อนาโน
คาร์บอนในปัจจุบันท่อนาโนคาร์บอนได้ถูกน ามาใช้มากอย่างแพร่หลายในแบตเตอรี่ของ
โทรศัพท์มือถือ และคอมพิวเตอร์แบบโน้ตบุ๊ก  
      อุตสาหกรรมการผลิตเครื่องมือตรวจวัดหรือเซนเซอร์ การใช้งานท่อนาโนคาร์บอน
ในการตรวจวัดด้วยเซนเซอร์ เป็นการใช้งานที่อยู่ระหว่างการวิจัยและพัฒนา ซึ่งมีแนวโน้มสูงที่จะ
แพร่หลายเป็นอย่างมากในอุตสาหกรรมอันใกล้นี้ โดยท่อนาโนคาร์บอนได้น ามาใช้กันมากในการ
เป็นเซนเซอร์ ส าหรับตรวจวัดทางด้านเคมี โดยเฉพาะอย่างยิ่งแก๊สเซนเซอร์ โดยอาศัยลักษณะ
สมบัติเฉพาะในการน าไฟฟ้า การน าความร้อน และลักษณะสมบัติทางกล ตลอดจนลักษณะสมบัติ
ทาง thermoelectric ซึ่งไวต่อการท าปฏิกิริยากับแก๊สที่เข้ามาสัมผัสกับผนังท่อนาโนคาร์บอน 
ท าให้สามารถตรวจวัดแก๊สต่างๆ เช่น ฮีเลียม ไนโตรเจน ไฮโดรเจน เป็นต้นตลอดจนแก๊สอินทรีย์
ระเหยง่าย (Volatile organic compounds, VOC) ได้อีกด้วย  
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     นอกจากนี้ท่อนาโนคาร์บอนยังได้น าไปใช้ในการตรวจวัดทางชีวภาพ ซึ่งรวมไปถึงการ
น าไปใช้งานในเครื่องมือทางการแพทย์และระบบการน าส่งยา (Drug delivery) ในการตรวจวัด
ทางชีวภาพนั้น เอนไซม์จะถูกตรึงในท่อนาโนคาร์บอนและน ามาใช้ในการตรวจวัดทางชีวภาพได้ 
โดยท่อนาโนคาร์บอนที่น ามาใช้ในการตรวจวัดทางชีวภาพมีทั้งแบบท่อนาโนคาร์บอนผนังเดี่ยว
และผนังหลายชั้น 
       อุตสาหกรรมผลิตเครื่องมือวิเคราะห์ทางเคมี การใช้งานของท่อนาโนคาร์บอนได้น ามาขยาย
ผลจากการตรวจวัดด้วยเซนเซอร์ไปสู่การน าไปใช้ในเครื่อง Voltammetry โดยท่อนาโนคาร์บอน
ที่น ามาใช้ในงานนี้มีทั้งในรูปแบบของท่อนาโนคาร์บอนผนังเดี่ยว และผนังหลายชั้น  
        นอกจากนี้ท่อนาโนคาร์บอนยังถูกน าไปใช้ในการสกัดสารเคมีในกระบวนการ Solid-
phase extraction โดยใช้คุณสมบัติการดูดซับที่ดีของท่อนาโนคาร์บอนโดยนิยมใช้ท่อนาโน
คาร์บอนผนังหลายชั้นในการเป็นวัสดุดูดซับทางเคมีและรวมไปถึงการใช้งานในการตรวจวัด
สารเคมีแบบ Chromatography เช่น ในการใช้งานในส่วนของการตรวจวัดในลักษณะของ 
Electrochemical ของเครื่อง High performance liquid chromatography (HPLC) เป็นต้น  
(Dresselhaus, et al., 2001) 
 
2.4 แก๊สพิษ (Toxic gas) 

ปัจจุบันมลภาวะทางอากาศที่เกิดขึ้นในสิ่งแวดล้อมทั้งในรูปของฝุ่นละอองและแก๊ส ส่วน
ใหญ่เกิดจากการปล่อยของเสียจากยานยนต์ออกสู่สิ่งแวดล้อม สาเหตุเนื่องมาจากการใช้คมนาคม
ทั้งในส่วนของการเดินทางและการขนส่งเป็นจ านวนมาก ก่อให้เกิดผลเสียต่างๆ ตามมา ส่งผล
กระทบโดยตรงต่อการด ารงชีวิตของมนุษย์ เช่น ปัญหาทางด้านสุขภาพอนามัย ดังนั้นการติดตาม
และเฝ้าระวังมลภาวะทางอากาศจึงมีความส าคัญและจ าเป็นอย่างยิ่ง โดยแก๊สส่วนใหญ่ที่พบตาม
ท้องถนนทั่วไป ได้แก่ แก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์ แก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ แก๊สไนโตรเจนได
ออกไซด์ ซึ่งเป็นแก๊สพิษที่ก่อให้เกิดอันตรายต่อร่างกายได้ มีฤทธิ์เป็นกรดหากสัมผัสทางการ
หายใจ มีผลท าให้ระคายเคืองอย่างรุนแรงต่อระบบทางเดินหายใจ รวมทั้งระคายเคืองต่อตาและ
คอ ฯลฯ เพ่ือเป็นการระวังและป้องกันอันตรายที่อาจจะเกิดขึ้น จึงจ าเป็นจะต้องมีอุปกรณ์ที่
สามารถใช้ตรวจวัดแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์ในสถานที่ต่างๆ เพ่ือให้ทราบปริมาณของแก๊ส
ดังกล่าวการศึกษาและพัฒนาวัสดุที่น ามาใช้ผลิตเป็นแก๊สเซนเซอร์ (Gas sensor) จึงมีความ
จ าเป็นในยุคปัจจุบันเป็นอย่างยิ่ง แก๊สเซนเซอร์ที่ดีควรมีขนาดเล็ก มีความไวและการตอบสนองที่
สูง สามารถเชื่อถือได้ และที่ส าคัญควรมีราคาไม่แพง จากผลการวิจัยที่ผ่านมาพบว่ามีการพัฒนา
วัสดุจ าพวกโลหะออกไซด์น ามาใช้ในระบบเฝ้าระวังมลพิษทางอากาศอย่างไรก็ตาม วัสดุจ าพวกนี้
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สามารถท างานได้อย่างมีประสิทธิภาพเฉพาะช่วงอุณหภูมิสูงเท่านั้น จึงถือเป็นอุปสรรคในการ
น ามาใช้งานในสภาพแวดล้อมที่อยู่ในระดับอุณหภูมิห้อง 

2.4.1 แก๊สจากกระบวนการเผาไหม้เครื่องยนต์ 
ทุกวันนี้ทุกคนคงหลีกเลี่ยงการสัมผัสกับแก๊สที่ชื่อว่า แก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์ไม่พ้น 

และมนุษย์อาจเป็นตัวการในปล่อยแก๊สชนิดนี้ออกสู่สิ่งแวดล้อมหากคุณใช้รถยนต์ในการเดินทาง 
เนื่องจากแก๊สชนิดนี้ไม่ได้มีแหล่งก าเนิดเฉพาะเพียงแต่ในอุตสาหกรรมแต่ยังเป็นแก๊สที่ได้จาก
กระบวนสันดาปที่ไม่สมบูรณ์ของสารประกอบคาร์บอนที่อยู่ในเครื่องยนต์ของรถยนต์ 
รถจักรยานยนต์ หรือรถอ่ืนๆ ที่ใช้เครื่องยนต์เป็นตัวขับเคลื่อน รวมถึงการเผาไหม้ที่ไม่สมบูรณ์
ของเชื้อเพลิงต่างๆ เช่น น้ ามันเบนซิน น้ ามัน และไม้ เป็นต้น ด้วยอัตราส่วนผสมที่แตกต่างในแต่
ละตัวของไนโตรเจน จึงส่งผลต่อมนุษย์และสิ่งแวดล้อมที่แตกต่างกัน และแก๊สในกลุ่มนี้สามารถ
เคลื่อนที่ไปจากแหล่งก าเนิดได้เป็นระยะทางไกลกว่าร้อยกิโลเมตร เมื่อไนโตรเจนออกไซด์ท า
ปฏิกิริยากับสารระเหยอินทรีย์ (Volatile organic compound) และมีพลังงานจากแสงอาทิตย์
ช่วยเร่งปฏิกิริยา จะท าให้เกิดแก๊สโอโซนในระดับภาคพ้ืนดิน (Smog) เมื่อมนุษย์สูดดมแก๊สนี้เข้า
ไปเป็นเวลานาน เนื้อปอดจะถูกท าลาย ท าให้ประสิทธิภาพการท างานของปอดลดลงโดยเฉพาะผู้
ที่อยู่ในกลุ่มเสี่ยง เช่น เด็ก ผู้สูงอายุ ผู้ป่วยโรคปอดหรือระบบทางเดินหายใจ แม้พ้ืนที่ไกลจากจุด
ก าเนิดแก๊สก็ได้รับผลกระทบได้เนื่องจากแก๊สสามารถเคลื่อนที่ไปสู่ที่ต่างๆ ได้ด้วยการพัดพาของ
กระแสลมฝนกรด เมื่อไนโตรเจนออกไซด์ หรือ แก๊สในกลุ่มซัลเฟอร์ออกไซด์ ท าปฏิกิริยากับสาร
ตัวอ่ืนที่อยู่ในชั้นบรรยากาศของโลก หากแก๊สเหล่านี้โดนฝนหรือไอน้ าแล้วตกลงสู่พ้ืนดิน
รูปแบบ ฝน หมอก หิมะ หรืออนุภาคอ่ืน ๆ ที่ไม่มีองค์ประกอบของน้ า หากวัตถุใดสัมผัสจะท าให้
เกิดภาวะการกัดกร่อน หากตกลงในแหล่งน้ าจะท าให้เกิดภาวะความเป็นกรด ส่งผลต่อ
สภาพแวดล้อมเหล่านั้นท าให้ไม่เหมาะส าหรับการด ารงชีวิตของสิ่งมีชีวิตทั้งพืชและสัตว์           
กรดไนตริกเกิดจากแก๊สไนโตรเจนออกไซด์ ท าปฏิกิริยากับสารประกอบตัวอ่ืนๆ เช่น แอมโมเนีย 
หรือ ไอน้ า ท าให้เกิดฝุ่นละอองที่มีอนุภาคเล็ก หากสูดดมเข้าไปจะส่งผลต่อระบบทางเดินหายใจ
ท าลายปอด ส่วนผู้ที่มีภาวะโรคเก่ียวกับระบบทางเดินหายใจอยู่แล้วจะส่งผลกระทบรุนแรงขึ้น 
หรือกลุ่มผู้ป่วยโรคหัวใจไนเตรท หากอยู่ในแหล่งน้ ามากเกินไปจะท าพืชน้ าเจริญเติบโตมากจน
ท าลายระบบนิเวศในแหล่งน้ าภาวะเรือนกระจก (Greenhouse effect) เกิดจากแก๊สไนตรัส
ออกไซด์ ท าให้อุณหภูมิของโลกสูงขึ้นสารประกอบทางเคมีเป็นพิษอ่ืนๆ เช่น ไนเตรทเรดิคัล     
ไนโตรเรนส์ ไนโตรซาไมด์ ซึ่งอาจส่งผลต่อการกลายพันธุ์ของสิ่งมีชีวิตบดบังทัศนวิสัยการมองเห็น 
ไนเตรท และ ไนโตรเจนไดออกไซด์ บดบังหรือขัดขวางการเดินทางของแสงอาทิตย์ ส่งผลให้   
ทัศนวิสัยการมองเห็นสั้นลง 

https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B9%84%E0%B8%99%E0%B9%82%E0%B8%95%E0%B8%A3%E0%B9%80%E0%B8%88%E0%B8%99
https://th.wikipedia.org/w/index.php?title=%E0%B8%AA%E0%B8%B2%E0%B8%A3%E0%B8%A3%E0%B8%B0%E0%B9%80%E0%B8%AB%E0%B8%A2&action=edit&redlink=1
https://th.wikipedia.org/w/index.php?title=%E0%B8%AA%E0%B8%B2%E0%B8%A3%E0%B8%A3%E0%B8%B0%E0%B9%80%E0%B8%AB%E0%B8%A2&action=edit&redlink=1
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%9E%E0%B8%A5%E0%B8%B1%E0%B8%87%E0%B8%87%E0%B8%B2%E0%B8%99
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%94%E0%B8%A7%E0%B8%87%E0%B8%AD%E0%B8%B2%E0%B8%97%E0%B8%B4%E0%B8%95%E0%B8%A2%E0%B9%8C
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%94%E0%B8%A7%E0%B8%87%E0%B8%AD%E0%B8%B2%E0%B8%97%E0%B8%B4%E0%B8%95%E0%B8%A2%E0%B9%8C
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B9%82%E0%B8%AD%E0%B9%82%E0%B8%8B%E0%B8%99
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%81%E0%B9%8A%E0%B8%B2%E0%B8%8B
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%9B%E0%B8%AD%E0%B8%94
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%9B%E0%B8%AD%E0%B8%94
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%9B%E0%B8%AD%E0%B8%94
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%A3%E0%B8%B0%E0%B8%9A%E0%B8%9A%E0%B8%97%E0%B8%B2%E0%B8%87%E0%B9%80%E0%B8%94%E0%B8%B4%E0%B8%99%E0%B8%AB%E0%B8%B2%E0%B8%A2%E0%B9%83%E0%B8%88
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%81%E0%B9%8A%E0%B8%B2%E0%B8%8B
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%81%E0%B9%8A%E0%B8%B2%E0%B8%8B
https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%A5%E0%B8%A1
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https://th.wikipedia.org/wiki/%E0%B8%AD%E0%B8%B8%E0%B8%93%E0%B8%AB%E0%B8%A0%E0%B8%B9%E0%B8%A1%E0%B8%B4


22 
 

 

2.4.2 แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ 
ไฮโดรเจนไซยาไนด์ สูตรโมเลกุล HCN พบในรูปของแก๊สไม่มีสี มีกลิ่นฉุน จุดเดือด 26 

°C จุดหลอมเหลว 11°C จัดเป็นแก๊สพิษ โดยแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์จะเกิดปฏิกิริยาโพลีเมอร์    
ไรเซชั่นที่รุนแรงเมื่อสัมผัสกับอุณหภูมิที่สูงกว่า 50°C และเกิดการออกซิไดซ์อย่างรุนแรงเมื่อสัมผัส
กับสารที่เป็นกรดหรือเบส ในกรณีท่ีเกิดเพลิงไหม้จากแก๊สนี้ สิ่งแรกที่ควรปฏิบัติ ให้รีบไปปิด
แหล่งรั่วไหลของแก๊สโดยให้สวมอุปกรณ์ช่วยหายใจชนิดมีถังอากาศในตัว (SCBA) พร้อมหน้ากาก
เต็มหน้าและชุดป้องกันสารเคมี และใช้น้ าฉีดเป็นฝอยเพ่ือหล่อเย็นภาชนะบรรจุแก๊สอยู่เสมอห้าม
ใช้สารดับเพลิงเพราะอาจเกิดปฏิกิริยาที่รุนแรงได้ นอกจากนี้ยังพบว่า ไฮโดรเจนไซยาไนด์จัดเป็น
แก๊สพิษท่ีตรวจพบในควันบุหรี่ ซึ่งจะเข้าไปท าลายเยื่อบุผิวหลอดลมส่วนปลายและถุงลมท าให้เกิด
โรคหลอดลมอักเสบ ถุงลมโป่งพอง 

2.4.3 แก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ 
ไซยาโนเจนคลอไรด์ (Cyanogen chloride) เป็นของเหลวใสไม่มีสี หรือแก๊ส ที่มีกลิ่นฉุน 

จุดเดือดเท่ากับ 13.8°C และจุดหลอมเหลวเท่ากับ 6°C ไม่ติดไฟ สามารถละลายได้ดีในน้ า 
แอลกอฮอล์ อีเทอร์ และสารตัวท าละลายอินทรีย์อื่นๆ อุตสาหกรรมที่ใช้ ในการสังเคราะห์
สารอินทรีย์ และแก๊สพิษในทางการทหาร อนุพันธ์เบนซีนหลายๆ ชนิดถูกใช้เป็นสารเตือนให้รู้ ใน
แก็สรมฆ่าแมลง (Fumigant gas) ใช้ในการท าให้โลหะสะอาดการท าแร่ให้บริสุทธิ์การสังเคราะห์
ยาง การสัมผัสในการท างาน อาจเกิดขึ้นโดยการหายใจ และการสัมผัสทางผิวหนังในสถานที่
ท างาน ที่มีการผลิต หรือการใช้สาร Cyanogen chloride จับกับธาตุเหล็กในไมโตคอนเดรีย 
ยับยั้งการท างานของไซโตโครมออกซิเดส ท าให้การหายใจในระดับเซลล์เสียไป เซลล์จะตายจาก
การขาดออกซิเจน  ส่วนหนึ่งจะถูกขับทางลมหายใจในรูปที่ยังไม่มีการเปลี่ยนแปลง เอ็นไซม์ 
Rhodanase ในร่างกายจะเปลี่ยน Cyanide เป็น Thiocyanate และถูกขับออกทางปัสสาวะ ไอ
ของ Cyanogen chloride ท าให้เกิดระคายเคืองตา และทางเดินหายใจ ผลต่อทางเดินหายใจ 
รวมถึงน้ าท่วมปอด ซึ่งอาจเกิดตามมาล่าช้าในภายหลัง และผลโดยรวมต่อร่างกาย ท าให้อ่อนแรง 
ปวดหัว สับสน คลื่นไส้ หรืออาเจียน ในรายที่ไม่รุนแรง ความดันโลหิตยังคงอยู่ในระดับปกติ 
อย่างไรก็ตามชีพจรจะเพ่ิมขึ้นอัตราการหายใจจะหลากหลายตามความเข้มข้นของการสัมผัส เช่น 
ในรายที่สัมผัสเล็กน้อยจะหายใจเร็วขึ้น หรือช้าลงหายใจทางปากในรายที่สัมผัสอย่างมาก 
(กลุ่มพิษวิทยาและชีวเคมี, 2542) 
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2.5 กระบวนการดูดซับ  
กระบวนการดูดซับ (Adsorption process) เกิดจากการสะสมตัวของสารหรือความ

เข้มข้นของสารที่บริเวณพ้ืนผิวหรือระหว่างผิวหน้า (Interface) สามารถเกิดที่บริเวณผิวสัมผัส
ระหว่าง 2 สภาวะใดๆ เช่น ของเหลวกับของเหลว แก๊สกับของเหลว แก๊สกับของแข็ง หรือ
ของเหลวกับของแข็ง โดยโมเลกุลหรือคอลลอยด์ที่ถูกดูดจับเรียกว่า สารถูกดูดซับ  (Adsorbate) 
ส่วนสารที่ท าหน้าที่ดูดซับเรียกว่า สารดูดซับ (Adsorbent) หากพิจารณาการดูดซับจากแรงยึด
เหนี่ยวระหว่างโมเลกุลที่ถูกดูดซับกับผิวของสารดูดซับ จะแบ่งกระบวนการดูดซับเป็น 2 ชนิดคือ 
ถ้าแรงยึดเหนี่ยวเป็นแรงแวนเดอร์วาลส์ (van der Waals forces) จะเป็นการดูดซับทาง
กายภาพ (Physical adsorption) แต่ถ้าแรงยึดเหนี่ยวท าให้เกิดพันธะเคมีระหว่างโมเลกุลที่ถูก
ดูดซับกับผิวของสารดูดซับจะเรียกว่า การดูดซับทางเคมี (Chemical adsorption) 

2.5.1 การดูดซับทางกายภาพ 
การดูดซับทางกายภาพเป็นการดูดซับที่เกิดจากแรงดึงดูดระหว่างโมเลกุลอย่างอ่อน คือ 

แรงแวนเดอร์วาลส์ ซึ่งเกิดจากการรวมแรง 2 ชนิด คือ แรงกระจายและแรงไฟฟ้าสถิตย์ การ
ดึงดูดด้วยแรงที่อ่อนท าให้การดูดซับประเภทนี้มีพลังงานการคายความร้อนค่อนข้างน้อยคือต่ า
กว่า 20 กิโลจูลต่อโมล สามารถฟ้ืนฟูสภาพของตัวดูดซับได้ง่ายด้วย สารที่ถูกดูดซับสามารถเกาะ
อยู่รอบๆ ผิวของสารดูดซับได้หลายชั้นหรือในแต่ละชั้นของโมเลกุลสารถูกดูดซับจะติดอยู่กับชั้น
ของโมเลกุลของสารถูกดูดซับในชั้นก่อนหน้านี้ โดยจ านวนชั้นจะเป็นสัดส่วนกับความเข้มข้นของ
สารถูกดูดซับ และจะเพ่ิมมากข้ึนตามความเข้มข้นที่สูงขึ้นของตัวถูกละลายในสารละลาย 

2.5.2 การดูดซับทางเคมี 
           การดูดซับทางเคมี เกิดข้ึนเมื่อตัวถูกดูดซับกับตัวดูดซับท าปฏิกิริยาเคมีกัน ซึ่งส่งผลให้
เกิดการเปลี่ยนแปลงทางเคมีของตัวถูกดูดซับเดิม โดยมีพันธะเคมีซึ่งเป็นพันธะที่แข็งแรง          
มีพลังงานกระตุ้นเข้ามาเกี่ยวข้องท าให้ความร้อนของการดูดซับมีค่าสูงประมาณ 50-400 กิโลจูล
ต่อโมล หมายความว่าการก าจัดตัวถูกดูดซับออกจากผิวตัวดูดซับจะท าได้ยาก คือไม่สามารถ
เกิดปฏิกิริยาผันกลับได้ (Irreversible) และการดูดซับประเภทนี้จะเป็นการดูดซับแบบชั้นเดียว 
(Monolayer) เท่านั้น ซึ่งการดูดซับทางกายภาพและทางเคมีมีข้อแตกต่างกันหลายอย่าง (วิทยา 
เรืองพรวิสุทธิ์, 2558) 
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2.6 เคมีค านวณ  
 เคมีค านวณ (Computational chemistry) (Lewars, 2003) หมายถึง การค านวณสมบัติ
ต่างๆ ทางเคมีและกายภาพของอะตอมและโมเลกุล ได้แก่ การค านวณตามสูตร การค านวณตาม
สมการเคมี เป็นต้น นอกจากนี้เคมีค านวณยังหมายถึง การค านวณโครงสร้างโมเลกุล พลังงาน
โมเลกุล พลังงานการเกิดปฏิกิริยา โดยในการค านวณต้องใช้โปรแกรมทางคอมพิวเตอร์และ
คอมพิวเตอร์เป็นเครื่องมือในการค านวณ ในการค านวณหาโครงสร้าง และ สมบัติของโมเลกุล
ใดๆ สามารถหาได้จากการแก้สมการทางคณิตศาสตร์ วิธีดังกล่าวเรียกว่า การสร้างแบบจ าลอง
โมเลกุล (Molecular modeling) วิธีสร้างแบบจ าลองโมเลกุล จึงเป็นอีกทางเลือกหนึ่งในการหา
โครงสร้างของสาร ซึ่งวิธีที่ใช้ในการสร้างแบบจ าลองโมเลกุลแบ่งออกเป็น 
 -  กลศาสตร์โมเลกุล (Molecular mechanics) 
 -  กลศาสตร์ควอนตัม (Quantum mechanics) 
 -   Semi-empirical 
 -   Ab initio 
 -   Density functional 
 
 วิธีเอมพิริกัลไม่ได้สนใจแรงกระท าระหว่างอิเล็กตรอนกับอิเล็กตรอน ดังนั้นการน าวิธีนี้มาใช้
อธิบายปรากฏการณ์ทางเคมีอ่ืนๆ นอกเหนือจากโครงสร้างจึงอาจมีปัญหาได้ ในขณะที่การ
ค านวณสามารถใช้วิธีทางกลศาสตร์ควอนตัมได้ในทุกกรณี  แต่เนื่องจากการค านวณทางควอนตัม
มีความซับซ้อนและอาจเป็นไปไม่ได้ส าหรับบางโมเลกุล จึงจ าเป็นต้องประมาณผลการค านวณวิธี
แอบอินิชิโอและฟังก์ชันนัลความหนาแน่นเป็นวิธีที่มีความแม่นย าสูงแต่ก็ต้องใช้เวลาในการ
ค านวณนานจึงไม่เหมาะที่จะน ามาใช้ศึกษาโมเลกุลขนาดใหญ่ ในขณะที่วิธีเซมิ-เอมพิริกัลให้ความ
แม่นย าน้อยกว่าเพราะมีการประมาณมากกว่าแต่ก็ใช้เวลาค านวณสั้นกว่ามาก จึงสามารถใช้
ค านวณโมเลกุลที่มีขนาดใหญ่มากได้ แต่ก็ไม่ถึงกับขนาดของ โมเลกุล (Macromolecule) ซึ่งถ้า
จะศึกษาโมเลกุลระดับนั้นก็ต้องใช้วิธีเอมพิริกัลเท่านั้น 
 

2.7 พลังงาน HOMO, LUMO, แถบพลังงานและค่าเคมิคอลอินเดกซ์ 
 ระดับพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (Highest occupied molecular orbital, 
EHOMO) ระดับพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (Lowest unoccupied molecular 
orbital, ELUMO) ผลต่างของพลังงานหรือแถบพลังงาน (Egap) ค่าเคมิคอลอินเดกซ์ (Chemical 
index)ได้แก่ ค่าเคมิคอลฮาร์ดเนสส์ (Chemical hardness, ) ค่าอิเล็กโทรนิกเคมิคอลโพเทน
เชียล  (Electronic chemical potential, ) และค่ามัลลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวิตี (Mulliken 
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electronegativity, )  ค่าต่าง ๆ เหล่านี้สามารถค านวณหาได้จากพลังงาน ELUMO และ 
พลังงาน EHOMO ซึ่งเป็นค่าท่ีได้จากการค านวณโดยวิชาเคมีควอนตัม 
 2.7.1 ค่าเคมิคอลฮาร์ดเนสส์ 
 ค่าเคมิคอลฮาร์ดเนสส์(Chemical hardness value) สามารถค านวณได้โดยอาศัยผลต่าง
ของพลังงาน LUMO และ HOMO (Egap) ซึ่งสามารถค านวณได้ดังสมการ  
 

Egap=ELUMO-  EHOMO                            (2.1) 
 

จากนั้นน าค่า Egap มาแทนค่าในสมการ  
 
   = (EHOMO-LUMO)/2                                                                     (2.2) 
 
 2.7.2 ค่าอิเล็กโทรนิกเคมิคอลโพเนนเชียล 
 ค่าอิเล็กโทรนิกเคมิคอลโพเทนเชียล (Electronic componential value) ค านวณได้โดยน า
พลังงาน LUMO และ พลังงาน HOMO มาแทนในสมการ  
 
  = (EHOMO + ELUMO)/2                                                                      (2.3) 
 
 2.7.3 ค่ามัลลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวิตี 
 ค่ามัลลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวิตี (Milliken electronegativity) ค านวณได้จากสมการ   
 
        = -(EHOMO + ELUMO)/2                                                                     (2.4) 
 
ค่าเคมิคอลอินเดกซ์ทั้ง 3 ชนิด ค านวณจากสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ สามารถใช้อธิบายการ
เปลี่ยนแปลงสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์และความเสถียรทางโครงสร้างของโมเลกุลได้ 
 
 
 
 
2.8 ความหนาแน่นสถานะ  
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 ความหนาแน่นสถานะ (Density of state, DOS) อธิบายถึงจ านวนความหนาแน่นของ สภา
นะนั่นคือเนื้อท่ีที่พ้ืนผิวประมาณสถานะที่เปลี่ยนไปต่อพลังงานหารด้วยหนึ่งสถานะ (เนื้อที่ในหนึ่ง 
สถานะ) มันก็คือจ านวนสถานะนั่นเอง ส าหรับระดับพลังงาน Fermi level หาได้จากพล็อต 
พ้ืนผิวนี้ใน Reciprocal space สามมิติจะได้เป็นพ้ืนผิวขึ้นมา เรียกว่า Fermi surface ส าหรับ
การน าไฟฟ้านั้น ยกตัวอย่างเช่นหาก อิเล็กตรอนเติมสถานะบน Fermi surface เต็ม
แถบพลังงานพอดี อิเล็กตรอนก็ไม่มีสภาวะเหลือพอจะน าไฟฟ้าได้ อันนี้เป็นหลักการของฉนวน 
ส่วนโลหะอัลคาไลน์ อิเล็กตรอนเติม Fermi surface ไม่เต็มถึงแถบพลังงานคือเติมไม่ถึง BZ 
(Brillian zone) นั่นเป็นสาเหตุที่มันเหลือสภาวะไว้น าไฟฟ้าได้  
 นอกจากนี้หลักการน าไฟฟ้าของโลหะแทรนซิชัน และพวกโลหะหมู่สอง พบว่า Fermi 

sphere ให้หลักการการน าไฟฟ้าของธาตุแทรนซิชันหลายๆ ตัวรวมถึงพวก Semimetal ไว้ว่า 

Fermi surface จะคอดลง (Neck) และ Fermi surface ก็ไม่สามารถมีพ้ืนที่อยู่แต่ภายใน 

1stbrillian zone อยู่แล้ว มันจึงขยายไปถึง 2nd BZ (บางสารประกอบ มันขยายถึง 3rd BZ) ณ 

จุดที่พ้ืนผิว Fermiแตะกับ BZ มันก็บอกถึงแถบพลังงาน   (Band gap) อยู่แล้ว ฉะนั้น การที่มัน

ขยายไปถึง 2nd BZ บ่งบอกถึง ว่า อิเล็กตรอนบางส่วนได้ขยายไปอยู่ใน อีกแถบพลังงานนั่น

หมายถึงแถบพลังงานของบางออร์บิทัลเกิดการซ้อนทับ (Overlap) ฉะนั้น หากแถบพลังงานแคบ

พอจะได้สมบัติที่ใกล้เคียงกับโลหะ แต่หากแถบพลังงานกว้างมากซ้อนทับของมันจะน้อยและมัน

จะน าไฟฟ้าไม่ได้ ความซับซ้อนของแถบพลังงาน (Band energy) ของวัสดุนั้นๆ มีส่วนส าคัญใน

การค านวณและวิจัย ซึ่งส่วนใหญ่งานวิจัยเหล่านี้ จะน าไปสู่ความเข้าใจทางด้านการน าไฟฟ้าของ

วัสดุนั้นๆมากขึ้น เพ่ือที่จะเอาชนะขีดจ ากัดในการออกแบบทางวิศวกรรมต่างๆ (เช่น ฟังก์ชั่น

ใหม่ๆ การลดขนาด การเพ่ิมประสิทธิภาพ) และการออกแบบทางวิศวกรรมเหล่านี้ จะน าไปสู่ผล

ก าไรมหาศาลของผู้ผลิต นั่นเป็นเหตุผลว่าท าไมจึงมีการทุ่มงบประมาณเพ่ืองานวิจัยจากหลาย

บริษัทในตลาด ตัวอย่างความหนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอนที่มีขนาดที่แตกต่างกัน แสดง

ดังภาพที่ 2.9 
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ภาพที่ 2.9 ความหนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอนขนาด (5,5) – (10,10) 

2.9 งานวิจัยท่ีเกี่ยวข้อง(Related works) 

     การค านวณด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัลที่ระดับ B3LYP โดยใช้โปรแกรมเกาส์เซียนเพ่ือศึกษาสมบัติ

ทางโครงสร้าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์และสมบัติทางพลังงานท่อนาโนซิงค์ออกไซต์ผนังชั้นเดียว

และท่อนาโนคาร์บอน ส าหรับท่อนาโนซิงค์ออกไซต์ผนังชั้นเดียวพบว่ามีค่าแถบพลังงาน พลังงาน

ความเครียดและพลังงานการเกิดอยู่ที่ 4.5, 0.0 และ 0.40 อิเล็กตรอนโวลต์ ตามล าดับ ส าหรับ

ท่อนาโนคาร์บอนผนังชั้นเดียวพบว่าพลังงานความเครียดมีค่าเป็นบวกเสมอ ในขณะที่พลังงาน

การเกิดมีค่าเป็นลบ ทั้งท่อนาโนคาร์บอนที่มีโครงสร้างแบบอาร์มแชร์และซิกแซก คุณสมบัติ

อิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนผนังชั้นเดียวขึ้นอยู่กับการม้วนตัวของท่อ โดยท่อชนิดอาร์ม

แชร์แสดงสมบัติเป็นตัวน าไฟฟ้าที่ดี และท่อนาโนคาร์บอนแบบซิกแซกและไครัลแสดงความเป็น

โลหะหรือสารกึ่งตัวน าขึ้นอยู่กับเวกเตอร์ n และ m ของท่อ โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนผนัง

ชั้นเดียวที่มีการม้วนตัวของโครงสร้างแบบไครัล อาร์มแชร์และซิกแซก แสดงดังภาพที่ 2.10 

(Marana, 2016) 
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ภาพที่ 2.10 โครงสร้างของท่อนาโนผนังชั้นเดียว (a) ในรูปแบบพื้นผิวชั้นเดียว และโครงสร้าง
แบบ (b) ไครัล (n, m) (c) อาร์มแชร์ (n, n) และ (d) ซิกแซ็ก (n, 0) (Marana, 2016) 
 

มีรายงานการศึกษาการดูดซับโมเลกุลคาร์บอนมอนนอกไซต์บนพื้นผิวด้านนอกของท่อ
นาโนอลูมิเนียมไนไตรด์แบบดั้งเดิมและท่อนาโนซิลิกอนคาร์ไบด์แบบดั้งเดิมโดยใช้ทฤษฎีฟังก์
ชัลนัลความหนาแน่น พบว่าโมเลกุลคาร์บอนมอนนอกไซต์สามารถดูดซับทางกายภาพบนท่อนา
โนอลูมิเนียมไนไตรด์และท่อนาโนซิลิกอนคาร์ไบด์แบบดั้งเดิม นอกจากนี้ยังได้ศึกษาการดูดซับ
คาร์บอนมอนนอกไซต์ลงบนท่อนาโนอลูมิเนียมไนไตรด์และท่อนาโนซิลิกอนคาร์ไบด์ที่มีการเติม
คอปเปอร์ พบว่ามีค่าพลังงานการดูดซับอยู่ที่ -167.93 และ -193.34 กิโลจูลต่อโมล ตามล าดับ 
แสดงให้เห็นว่าการดูดซับคาร์บอนมอนนอกไซด์บนท่อทั้งสองชนิดเป็นกระบวนการดูดซับทางเคมี 
นอกจากนี้ผลการวิจัยพบว่าท่อนาโนซิลิกอนคาร์ไบด์ที่เติมคอปเปอร์สามารถดูดซับคาร์บอนมอน
นอกไซด์ได้ดีกว่าท่อนาโนอลูมิเนียมไนไตรด์ที่เติมคอปเปอร์  การดูดซับคาร์บอนมอนนอกไซด์จะ
มีอิทธิพลต่อค่าการน าไฟฟ้าและสมบัติเชิงกลของท่อนาโนซิลิกอนคาร์ไบด์และอลูมิเนียมไนไตรด์
ที่เติมคอปเปอร์ได้ ดังนั้นท่อนาโนทั้งสองชนิดจะท าหน้าที่เป็นสัญญาณเซนเซอร์ในการตรวจจับ
แก๊สได้ โครงสร้างการดูดซับโมเลกุลคาร์บอนมอนนอกไซต์บนพื้นผิวด้านนอกของท่อนาโน
อลูมิเนียมไนไตรด์และท่อนาโนซิลิกอนคาร์ไบด์ที่มีการเติมคอปเปอร์แสดงดังภาพที่ 2.11 
(Mahdavifar, 2015) 
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ภาพที่ 2.11 โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับโมเลกุลคาร์บอนออกไซต์บนท่อนาโนอลูมิเนียมไน
ไตรส์แบบที่มีการเติมคอปเปอร์และท่อนาโนซิลิกอนคาร์ไบด์แบบคอปเปอร์(Mahdavifar, 2015) 
 

ได้มีการศึกษาความสามารถในการน าไฟฟ้าของท่อนาโนคาร์บอนทีข่ึ้นอยู่กับความการ
ม้วนตัวของโครงสร้างและความสมมาตรของโครงสร้างหลังการดูดซับโมเลกุลของแก๊สชนิดต่างๆ 
โดยการศึกษาด้วยวิธีนิวเคลียร์ แมกเนติก เรโซแนนซ (NMR) และ nuclear quadrupole 
resonance (NQR) รวมทั้งพารามิเตอร์ isotropic และ anisotropic chemical shielding ของ
การดูดซับของแก๊สไนโตรเจน แก๊สออกซิเจน แก๊สคาร์บอนมอนนอกไซต์และแก๊สคาร์บอนไดออก
ไซต์บนท่อนาโนคาร์บอนผนังเดี่ยวแบบดั้งเดิม โดยการศึกษาด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น 
ศึกษาความยาวพันธะ มุมพันธะ เส้นผ่านศูนย์กลาง ไดโพลโมเมนต์ แถบพลังงาน พลังงานโฮโม
และลูโม กราฟพลังงานและอิเล็กทรอนิกส์เคมิคอลโพเท็นเชียล (μ) ของโครงสร้างที่มีความเสถียร
ที่สุด นอกจากนี้ยังได้ศึกษาต าแหน่งที่มีความไวที่สุดและคุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ ส าหรับการ
ประยุกต์ใช้ในการเซนเซอร์ตรวจจับแก๊ส จากการค านวณชี้ให้เห็นว่าเกิดการปรับเปลี่ยนความ
หนาแน่นสถานะตรงต าแหน่ง Fermi level และมีการถ่ายโอนประจุระหว่างแก๊สและท่อ 
คุณสมบัติการดูดซับและผลที่ได้จากวิธี NMR และ NQR ท่อนาโนคาร์บอนผนังชั้นเดียวแบบซิก

ก 
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แซกขนาด (5, 0) และอาร์มแชร์ขนาด (4, 4)  พบว่ามีความยาวของท่อเท่ากับ 7.1 และ 8.6 
อังสะตอม ตามล าดับ ดังนั้นท่อนาโนคาร์บอนดังกล่าวจึงเหมาะสมที่จะพัฒนาเป็นเซนเซอร์ในการ
ตรวจจับแก๊ส โครงสร้างของการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ตรงต าแหน่งต่างๆ ของท่อนาโน
คาร์บอนแสดงดังภาพที่ 2.12 (Molla & Behbahani, 2016) 
 

 
 

ภาพที่ 2.12 โครงสร้างของการดูดซับของโมเลกุลคาร์บอนไดออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบ
ผนังชั้นเดียว (Molla & Behbahani, 2016) 
 

มีรายงานการศึกษาพลังงานการดูดซับ โครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์ โครงผลึกของการ
สั่นสะเทือและคุณสมบัติแม่เหล็กของแผ่นแกรฟีนที่มีการเติมโครเมียม แมงกานีสและเหล็กและมี
การดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์ โดยการค านวณด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น ได้ศึกษาการ
ดูดซับทางกายภาพและการดูดซับทางเคมี ได้รายงานการศึกษาการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์โดย
ชี้อะตอมของไนโตรเจนเข้าหาแผ่นที่มีการเติมโครเมียม แมงกานีสและเหล็ก พบว่าพลังงานของ
การดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์บนแผ่นแกรฟีนที่มีการเติมเหล็ก แมงกานีสและโครเมียม เท่ากับ    
-1.36, -0.60 และ -0.86 อิเล็กตรอนโวลต์ ตามล าดับ แผ่นแกรฟีนที่มีการเติมโครเมียมจะเปลี่ยน
พฤติกรรมจากกึ่งโลหะเป็นกึ่งตัวน าหลังจากการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์ บ่งชี้ว่ามีการ
เปลี่ยนแปลงการน าไฟฟ้าอย่างมีนัยส าคัญ สถานะความหนาแน่น (DOS) แสดงให้เห็นว่าการเติม
เหล็ก แมงกานีส และโครเมียมส่งผลต่อสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของแผ่นแกรฟีน การศึกษาโหมด
ความถีข่องการสั่นแสดงให้เห็นว่าการเติมเหล็กและแมงกานีสจะไม่เสถียร ในขณะที่การเติม
โครเมียมบนแผ่นแกรฟีนมีความเสถียร สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์แสดงให้เห็นว่าแผ่นแกรฟีนมี
ความไวต่อการดูดซับไฮโดรเจไซยาไนด์ แสดงให้เห็นว่าการเติมโครเมียมบนแผ่นแกรฟีนเป็นมี
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แนวโน้มเป็นเซนเซอร์ส าหรับการตรวจสอบไฮโดรเจนไซยาไนด์ การศึกษาครั้งนี้เป็นพ้ืนฐานที่มี
ประโยชน์ส าหรับความเข้าใจของความหลากหลายของคุณสมบัติทางกายภาพของแผ่นแกรฟีน 
การดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์บนแผ่นแกรฟีน แสดงดังภาพที่ 2.13 (Shi, 2015) 
 

 
 
ภาพที่ 2.13 โครงสร้างที่เสถียรของ (a) แผ่นแกรฟีนแบบดั้งเดิม (b) การดูดซับไฮโดรเจน
ไซยาไนด์บนแผ่นแกรฟีนแบบดั้งเดิมโดยชี้อะตอมของคาร์บอนเข้าหาแผ่น (c) การดูดซับ
ไฮโดรเจนไซยาไนด์บนแผ่นแกรฟีนโดยชี้อะตอมไฮโดรเจนเข้าหาแผ่น (d) การดูดซับไฮโดรเจน
ไซยาไนด์บนแผ่นแกรฟีนแบบดั้งเดิมโดยชี้อะตอมของไนโตรเจนเข้าหาแผ่น (Shi, 2015) 
 

ได้มีการค านวณโดยใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นของการศึกษาพารามิเตอร์ทาง
โครงสร้าง คุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์และความจุกระเชิงควอนตัมของท่อนาโนคาร์บอนแบบ
อาร์มแชร์ (CNTs) ที่มีการเติมไนโตรเจน โบรอนและฟอสฟอรัสเติม พบว่าท่อนาโนคาร์บอนที่มี
การเติมไนโตรเจนและโบรอนเกิดการเลื่อนของต าแหน่ง Fermi level ไปยังแถบตัวน าและแถบ
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วาเลนต์ ตามล าดับ ในขณะที่ในกรณีท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมอะตอมฟอสฟอรัสเกิดเวเลนซ์
อิเล็กตรอนที่กว้างมากกว่าคาร์บอน และไมม่ีการเปลี่ยนแปลงในระดับพลังงาน Fermi level ผล
การศึกษาพบจากการเพ่ิมประสิทธิภาพความจุสมมาตรในการเติมโบรอนและไนโตรเจนบนท่อนา
โนคาร์บอนและการเพ่ิมประสิทธิภาพความจุไม่สมมาตรในการเติมโบรอนและไนโตรเจน จ านวน
มากที่สุดของความจุควอนตัมของไนโตรเจนท่อนาโนคาร์บอนจะประสบความส าเร็จในช่วงความ
เข้มข้นของ 0.1-0.15 แสดงดังภาพที่ 2.14 (Mousavi-Khoshdel, 2016) 
 

 
ภาพที่ 2.14 โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมอะตอมเจือปน (Mousavi-Khoshdel, 
2016) 
 

 ปี ค.ศ. 2018 Movlarooy และ Fadradi (2018) ได้รายงานการศึกษาการดูดซับไซยา

โนเจนคลอไรด์ (CNCl) บนท่อนาโนโบรอนไนไทรด์แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมอะลูมิเนียม

และแกลเลียมด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น ศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโน

โบรอนไนไทรด์ก่อนและหลังดูดซับแก๊ส ค านวณพลังงานการดูดซับ ระยะการดูดซับและการถ่าย

โอนประจุ พบว่าท่อนาโนโบรอนไนไทรด์ที่มีการเติมอะลูมิเนียมและแกลเลียมตรงต าแหน่ง

ไนโตรเจนจะเกิดการดูดซับได้ดีกว่าการเติมตรงต าแหน่งโบรอน การดูดซับในแนวตั้งฉากกับแกน

ท่อดีกว่าขนานกับแกนท่อ โดยระยะดูดซับจะอยู่ในช่วง 2.0-2.5 อังสตรอม การศึกษา

แถบพลังงาน การถ่ายโอนประจุและพลังงานการดูดซับชี้ให้เห็นว่าเป็นกระบวนการดูดซับเป็น

แบบทางกายภาพ โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนโบรอนไน

ไทรด์ที่มีการเติมอะตอมอะลูมิเนียมแสดงดังภาพที่ 2.15 
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ภาพที่ 2.15 โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์ท่อนาโนโบรอนไนไทรด์ที่มีการ

เติมอะตอมอะลูมิเนียม (Movlarooy & Fadradi, et al., 2018) 

 
การศึกษาด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่น (DFT) ของการดูดซับไซยาโนเจนคลอ

ไรด์ (CNCl) ท่อนาโนโบรอนไนไตรด์แบบดั้งเดิมขนาด (8, 0) และ (10, 0) ส าหรับประยุกต์ใช้เป็น
เซนเซอร์ โดยการศึกษาที่ทฤษฎี  B3LYP 6-31G* ของทฤษฎี เมื่อเทียบกับท่อนาโนคาร์บอน 
(8,0) ท่อนาโนโบรอนไนไตรด์สามารถดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์ได้และมีค่าพลังงานการดูดซับ
ประมาณ -0.22 อิเล็กตรอนโวลต์ เกิดการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน-9.31%  ผลการอภิปราย
แสดงให้เห็นว่าความยาวและเส้นผ่าศูนย์กลางไม่มีผลกระทบต่อกระบวนการดูดซับอย่างมี
นัยส าคัญ ในทางตรงกันข้ามท่อนาโนคาร์บอนไนไตรด์ที่มีการเติมแกลเลีย พบว่าท่อนาโนโบรอน
ไนไตรด์ที่มกีารเติมอลูมิเนียมมีการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงานประมาณ 21.44% และค่าพลังงาน
การดูดซับของ -1.01 อิเล็กตรอนโวลต์ ดังนั้นท่อนาโนโบรอนไนไตรด์ที่มกีารเติมอลูมิเนียม
สามารถท าเป็นเซนเซอร์ส าหรับตรวจจับไซยาโนเจนคลอไรด์ได้ การดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์บน
ท่อนาโนโบรอนไนไตรด์แสดงดังภาพที่ 2.16 (Soltani, 2014) 
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ภาพที่ 2.16 โครงสร้างการดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนโบรอนไนไตรด์และความ
หนาแน่นสถานะ (Soltani, 2014) 
 

 
 

(b)

) 

    (c) 
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บทท่ี 3 

วิธีด ำเนินกำรวิจัย 

 

 การวิจัยเรื่องการศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไฮโดรเจน

ไซยาไนด์ แก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังชั้นเดียวที่มีการเติมโลหะแทรนซิ

ชันได้ด าเนินการตามล าดับ ดังนี้ 

1. เครื่องมือที่ใช้ในการค านวณ 

2. โปรแกรมท่ีใช้ในการค านวณ 

3. แบบจ าลองโมเลกุลที่ใช้ในการศึกษา 

4. ขั้นตอนในการค านวณ 

 
3.1 เครื่องมือที่ใช้ในกำรค ำนวณ 
      การค้นหาโครงสร้างที่เสถียรของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการดูดซับโมเลกุลแก๊สไนตริกออกไซด์
หรือไนโตรเจนมอนนอกไซด์ แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์โดยการศึกษา
โครงสร้างที่เสถียร สมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงานและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ใช้เครื่อง
คอมพิวเตอร์ส่วนบุคคลระบบ Window XP และ Server ระบบ Linux 

 
3.2 โปรแกรมท่ีใช้ในกำรค ำนวณ 

เตรียมโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการดูดซับโมเลกุลแก๊สไนตริกออกไซด์หรือ
ไนโตรเจนมอนนอกไซด์ แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ โดยโปรแกรม 
Gauss View 3.0 เมื่อเตรียมโครงสร้างเสร็จ ป้อนทฤษฎีเพ่ือค านวณโครงสร้างด้วยโปรแกรม 
Gaussian 09 (Frisch, et al., 2009) ซึ่งเปลี่ยนระบบ Unit ให้เป็น DOS ด้วยโปรแกรม Ultra 
Edit 32 เพ่ือส่งเข้าค านวณโดยระบบปฏิบัติการ โดยส่งผ่านโปรแกรม Secure shell (SSH) 
หลังจากค านวณเสร็จน าข้อมูลที่ได้มาจับโครงสร้างและค านวณ HOMO-LUMO ด้วยโปรแกรม 
Molekel 4.3 (Flükiger, et al., 2000) และวิเคราะห์ความหนาแน่นสถานะด้วยโปรแกรม 
GaussSum (O’Boyle, 2008) 
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3.3 แบบจ ำลองโมเลกุลที่ใช้ในกำรศึกษำ 

แบบจ าลองทางโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม (SWCNT) ซึ่งประกอบด้วย
อะตอมของคาร์บอนทั้งหมด 90 อะตอมและไฮโดรเจนทั้งหมด 20 อะตอม แสดงดังภาพที่ 3.1
แบบจ าลองทางโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (TM-SWCNT) แสดง
ดังภาพที่ 3.2 แบบจ าลองทางโครงสร้างของการดูดซับไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มี
การเติมโลหะแทรนซิชันโดยชี้อะตอมของไนโตรเจนและออกซิเจนเข้าหาท่อ แสดงดังภาพที่ 3.3 
(ก) และ (ข) ตามล าดับ โดยอะตอมสีน้ าเงินคือไนโตรเจนและสีแดงคือออกซิเจน ซึ่งผู้วิจัย
ออกแบบโครงสร้างของการดูดซับทั้งหมด 10 ระบบคือ การดูดซับไนตริกออกไซด์โดยชี้อะตอม
ของไนโตรเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม (NO/SWCNT) การดูดซับไนตริกออกไซด์โดยชี้
อะตอมของไนโตรเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมออสเมียม (NO/Os-SWCNT) อิริเดียม 
(NO/Ir-SWCNT) แพลทินัม (NO/Pt-SWCNT) ทองค า (NO/Au-SWCNT) การดูดซับไนตริกออก
ไซด์โดยชี้อะตอมของออกซิเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม (NO/SWCNT), การดูดซับ   
ไนตริกออกไซด์โดยชี้อะตอมของออกซิเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมออสเมียม 
(NO/Os-SWCNT) อิริเดียม (NO/Ir-SWCNT) แพลทินัม (NO/Pt-SWCNT) และทองค า NO/Au-
SWCNT 

 

 
ภำพที่ 3.1 แบบจ าลองโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม (ท่ีมา: ภาพโดยโปรแกรม 
Gauss View 3.0) 
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ภำพที่ 3.2 แบบจ าลองโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ที่มา: 
ภาพโดยโปรแกรม Gauss View 3.0 

 
(a) 

 
        (b) 
ภำพที่ 3.3 แบบจ าลองโครงสร้างของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มี
การเติมโลหะแทรนซิชัน (ท่ีมา: ภาพโดยโปรแกรม Gauss View 3.0) 
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 แบบจ าลองทางโครงสร้างของการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชันโดยชี้อะตอมของไนโตรเจนเข้าหาท่อ แสดงดังภาพที่ 3.4 และแบบจ าลอง
ทางโครงสร้างของการดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน
โดยชี้อะตอมของไนโตรเจนเข้าหาท่อ แสดงดังภาพที่ 3.5 โดยอะตอมสีน้ าเงินคือไนโตรเจน
อะตอมสีเขียวคือคลอรีน อะตอมสีเทาคือคาร์บอนและอะตอมสีขาวคือไฮโดรเจน โดยผู้วิจัยได้
ออกแบบโครงสร้างของการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์ทั้งหมด 20 ระบบ
คือการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม (HCN/SWCNT) การดูดซับ
ไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมวาเนเดียม (HCN/V-SWCNT) ไนโอเบียม 
(HCN/Nb-SWCNT) แทนทาลัม (HCN/Ta-SWCNT) โครเมียม (HCN/Cr-SWCNT) โมลิบดินัม
(HCN/Mo-SWCNT) ทังสเตน (HCN/W-SWCNT) แมงกานีส (HCN/Mn-SWCNT) เทคนีเชียม
(HCN/Tc-SWCNT) และรีเนียม (HCN/Re-SWCNT) การดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิม (CNCl/SWCNT) การดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการ
เติมวาเนเดียม (CNCl/V-SWCNT) ไนโอเบียม (CNCl/Nb-SWCNT) แทนทาลัม (CNCl/Ta-
SWCNT) โครเมียม (CNCl/Cr-SWCNT) โมลิบดินัม(CNCl/Mo-SWCNT) ทังสเตน (CNCl/W-
SWCNT) แมงกานีส (CNCl/Mn-SWCNT) เทคนีเชียม (CNCl/Tc-SWCNT) และรีเนียม 
(CNCl/Re-SWCNT) 

 
ภำพที่ 3.4 แบบจ าลองโครงสร้างของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอน
แบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ท่ีมา: ภาพโดยโปรแกรม Gauss View 3.0) 
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ภำพที่ 3.5 แบบจ าลองโครงสร้างของการดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอน
แบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ท่ีมา: ภาพโดยโปรแกรม Gauss View 3.0) 
 
3.4 ขั้นตอนในกำรค ำนวณ 
      3.4.1 ใช้โปรแกรม Gauss View 3.0 ในการสร้างโครงสร้างโมเลกุลเบื้องต้นของ
สารประกอบที่ต้องการศึกษา พร้อมทั้งก าหนดวิธีในการค านวณ ด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัลความ
หนาแน่น (Density functional theory, DFT) โดยคลิกเลือกที่เมนู Calculation ---> 
Gaussian---> Job type เลือก Optimization ---> Method เลือกทฤษฎี DFT วิธี B3LYP ที่
ระดับ Basis set LanL2DZ (Becke, 1988;  Becke, 1993; Lee, 1988, Hay, 1985; Wadt, 
1985) ใส่ Link 0 และ Keywords ตามวิธีการค านวณท่ีต้องการ ดังภาพที่ 3.6 หลังจากตั้งค่า
การค านวณเสร็จไปที่เมนู Submit และ Saveไฟล์  
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ภำพที่ 3.6 โปรแกรม Gauss view  3.0 ที่ใช้ในการเตรียมโครงสร้าง (ท่ีมา: ภาพโดยโปรแกรม 
Gauss View 3.0) 

 
     3.4.2 เข้าสู่โปรแกรม UltraEdit 32 เพ่ือเปลี่ยนข้อมูลจาก DOS ไปเป็น UNIX เพ่ือที่จะนาไป
ค านวณในโปรแกรม Gaussian 09 
      3.4.3 น าไฟล์ที่เตรียมได้ มาเข้าโปรแกรม SSH เพ่ือท าการถ่ายโอนไฟล์ไปสู่ระบบ เพ่ือ
ค านวณค่าพลังงานของโครงสร้าง 
     3.4.4 น าผลที่ได้จากการค านวณมาแสดงในโปรแกรม Ultra Edit 32 เพ่ือตรวจสอบว่ามี
ความผิดพลาดเกิดข้ึนหรือไม่  
     3.4.5 ค านวณค่าพลังงานการดูดซับ (Eads) ที่ได้จากการค านวณด้วยวิธีการทางทฤษฏี  
     3.4.6 ค านวณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ (Electronic property) ได้แก่ พลังงาน HOMO
พลังงาน LUMO และ แถบพลังงาน (Egap) 
     3.4.7 ใช้โปรแกรม GaussSum ในการค านวณหา Density of state (DOS)  
     3.4.8 ค านวณประจุ NBO ด้วยโปรแกรม NBO 5.0 ที่ติดตั้งอยู่ในโปรแกรม GAUSSIAN 09 
เพ่ือวิเคราะห์การถ่ายโอนประจุบางส่วน (Partial charge transfer, PCT) ซึ่งค่า PCT หาได้จาก
การน าประจุรวมของแก๊สก่อนการค านวณ NBO ลบด้วยประจุรวมของแก๊สหลังการค านวณ 
      3.4.9 สร้างภาพกราฟิกต่างๆ และการกระจายตัวของอิเล็กตรอน (Electron distribution) 
จากข้อมูลที่ได้โดยใช้โปรแกรม MOLEKEL 4.3  
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      3.4.8 ค านวณการเปลี่ยนแปลงทางพลังงานการดูดซับ (Eads) ของการดูดซับแก๊สไนตริกออก
ไซด์ แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนดังสมการ 
 

Eads = Egas/SWCNT- ESWCNT-Egas                                                (3.1) 

เมื่อ  Eads          = พลังงานการดูดซับ 
         Egas/SWCNT)  = พลังงานทั้งหมดของแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่ม ี
การเติมโลหะแทรนซิชัน 
  ESWCNT      = พลังงานทั้งหมดของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่ม ี
การเติมโลหะแทรนซิชัน 
 Egas          = พลังงานทั้งหมดของแก๊ส 
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บทที่ 4 

ผลการวจัิย 

 

          ในงานวิจัยนี้ได้ศึกษาสมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์และความสามารถใน
การดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันเพ่ือเป็นแนวทางในการพัฒนาวัสดุชนิดใหม่ที่
อาจจะสามารถน าไปเป็นวัสดุส าหรับตรวจจับหรือกักแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไฮโดรเจน
ไซยาไนด์ และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ได้ ซึ่งงานวิจัยนี้ได้ศึกษาด้วยทฤษฎีฟังก์ชันนัลความ
หนาแน่น (Density functional theory : DFT) ที่ระดับB3LYP/LanL2DZ ของทฤษฎี ซึ่งได้ผล
การศึกษางานวิจัยปรากฏดังนี้ 
 
4.1 สมบัติทางโครงสร้าง พลังงานการดูดซับและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับแก๊ส
ไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
        4.1.1 สมบัติทางโครงสร้างของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอน
แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน  
               ในงานวิจัยชิ้นนี้ได้ท าการศึกษาสมบัติทางโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม 
ซึ่งประกอบด้วยอะตอมของคาร์บอนทั้งหมด 90 อะตอมและไฮโดรเจนทั้งหมด 20 อะตอม และ
ท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันประกอบด้วยอะตอมของคาร์บอนทั้งหมด 89 
อะตอมและไฮโดรเจนทั้งหมด 20 อะตอม และโลหะแทรนซิชัน 1 อะตอม โครงสร้างที่เสถียรของ
ท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมแสดงดังภาพที่ 4.1 และโครงสร้างที่เสถียรของท่อนาโนคาร์บอนที่ มี
การดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ต าแหน่งคาร์บอนแสดงดังภาพที่ 4.1 อธิบายได้ว่าเมื่อเปรียบเทียบ
มุมพันธะและความยาวพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมพบว่าก่อนและหลังดูดซับ
โครงสร้างต่างจากเดิมเล็กน้อย ส าหรับท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน การเติม
ออสเมียม อิริเดียม แพลทินัมและทองค าท าให้ความยาวพันธะยาวขึ้นและมุมพันธะแคบลง
เนื่องจากขนาดอะตอมของออสเมียม อิริเดียม แพลทินัมและทองค า ใหญ่กว่าอะตอมคาร์บอนท า
ให้โครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนมีลักษณะนูนขึ้นคล้ายโครงสร้างพีระมิด จึงท าให้ต าแหน่งที่มี
การเติมโลหะมีพ้ืนผิวที่สูงขึ้นและเป็นบริเวณที่ไม่เสถียร มีการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอน (Active 
site) ซึ่งเหมาะสมที่จะน าไปดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ตรงบริเวณที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน
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โครงสร้างของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติม ออสเมียม 
อิริเดียม แพลทินัมและทองค าแสดงดังภาพที่ 4.2 สมบัติทางโครงสร้างของการดูดซับแก๊สไนตริ
กออกไซด์กับท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและที่มีการเติมอะตอมของออสเมียม อิริเดียม 
แพลทินัม และทองค า แสดงดังตารางที่ 4.1 จากตารางสามารถอธิบายได้ว่าท่อนาโนคาร์บอน
แบบดั้งเดิมมีความยาวพันธะตรงต าแหน่ง C1-C2, C2-C3และ C3-C1 เท่ากับ 1.425, 1.455 
และ 1.425 อังสตรอมตามล าดับ มุมพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมตรงต าแหน่ง C1–C–
C2, C2–C–C3 และ C3–C–C1 มีค่าเท่ากับ 118.3, 118.3และ 119.5 องศา ตามล าดับในขณะที่
ความยาวพันธะของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์โดยการหันด้านไนโตรเจน
เข้าหาท่อนาโนคาร์บอนระหว่างออสเมียมกับอะตอมคาร์บอนตรงต าแหน่ง C1–Os, C2–Os, C3–
Osเท่ากับ 1.966, 2.021 และ 1.968 อังสตรอมมุมพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติม
อะตอมของออสเมียม ตรงต าแหน่งอะตอมคาร์บอน C1–Os–C2, C2–Os–C3 และ C3–Os–C1 
มีค่าเท่ากับ 86.6, 87.9 และ 89.3 องศา ตามล าดับ ความยาวพันธะของท่อนาโนคาร์บอนที่มี
การดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์โดยการหันด้านไนโตรเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนระหว่างอิริเดียม
กับอะตอมคาร์บอนตรงต าแหน่ง C1–Ir, C2–Ir, C3–Irเท่ากับ 1.934, 2.038 และ 1.967 Å มุม
พันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมอะตอมของอิริเดียมตรงต าแหน่งอะตอมคาร์บอน 
C1–Ir–C2, C2–Ir–C3 และ C3–Ir–C1 มีค่าเท่ากับ 85.2, 87.3 และ 87.3 องศา ตามล าดับ 
ความยาวพันธะของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์โดยการหันไนโตรเจนเข้า
หาท่อนาโนคาร์บอนระหว่าอะตอมของแพลทินัมกับอะตอมคาร์บอนตรงต าแหน่ง C1–Pt, C2–
Pt, C3–Ptเท่ากับ 1.983, 2.051 และ 1.987 อังสตรอมมุมพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มี
การเติมอะตอมของแพลทินัมตรงต าแหน่งอะตอมคาร์บอน C1–Pt–C2, C2–Pt–C3 และ C3–
Pt–C1 มีค่าเท่ากับ 86.1, 85.9 และ 87.7 องศา ตามล าดับ และความยาวพันธะของท่อนาโน
คาร์บอนที่มีการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์โดยการหันไนโตเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนระหว่าง
ทองค ากับอะตอมคาร์บอนตรงต าแหน่ง C1–Au, C2–Au, C3–Au เท่ากับ 2.065, 2.028 และ 
2.124 อังสตรอมมุมพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมอะตอมของทองค าตรงต าแหน่ง
อะตอมคาร์บอน C1–Au–C2, C2–Au–C3 และ C3–Au–C1 มีค่าเท่ากับ 82.0, 82.0 และ 85.5 
องศา ตามล าดับ 

เมื่อศึกษาโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนโดยการหันอะตอมออกซิเจนเข้าหาโลหะแทรน
ซิชันได้ผลดังนี้ ความยาวพันธะของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์โดยการ
หันด้านออกซิเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนระหว่างออสเมียมกับอะตอมคาร์บอนตรงต าแหน่ง C1–
Os, C2–Osและ C3–Osเท่ากับ 1.914, 2.000 และ 1.914 อังสตรอมตามล าดับ มุมพันธะของ
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ท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมอะตอมของออสเมียม ตรงต าแหน่งอะตอมคาร์บอน C1–Os–
C2, C2–Os–C3 และ C3–Os–C1 มีค่าเท่ากับ 87.5, 87.5และ 91.0 องศา ตามล าดับ ความยาว
พันธะของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์โดยการหันด้านออกซิเจนเข้าหาท่อ
นาโนคาร์บอนระหว่างอิริเดียมกับอะตอมคาร์บอนตรงต าแหน่ง C1–Ir, C2–Ir, C3–Irเท่ากับ 
1.918, 2.014 และ 1.946อังสตรอมมุมพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมอะตอมของ
อิริเดียมตรงต าแหน่งอะตอมคาร์บอน C1–Ir–C2, C2–Ir–C3 และ C3–Ir–C1 มีค่าเท่ากับ 87.4, 
87.5 และ 91.0 องศา ตามล าดับ และความยาวพันธะของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการดูดซับแก๊สไน
ตริกออกไซด์โดยการหันด้านออกซิเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนระหว่าอะตอมของแพลทินัมกับ
อะตอมคาร์บอนตรงต าแหน่ง C1–Pt, C2–Pt, C3–Ptเท่ากับ 1.982, 1.980 และ 2.020 
อังสตรอมมุมพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมอะตอมของแพลทินัมตรงต าแหน่ง
อะตอมคาร์บอน C1–Pt–C2, C2–Pt–C3 และ C3–Pt–C1 มีค่าเท่ากับ 86.7, 88.4 และ 89.0 
องศา ตามล าดับ และความยาวพันธะของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์โดย
การหันด้านออกซิเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนระหว่างทองค ากับอะตอมคาร์บอนตรงต าแหน่ง 
C1–Au, C2–Au, C3–Au เท่ากับ 2.065, 2.028 และ 2.124 อังสตรอมมุมพันธะของท่อนาโน
คาร์บอนแบบที่มีการเติมอะตอมของทองค าตรงต าแหน่งอะตอมคาร์บอน C1–Au–C2, C2–Au–
C3 และ  C3–Au–C1 มีค่าเท่ากับ 92.4, 85.5 และ 90.0 องศา ตามล าดับ เมื่อเปรียบเทียบมุม
พันธะและความยาวพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันได้แก่ 
ออสเมียม อิริเดียม แพลทินัม และทองค า ก่อนและหลังดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์พบว่าความ
ยาวพันธะและมุมพันธะตรงต าแหน่งที่มีการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์มีความยาวพันธะที่ยาวขึ้น
และมุมพันธะแคบลงอย่างชัดเจน จากการศึกษาระยะยึดจับที่ใกล้ที่สุดระหว่างแก๊ส ไนตริกออก
ไซด์กับท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันได้แก่ ออสเมียม อิริเดียม 
แพลทินัม และทองค า พบว่าส าหรับระบบ  NO/SWCNT, NO/Os-SWCNT, NO/Ir-SWCNT, 
NO/Pt-SWCNT, NO/Au-SWCNT, NO/SWCNT, NO/Os-SWCNT, NO/Ir-SWCNT, NO/Pt-
SWCNT และ NO/Au-SWCNT มีค่าเท่ากับ 3.395, 1.829, 1.860, 1.964, 2.145, 3.395, 
1.998, 2.030, 2.084 และ 2.145 อังสตรอมตามล าดับ แสดงว่าเกิดการดูดซับแก๊สไนตริกออก
ไซด์ทางกายภาพ การศึกษาความยาวพันธะระหว่างอะตอมไนโตรเจน – ออกซิเจน(N – O) ที่ดูด
ซับบนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันพบว่าส าหรับระบบ 
NO/SWCNT, NO/Os-SWCNT, NO/Ir-SWCNT, NO/Pt-SWCNT และ NO/Au-SWCNT มีค่า
เท่ากับ 1.198, 1.224, 1.220, 1.234 และ1.237 ตามล าดับและระบบ NO/SWCNT, NO/Os-
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SWCNT,  NO/Ir-SWCNT, NO/Pt-SWCNT และ NO/Au-SWCNT มีค่าเท่ากับ 1.198, 1.331, 
1.237, 1.300 และ 1.237 อังสตรอมตามล าดับ 

 
ภาพที่ 4.1 โครงสร้างที่เสถียรของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการดูดซับแก๊สไนตริ
กออกไซด์ (a) ด้านข้างของ SWCNT, (b) ด้านหน้าของ SWCNT, (c) NO/SWCNT, (d) 
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NO/SWCNT, (e) – (h) การพล๊อตการกระจายตัวของออร์บิทัลของการดูดซับไนตริกออกไซด์บน
ท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม ระยะดูดซับหน่วยเป็นอังสตรอม 

 

 
ภาพที่ 4.2 โครงสร้างที่เสถียรของท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (a) NO/Os-  
SWCNT, (b) NO/Os-SWCNT, (c) NO/Ir-SWCNT, (d) NO/Ir-SWCNT, (e) NO/Pt-SWCNT, 
(f) NO/Pt-SWCNT, (g) NO/Au-SWCNT และ (h) NO/Au-SWCNT ระยะดูดซับหน่วยเป็น
อังสตรอม 
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ตารางท่ี 4.1  
สมบัติทางโครงสร้างของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มี
การเติมโลหะแทรนซิชัน 

ระบบ พันธะ ความยาว
พันธะ 

พันธะ มุม AD ระยะ 

N-O 
NO/SWCNT C1-C 1.425 C1-C-C2 118.3 3.395 1.198 

C2-C 1.455 C2-C-C3 118.3   
C3-C 1.425 C3-C-C1 119.5     

NO/Os-SWCNT Os-C1 1.966 C1-Os-C2 86.6 1.829 1.224 
Os-C2 2.021 C2-Os- C3 87.9   
Os-C3 1.968 C3-Os- C1 89.3     

NO/Ir-SWCNT Ir-C1 1.934 C1-Ir- C2 85.2 1.860 1.220 
Ir-C2 2.038 C2-Ir- C3 87.3   
Ir-C3 1.967 C3-Ir- C1 87.3     

NO/Pt-SWCNT Pt-C1 1.983 C1-Pt- C2 86.1 1.964 1.234 
Pt-C2 2.051 C2-Pt- C3 85.9   
Pt-C3 1.987 C3-Pt- C1 87.7     

NO/Au-SWCNT Au-C1 2.065 C1-Au- C2 82.0    1.873 1.237 
Au-C2 2.028 C2-Au- C3 82.0   
Au-C3 2.124 C3-Au- C1 85.5     

NO/SWCNT C1-C2 1.425 C1-C- C2 118.3 3.395 1.198 
C2-C3 1.455 C2-C- C3 118.3   
C3-C1 1.425 C3-C- C1 119.5     

NO/Os-SWCNT Os-C1 1.914 C1-Os- C2 87.5 1.998 1.331 
Os-C2 2.000 C2-Os- C3 87.5   
Os-C3 1.914 C3-Os- C1 91.0     

NO/Ir- SWCNT Ir-C1 1.918 C1-Ir- C2 87.4 2.030 1.237 
Ir-C2 2.014 C2-Ir- C3 87.5   
Ir-C3 1.946 C3-Ir- C1 91.0     

NO/Pt-SWCNT Pt-C1 1.982 C1-Pt- C2 86.7 2.084 1.300 
Pt-C2 1.980 C2-Pt- C3 88.4   
Pt-C3 2.020 C3-Pt- C1 89.0     

NO/Au-SWCNT Au-C1 2.065 C1-Au- C2 92.4 2.145 1.237 

 
   Au-C2 2.028 C2-Au- C3 85.5   

 
Au-C3 2.124 C3-Au- C1 90.0     
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4.1.2 พลังงานการดูดซับของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอน
แบบดั้งเดิมและที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันได้แก่ ออสเมียม อิริเดียม แพลทินัม และทองค า 

พลังงานการดูดซับ (Eads) ของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบ
ดั้งเดิมและที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันได้แก่ ออสเมียม อิริเดียม แพลทินัม และทองค า แสดงใน
ตารางที่ 4.2 จากตารางพบว่าการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมโดย
ชี้อะตอมไนโตรเจนเข้าหาท่อเป็นแบบคายความร้อนมีค่าพลังงานการดูดซับเท่ากับ -1.275 กิโล
แคลอรี/โมล พลังงานการดูดซับของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มี
การเติมออสเมียม อิริเดียม แพลทินัมและทองค า โดยชี้อะตอมไนโตรเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอน 
มีค่าเท่ากับ -57.618, -36.779, -35.828และ -33.982 กิโลแคลอรี/โมล ตามล าดับ การดูดซับ
แก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมโดยการชี้อะตอมออกซิเจนเข้าหาท่อนาโน
คาร์บอน มีค่าเท่ากับ -0.120 กิโลแคลอรี/โมล พลังงานการดูดซับแก๊สแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อ
นาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมออสเมียม อิริเดียม แพลทินัม และทองค า โดยชี้อะตอมออกซิเจน
เข้าหาท่อนาโนคาร์บอน มีค่าเท่ากับ -32.516, -2.272, -21.123 และ-33.982 กิโลแคลอรี/โมล 
สามารถสรุปได้ว่าการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมอะตอมของ
ออสเมียมสามารถดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ได้ดีกว่าการเติมอิริเดียม แพลทินัมและทองค า 
นอกจากนี้ยังพบว่าการชี้อะตอมของไนโตรเจนของแก๊สไนตริกออกไซด์เข้าหาท่อดูดซับได้ดีกว่า
การชี้อะตอมของออกซิเจน ดังนั้นท่อนาโนคาร์บอนแบบท่ีมีการเติมอะตอมของออสเมียมโดยการ
หันด้านไนโตรเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนจึงเหมาะสมที่จะน ามาพัฒนาเป็นวัสดุส าหรับการตัวดูด
ซับหรือกักเก็บแก๊สไนตริกออกไซด์ 
 

 

 

 

 

 

 

 



49 
 

ตารางท่ี4.2  
พลังงานของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติม
โลหะแทรนซิซัน 

ระบบ Eads(กิโลแคลอรี/โมล) 

NO/SWCNT -1.28 

NO/Os-SWCNT -57.62 

NO/Ir-SWCNT -36.78 

NO/Pt-SWCNT -35.83 

NO/Au-SWCNT -33.98 

NO/SWCNT -0.12 

NO/Os-SWCNT -32.52 

NO/Ir-SWCNT -2.27 

NO/Pt-SWCNT -21.12 

NO/Au-SWCNT 2.22 

 
4.1.3 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ 

ได้ท าการศึกษาพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (Highest occupied molecular 
orbital, EHOMO) และพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่(Lowest unoccupied 
molecular orbital, ELUMO) แถบพลังงาน (Egap) และการกระจายตัวของออร์บิทัลที่มีพลังงาน
ต่ าสุดที่มีและไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอน
แบบดั้งเดิมและท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันระดับพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ ระดับ
พลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่และแถบพลังของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนา
โนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังตารางที่ 4.3 การดูดซับแก๊ส
ไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมโดยชี้อะตอมของไนโตรเจนเข้าหาท่อมีค่า EHOMO

และ ELUMOเท่ากับ -4.381และ -3.483อิเล็กตรอนโวลต์ ตามล าดับและมีค่าแถบพลังงานเท่ากับ 
0.898อิเล็กตรอนโวลต์ ส าหรับโครงสร้างที่มีการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่
มีการเติมโลหะออสเมียม อิริเดียม แพลทินัม และทองค า โดยชี้อะตอมไนโตรเจนเข้าหา พบว่ามี
ค่า EHOMOเท่ากับ -4.381, -4.463, -4.490และ -4.408อิเล็กตรอนโวลต์ และมีค่า  ELUMOเท่ากับ -
3.319, -3.401, -3.456และ -3.429อิเล็กตรอนโวลต์ ตามล าดับ แถบพลังงานของดูดซับแก๊สไน
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ตริกออกไซด์โดยชี้อะตอมไนโตรเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะ ออสเมียม อิริเดียม 
แพลทินัม และทองค า เท่ากับ 1.061, 1.115, 1.034และ 1.252อิเล็กตรอนโวลต์ตามล าดับ การ
ดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมโดยชี้อะตอมของออกซิเจนเข้าหาท่อมี
ค่า EHOMOและ ELUMOเท่ากับ -4.381 และ -3.483 อิเล็กตรอนโวลต์ ตามล าดับและมีค่า
แถบพลังงานเท่ากับ 0.898 อิเล็กตรอนโวลต์ โครงสร้างของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อ
นาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะออสเมียม อิริเดียม แพลทินัมและทองค า โดยชี้อะตอมออกซิเจน
เข้าหาท่อพบว่ามีค่า EHOMOเท่ากับ -4.544, -4.463, -4.463และ -4.408อิเล็กตรอนโวลต์ และมี
ค่า ELUMOเท่ากับ -3.782, -3.402, -3.538และ -3.429อิเล็กตรอนโวลต์ ตามล าดับ แถบพลังงาน
ของโครงสร้างที่มดีูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์โดยชี้อะตอมออกซิเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอนที่มี
การเติมโลหะ ออสเมียม อิริเดียม แพลทินัม และทองค า เท่ากับ 0.762, 1.061, 0.9252 และ 
0.980อิเล็กตรอนโวลต์ตามล าดับ ดังนั้นการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มี
การเติมโลหะออสเมียม อิริเดียม แพลทินัมและทองค า ท าให้ความสามารถในการน าไฟฟ้าของท่อ
นาโนคาร์บอนเกิดการเปลี่ยนแปลง เนื่องจากมีค่าแถบพลังงานที่เปลี่ยนแปลงไปจากเดิม แสดงให้
เห็นว่าการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์มีผลต่อสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนอย่าง
ชัดเจน  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
ตารางท่ี 4.3  
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พลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่พลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนอยู่และแถบพลังงานของการ
ดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ระบบ EHOMO(au) ELUMO(au) EHOMO(eV) ELUMO(eV) Eg(eV) 

NO/SWCNT -0.161 -0.128 -4.381 -3.483 0.898 

NO/Os-SWCNT -0.161 -0.122 -4.381 -3.319 1.061 

NO/Ir-SWCNT -0.176 -0.126 -4.463 -3.401 1.115 

NO/Pt-SWCNT -0.165 -0.127 -4.489 -3.456 1.034 

NO/Au-SWCNT -0.176 -0.130 -4.408 -3.429 1.252 

NO/SWCNT -0.161 -0.128 -4.381 -3.483 0.898 

NO/Os-SWCNT -0.167 -0.139 -4.544 -3.783 0.762 

NO/Ir-SWCNT -0.164 -0.125 -4.463 -3.402 1.061 

NO/Pt-SWCNT -0.164 -0.130 -4.463 -3.538 0.925 

NO/Au-SWCNT -0.162 -0.126 -4.408 -3.429 0.980 

 

4.1.4 ประจุและการถ่ายโอนประจุบางส่วน 

การศึกษาประจุของอะตอมของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่อนาโนคาร์บอนที่มี
การเติมโลหะแทรนซิชันและการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ และการถ่ายโอนประจุ ( partial 
charge transfer, PCT) ระหว่างแก๊สไนตริกออกไซด์กับท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม และท่อนา
โนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันแสดงในตารางที่ 4.4 จากข้อมูลของการค านวณ natural 
bond orbital charge (NBO) พบว่าประจุของ การศึกษาการถ่ายโอนประจุระหว่างท่อนาโน
คาร์บอนและแก๊สไนตริกออกไซด์ พบว่าระบบ NO/SWCNT, NO/Os-SWCNT, NO/Ir-SWCNT, 
NO/Pt-SWCNT, NO/Au-SWCNT, NO/SWCNT, NO/Os-SWCNT, NO/Ir-SWCNT, NO/Pt-
SWCNT และ NO/Au-SWCNT มีค่าเท่ากับ0.002, -0.133, -0.127, -0.265, -0.231, 0.002, -
0.456, -0.212, -0.449 และ -0.231 อิเล็กตรอน แสดงให้เห็นว่าระบบที่มีการดูดซับแก๊สไนตริกอ
อกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมเกิดการถ่ายโอนประจุจากแก๊สไปยังท่อและการดูดซับ
แก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเกิดการถ่ายโอนประจุจาก
ท่อนาโนคาร์บอนไปยังแก๊สไนตริกออกไซด์ 

ตารางท่ี 4.4 
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การถ่ายโอนประจุ (PCT)ของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติม
โลหะแทรนซิชันที่มีการการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์และการถ่ายโอนประจุ (PCT) 

ระบบ PCT (อิเล็กตรอน) 

NO/SWCNT 0.002 

NO/Os-SWCNT -0.133 

NO/Ir-SWCNT -0.127 

NO/Pt-SWCNT -0.265 

NO/Au-SWCNT -0.231 

NO/SWCNT 0.002 

NO/ Os-SWCNT -0.456 

NO/Ir-SWCNT -0.212 

NO/Pt-SWCNT -0.449 

NO/Au-SWCNT -0.231 

 

4.1.5การพล๊อตการกระจายตัวของออร์บิทัลท่ีมีพลังสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ 
และการกระจายตัวของของออร์บิทัลท่ีมีพลังต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ของการดูดซับ
แก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

           สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมของการพล๊อตต าแหน่งสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ 
(highest occupied molecular orbital, HOMO) และต าแหน่งต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุ
อยู่ (lowest unoccupied molecular orbital, LUMO) ของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมที่มี
การดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์จะแสดงดังภาพที่ 4.1 จากภาพสามารถอธิบายได้ว่าการกระจ่าย
ตัวของออร์บิทัลที่มีพลังสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่และออร์บิทัลที่มีพลังงานต่ าสุดที่ไม่มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู่จะกระจ่ายอยู่รอบๆ ท่อ ดังนั้นท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมจึงไม่เหมาะที่จะ
ใช้ส าหรับดูดซับแก๊สเนื่องจากท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมไม่มีต าแหน่งที่มีความว่องไวที่ชัดเจน 
           การพล๊อตต าแหน่งสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่และต าแหน่งต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอน
บรรจุอยู่ของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันได้แก่ 
ออสเมียม อิริเดียม แพลทินัม และทองค า จะแสดงดังภาพที่ 4.4 จากภาพสามารถอธิบายได้ว่า
จากการกระจายตัวของออร์บิทัลที่มีพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ ของการดูดซับแก๊สไน
ตริกออกไซด์บนท่อนาคาร์บอนที่มีการเติมโลหะออสเมียม อิริเดียม แพลทินัมและทองค า พบว่า
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ออร์บิทัลจะมีอิเล็กตรอนกระจายตัวตรงบริเวณท่อนาโนคาร์บอนและกระจายตัวตรงต าแหน่งที่มี
การเติมโลหะอย่างชัดเจน ดังนั้นบริเวณดังกล่าวจึงเหมาะสมส าหรับการดูดซับแก๊ส ไนตริกออก
ไซด์เนื่องจากเป็นบริเวณที่มีความเสถียรต่ าและมีความว่องไวต่อโมเลกุลสูง นอกจากนี้ยังพบว่า
บางระบบพบการกระจายตัวของอิเล็กตรอนรอบแก๊สไนตริกไซด์ด้วย 
 
 
 

ภาพที่ 4.3การพล๊อตการกระจายตัวของออร์บิทัลที่มีพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่และ

 



54 
 

การกระจายตัวของออบิทัลที่มีพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ของการดูดซับแก๊สไนตริ
กออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอน (a) NO/Os-SWCNT, (b) NO/Os-SWCNT, (c) NO/Ir-SWCNT, 
(d) NO/Ir-SWCNT, (e) NO/Pt-SWCNT, (f) NO/Pt-SWCNT, (g) NO/Au-SWCNT และ 
(h)NO/Au-SWCNT 

 

 

4.1.6 ความหนาแน่นสถานะ 

 ได้ท าการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมของความหนาแน่นสถานะ (Density of 
state, DOS) ของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชัน อธิบายได้ว่าการดูดซับไนตริกออกไซด์มีผลเล็กน้อยต่อความหนาแน่นสถานะ
ของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม เนื่องจากความหนาแน่นสถานะก่อนและหลังการดูดซับไนตริ
กออกไซด์แตกต่างกันน้อยมาก ดังภาพที่ 4.4และความหนาแน่นสถานะของการดูดซับไนตริกออก
ไซด์บทท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันแตกต่างจากก่อนดูดซับอย่างชัดเจนคือ
เกิดการเลื่อนต าแหน่งตรงบริเวณแถบพลัง ดังนั้นการดูดซับไนตริกออกไซด์จึงมีผลต่อความ
หนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน นอกจากนี้ยังพบว่าการดูดซับ
แก๊สไนตริกออกไซด์โดยชี้อะตอมของไนโตรเจนเข้าหาท่อส่งผลต่อการเลื่อนต าแหน่งของสถานะ
ความหนาแน่นที่ชัดเจนกว่าการดูดซับโดยชี้อะตอมของออกซิเจนเข้าหาท่อดังภาพที่ 4.5 

ภาพที่ 4.4ความหนาแน่นสถานะของการดูดซับไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม 
(a) NO/SWCNT และ (b) NO/SWCNT เส้นสีด า (ก่อนดูดซับไนตริกออกไซด์) และเส้นสีแดง 
(หลังดูดซับไนตริกออกไซด์) 
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ภาพที่ 4.5ความหนาแน่นสถานะของการดูดซับไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชัน (a) NO/Os-SWCNT, (b) NO/Os-SWCNT, (c) NO/Ir-SWCNT, (d) NO/Ir-
SWCNT, (e) NO/Pt-SWCNT, (f) NO/Pt-SWCNT, (g) NO/Au-SWCNT และ NO/Au-SWCNT 
เส้นสีด า (ก่อนดูดซับไนตริกออกไซด์) และเส้นสีแดง (หลังดูดซับไนตริกออกไซด์) 
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4.2 สมบตัิทางโครงสร้าง พลังงานการดูดซับและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับแก๊ส

ไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบท่ีมี

การเติมโลหะแทรนซิชัน 

4.2.1 สมบัติทางโครงสร้างการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนดแ์ละไซยาโนเจนคลอไรด์บน
ท่อนาโนคาร์บอน 

ศึกษาอันตรกิริยาระหว่างแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์กับท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิมเปรียบเทียบกับท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน โครงสร้างที่
เสถียรของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบ
ดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังภาพที่ 4.6ตามล าดับ ความยาวพันธะ มุม
พันธะและระยะดูดซับของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังตารางที่ 4.7 จากภาพและ
ตาราง พบว่าการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบ
ดั้งเดิม (HCN/SWCNT) มีความยาวพันธะตรงต าแหน่ง C-C1, C-C2 และ C-C3 มีค่าเท่ากับ 
1.426, 1.453 และ 1.426 อังสตรอม และมุมพันธะตรงต าแหน่ง C1-C-C2, C2-C-C3 และ C3-
C-C1 มีค่าเท่ากับ 118.3, 118.3 และ 119.5 องศา การดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนา
โนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว่าความยาวพันธะตรงต าแหน่ง TM-C1, TM-C2 และ 
TM-C3 มีค่าอยู่ระหว่าง1.837-2.004, 1.945-2.118 และ 1.837-2.004 อังสตรอม และมุมพันธะ
ตรงต าแหน่ง C1-TM-C2, C2-TM-C3 และ C3-TM-C1 มีค่าอยู่ระหว่าง87.0-92.0,87.0-92.0 
และ 83.8-92.3 องศา การดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติม
โลหะแทรนซิชัน พบว่าความยาวพันธะตรงต าแหน่ง TM-C1, TM-C2 และ TM-C3 มีค่าอยู่
ระหว่าง1.837-2.029, 1.935-2.114 และ 1.837-2.059 อังสตรอม และมุมพันธะตรงต าแหน่ง 
C1-TM-C2, C2-TM-C3 และ C3-TM-C1 มีค่าอยู่ระหว่าง87.0-91.9,87.0-93.7 และ 83.8-92.3 
องศาเมื่อเปรียบเทียบโครงสร้างก่อนและหลังการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจน
คลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว่า
ความยาวพันธะและมุมพันธะของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมเปลี่ยนแปลงเล็กน้อย ในขณะที่
ความยาวพันธะและมุมพันธะของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเกิดการ
เปลี่ยนแปลงทางโครงสร้างอย่างชัดเจนคือความยาวพันธะตรงต าแหน่งดูดซับมีค่ามากขึ้นหรือยาว
ขึน้และมุมพันธะมีค่าน้อยลงหรือแคบลง เนื่องจากแก๊สทั้งสองชนิดเกิดอันตรกิริยาที่แรงกับท่อนา
โนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันนั่นเอง จากการศึกษาระยะดูดซับที่ใกล้ที่สุดระหว่างแก๊ส
ไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์และท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมมีค่าเท่ากับ 3.378
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และ 3.1413อังสตรอม ตามล าดับ ระยะดูดซับระหว่างแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และท่อนาโน
คาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว่ามีค่าอยู่ในช่วง1.966-2.256อังสตรอม ในขณะที่ระยะ
ดูดซับระหว่างแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์และท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว่ามี
ค่าอยู่ในช่วง1.921-2.138 อังสตรอม ซึ่งพบว่าระยะดูดซับแก๊สทั้งสองบนท่อนาโนคาร์บอนมีค่า
ใกล้เคียงกัน 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
ตารางท่ี 4.5 
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ความยาวพันธะ มุมพันธะและระยะดูดซับของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ระบบ ความยาวพันธะ ความยาวพันธะ 
(อังสตรอม) 

มุมพันธะ มุมพันธะ 
(องศา) 

ระยะดูดซับ 
(อังสตรอม) 

HCN/SWCNT C-C1 
C-C2 
C-C3 

1.426 
1.453 
1.426 

C1-C-C2 
C2-C-C3 
C3-C-C1 

118.3 
118.3 
119.5 

3.378 

HCN/V-SWCNT V-C1 
V-C2 
V-C3 

1.936 
1.988 
1.936 

C1-V-C2 
C2-V-C3 
C3-V-C1 

89.9 
89.9 
90.0 

2.065 

HCN/Nb-SWCNT Nb-C1 
Nb-C2 
Nb-C3 

2.004 
2.118 
2.004 

C1-Nb-C2 
C2-Nb-C3 
C3-Nb-C1 

87.3 
87.3 
83.8 

2.256 

HCN/Ta-SWCNT Ta-C1 
Ta-C2 
Ta-C3 

1.985 
2.103 
1.985 

C1-Ta-C2 
C2-Ta-C3 
C3-Ta-C1 

88.8 
88.8 
86.1 

2.147 

HCN/Cr-SWCNT Cr-C1 
Cr-C2 
Cr-C3 

1.837 
1.945 
1.837 

C1-Cr-C2 
C2-Cr-C3 
C3-Cr-C1 

92.0 
92.0 
90.7 

1.966 

HCN/Mo-SWCNT Mo-C1 
Mo-C2 
Mo-C3 

1.945 
2.056 
1.945 

C1-Mo-C2 
C2-Mo-C3 
C3-Mo-C1 

89.7 
89.7 
86.3 

2.145 

HCN/W-SWCNT W-C1 
W-C2 
W-C3 

1.934 
2.053 
1.934 

C1-W-C2 
C2-W-C3 
C3-W-C1 

91.0 
91.0 
88.5 

2.073 

HCN/Mn-SWCNT Mn-C1 
Mn-C2 
Mn-C3 

1.847 
1.935 
1.847 

C1-Mn-C2 
C2-Mn-C3 
C3-Mn-C1 

90.5 
90.5 
92.3 

1.975 

HCN/Tc-SWCNT Tc-C1 
Tc-C2 
Tc-C3 

1.924 
2.052 
1.923 

C1-Tc-C2 
C2-Tc-C3 
C3-Tc-C1 

87.0 
87.0 
90.1 

2.133 

HCN/Re-SWCNT Re-C1 
Re-C2 
Re-C3 

1.918 
2.045 
1.918 

C1-Re-C2 
C2-Re-C3 
C3-Re-C1 

88.0 
88.0 
91.6 

2.062 

 
 
 
ตารางท่ี 4.6 
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ความยาวพันธะ มุมพันธะและระยะดูดซับของการดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ระบบ ความยาวพันธะ ความยาวพันธะ 
(อังสตรอม) 

มุมพันธะ มุมพันธะ 
(องศา) 

ระยะดูดซับ 
(อังสตรอม) 

CNCl/SWCNT C-C1 
C-C2 
C-C3 

1.426 
1.453 
1.426 

C1-C-C2 
C2-C-C3 
C3-C-C1 

118.3 
118.3 
119.5 

3.413 

CNCl/V-SWCNT V-C1 
V-C2 
V-C3 

1.936 
1.988 
1.936 

C1-V-C2 
C2-V-C3 
C3-V-C1 

89.8 
89.8 
90.0 

2.071 

CNCl/Nb-SWCNT Nb-C1 
Nb-C2 
Nb-C3 

2.029 
2.114 
2.059 

C1-Nb-C2 
C2-Nb-C3 
C3-Nb-C1 

90.8 
85.4 
82.1 

1.978 

CNCl/Ta-SWCNT Ta-C1 
Ta-C2 
Ta-C3 

1.986 
2.086 
1.988 

C1-Ta-C2 
C2-Ta-C3 
C3-Ta-C1 

89.1 
89.1 
85.6 

2.070 

CNCl/Cr-SWCNT Cr-C1 
Cr-C2 
Cr-C3 

1.837 
1.944 
1.837 

C1-Cr-C2 
C2-Cr-C3 
C3-Cr-C1 

91.9 
91.9 
90.7 

1.972 

CNCl/Mo-SWCNT Mo-C1 
Mo-C2 
Mo-C3 

1.992 
2.048 
1.936 

C1-Mo-C2 
C2-Mo-C3 
C3-Mo-C1 

87.8 
92.2 
87.1 

1.982 

CNCl/W-SWCNT W-C1 
W-C2 
W-C3 

1.984 
2.041 
1.931 

C1-W-C2 
C2-W-C3 
C3-W-C1 

88.8 
93.7 
87.7 

1.933 

CNCl/Mn-SWCNT Mn-C1 
Mn-C2 
Mn-C3 

1.847 
1.935 
1.847 

C1-Mn-C2 
C2-Mn-C3 
C3-Mn-C1 

90.5 
90.5 
92.3 

1.981 

CNCl/Tc-SWCNT Tc-C1 
Tc-C2 
Tc-C3 

1.923 
2.052 
1.923 

C1-Tc-C2 
C2-Tc-C3 
C3-Tc-C1 

87.0 
87.0 
90.2 

2.138 

CNCl/Re-SWCNT Re-C1 
Re-C2 
Re-C3 

1.925 
2.031 
1.925 

C1-Re-C2 
C2-Re-C3 
C3-Re-C1 

87.4 
87.4 
92.6 

1.921 
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ภาพที่ 4.6โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ (a) และไซยาโนเจนคลอไรด์ 
(b) บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมความยาวพันธะหน่วยเป็นอังสตรอม 
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ภาพที่ 4.7โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอน (a) 
HCN/V-SWCNT, (b) HCN/Cr-SWCNT, (c) HCN/Mn-SWCNT, (d) HCN/Nb-SWCNT, (e) 
HCN/Mo-SWCNT, (f) HCN/Tc-SWCNT, (g) HCN/Ta-SWCNT, (h) HCN/W-SWCNT และ (i) 
HCN/Re-SWCNT ความยาวพันธะหน่วยเป็นอังสตรอม 
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ภาพที่ 4.8โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอน (a) 
CNCl/V-SWCNT, (b)CNCl/Cr-SWCNT, (c) CNCl/Mn-SWCNT, (d) CNCl/Nb-SWCNT, (e) 
CNCl/Mo-SWCNT, (f) CNCl/Tc-SWCNT, (g) CNCl/Ta-SWCNT, (h) CNCl/W-SWCNT และ 
(i) CNCl/Re-SWCNT ความยาวพันธะหน่วยเป็นอังสตรอม 
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4.2.2 พลังงานดูดซับของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์
บนท่อนาโนคาร์บอน 
 พลังงานดูดซับของการดูดซับไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโน
คาร์บอน แสดงดังตารางที่ 4.7พบว่าพลังงานการดูดซับของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์
และ ไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมมีค่าเท่ากับ-0.50 และ-0.47 กิโล
แคลอรีต่อโมลพลังงานการดูดซับของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มี
การเติมอะตอมวาเนเดียม โครเมียม แมงกานีส ไนโอเบียม โมลิบดีนัม เทคนีเชียม แทนทาลัม 
ทังสเตนและรีเนียม มีค่าเท่ากับ -35.45, -33.48, -31.32, -28.08,-30.28, -27.81, -44.56, -
40.48 และ -35.70 กิโลแคลอรีต่อโมล ตามล าดับ และพลังงานการดูดซับของการดูดซับแก๊สไซ
ยาโนเจนคลอร์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมอะตอมวาเนเดียม โครเมียม แมงกานีส ไนโอเบียม 
โมลิบดีนัม เทคนีเชียม แทนทาลัม ทังสเตนและรีเนียม มีค่าเท่ากับ -33.01, -30.70, -28.80, -
33.01,-31.39, -25.03, -59.44, -49.49 และ -37.36 กิโลแคลอรีต่อโมล ตามล าดับดังนั้นจึงสรุป
ได้ว่า ท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันสามารถดูดซับแก๊สทั้งสองชนิดได้ดีกว่าท่อนา
โนคาร์บอนแบบดั้งเดิมอย่างเห็นได้ชัด โดยท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทนทาลัมจะ
สามารถดูดซับแก๊สทั้งสองชนิดได้ดีที่สุด 
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ตารางท่ี 4.7 
พลังงานการดูดซับ (Eads) ของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อ
นาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ระบบ Eads (กิโลแคลอรีต่อโมล) 
HCN/SWCNT -0.50 
HCN/V-SWCNT -35.45 
HCN/Cr-SWCNT -33.48 
HCN/Mn-SWCNT -31.32 
HCN/Nb-SWCNT -28.08 
HCN/Mo-SWCNT -30.28 
HCN/Tc-SWCNT -27.81 
HCN/Ta-SWCNT -44.56 
HCN/W-SWCNT -40.48 
HCN/Re-SWCNT -35.70 
CNCl/SWCNT -0.47 
CNCl/V-SWCNT -33.01 
CNCl/Cr-SWCNT -30.70 
CNCl/Mn-SWCNT -28.80 
CNCl/Nb-SWCNT -33.01 
CNCl/Mo-SWCNT -31.39 
CNCl/Tc-SWCNT -25.03 
CCNl/Ta-SWCNT -59.44 
CNCl/W-SWCNT -49.49 
CNCl/Re-SWCNT -37.36 
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4.2.3 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโน
เจนคลอไรด์บนท่อนาโนคารบ์อน 

พลังงานของออร์บิทัลที่มีพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่และพลังงานของออร์บิทัล
ที่มีพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่แถบพลังงานและการถ่ายโอนประจุบางส่วนของการ
ดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบ
ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังตารางที่ 4.8จากการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอม
ของ EHOMO และ ELUMO พบว่าEHOMOและ ELUMO ของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมที่มีการดูดซับ
แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์มีค่าเท่ากับ -4.272 และ -3.157 อิเล็กตรอนโวลต์ ตามล าดับ 
แถบพลังงานมีค่าเท่ากับ 1.116อิเล็กตรอนโวลต์ ในขณะที่ EHOMOและ ELUMO ของท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิมที่มีการดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์มีค่าเท่ากับ -4.299 และ -3.184 
อิเล็กตรอนโวลต์ ตามล าดับ พบว่าแถบพลังงานมีค่าเท่ากับ 1.116อิเล็กตรอนโวลต์ เมื่อ
เปรียบเทียบกับท่อก่อนดูดซับแก๊สพบว่าแถบพลังงานไม่มีการเปลี่ยนแปลง ดังนั้นท่อนาโน
คาร์บอนแบบดั้งเดิมจึงไม่เหมาะที่จะพัฒนาเป็นตัวตรวจจับแก๊สทั้งสองชนิด ในขณะที่การดูดซับ
แก๊สทั้งสองชนิดท าให้EHOMO,ELUMO และแถบพลังงานของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแท
รนซิชันเกิดการเปลี่ยนแปลงอย่างชัดเจน โดยพบว่ามีค่าการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงานอยู่ในช่วง 
0.028-0.462 อิเล็กตรอนโวลต์ ยกเว้นการดูดซับไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการ
เติมโมลิบดินัมและแทนทาลัม พบว่าแถบพลังงานไม่มีการเปลี่ยนแปลง ดังนั้นจึงสามารถสรุปได้
ว่าท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีความเหมาะสมที่จะพัฒนาเป็นตัวตรวจจับแก๊ส
ทั้งสองชนิด การศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมของการถ่ายโอนประจุบางส่วนแสดงใน
ตารางที่ 4.12 พบว่ามีการถ่ายโอนประจุบางส่วนระหว่างแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจน
คลอไรด์และท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมเพียง0.001 และ 0.002 อิเล็กตรอน ในขณะที่การถ่าย
โอนประจุบางส่วนของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์และท่อนาโน
คาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันพบว่ามีค่าอยู่ในช่วง 0.017-0.563อิเล็กตรอน ตามล าดับ 
แสดงให้เห็นถึงการถ่ายโอนอิเล็กตรอนระหว่างแก๊สและท่ออย่างชัดเจน  
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ตารางท่ี 4.8 
พลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่และพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนอยู่ แถบพลังงาน  
การเปลี่ยนแถบพลังงาน การถ่ายโอนประจุบางส่วนและประจุของโลหะของการดูดซับแก๊ส 
ไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มี 
การเติมโลหะแทรนซิชัน 

ระบบ EHOMO 

(eV) 
ELUMO 
(eV) 

Egap 
(eV) 

Egap 

(eV) 
PCT 
(e) 

ประจุ TM 
(e) 

HCN/SWCNT -4.272 -3.157 1.116 0.000 0.001 - 
HCN/V-SWCNT -3.946 -3.102 0.844 0.190 0.183 0.576 
HCN/Cr-SWCNT -4.218 -3.048 1.170 -0.028 0.157 0.230 
HCN/Mn-SWCNT -4.109 -2.912 1.197 -0.272 0.138 0.337 
HCN/Nb-SWCNT -4.055 -2.993 1.061 0.054 0.078 0.989 
HCN/Mo-SWCNT -4.191 -3.184 1.007 -0.082 0.085 0.563 
HCN/Tc-SWCNT -4.218 -3.048 1.170 -0.082 0.107 0.366 
HCN/Ta-SWCNT -4.082 -2.993 1.088 -0.218 0.000 1.260 
HCN/W-SWCNT -4.218 -3.157 1.061 -0.109 0.017 0.853 
HCN/Re-SWCNT -4.218 -3.075 1.143 -0.055 0.086 0.529 
CNCl/SWCNT -4.299 -3.184 1.116 0.000 0.002 - 
CNCl/V-SWCNT -3.946 -3.102 0.844 0.190 0.176 0.586 
CNCl/Cr-SWCNT -4.218 -3.048 1.170 -0.028 0.158 0.229 
CNCl/Mn-SWCNT -4.109 -3.021 1.088 -0.163 0.140 0.339 
CNCl/Nb-SWCNT -4.599 -3.810 0.789 0.327 -0.278 1.196 
CNCl/Mo-SWCNT -4.572 -3.646 0.925 0.000 -0.403 0.681 
CNCl/Tc-SWCNT -4.218 -3.048 1.170 -0.082 0.108 0.365 
CNCl/Ta-SWCNT -4.490 -3.619 0.871 0.000 -0.517 1.503 
CNCl/W-SWCNT -4.653 -3.674 0.980 -0.028 -0.563 1.036 
CNCl/Re-SWCNT -4.517 -3.891 0.626 0.462 -0.464 0.613 

 
  การพล๊อตการกระจายตัวออร์บิทัลHOMO และ LUMO ของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจน
ไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมแสดงดังภาพที่ 4.9จากรูป
อธิบายได้ว่า อิเล็กตรอนจะกระจายตัวอยู่รอบๆ ท่อนาโนคาร์บอน เนื่องจากท่อนาโนคาร์บอน
ประกอบด้วยอะตอมคาร์บอนเพียงอย่างเดียวและสร้างพันธะแบบโคออร์ดิเนตโคเวเลนต์
อิเล็กตรอนจึงเคลื่อนที่อยู่รอบๆ อะตอมคาร์บอนทุกอะตอม ไม่มีการเคลื่อนของอิเล็กตรอน
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ระหว่างแก๊สและท่อ การพล๊อตการกระจายตัวออร์บิทัลHOMO และ LUMO ของการดูดซับแก๊ส
ไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนนซิชัน
แสดงดังภาพที่ 4.10และจากภาพอธิบายได้ว่าอิเล็กตรอนกระจายตัวอยู่รอบๆ ต าแหน่งที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชันและแก๊ส เนื่องจากต าแหน่งที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีความเสถียรทาง
โครงสร้างต่ า จึงเกิดการเคลื่อนของอิเล็กตรอนตรงบริเวณนั้น ส่วนการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอน
ตรงบริเวณแก๊สเนื่องจากเกิดการถ่ายโอนประจุระหว่างแก๊สและท่อนาโนคาร์บอนนั่นเอง ซึ่งแสดง
ถึงการเกิดอันตรกิริยาระหว่างแก๊สและท่อ 
 

 
ภาพที่ 4.9 การพล๊อตการกระจายตัวออร์บิทัลHOMO และออร์บิทัลLUMO ของการดูดซับแก๊ส
ไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม   
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ภาพที่ 4.10 การพล๊อตการกระจายตัวออร์บิทัลHOMO และ LUMO ของการดูดซับแก๊ส
ไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอน(a) HCN/V-SWCNT, (b) HCN/Cr-SWCNT, (c) 
HCN/Mn-SWCNT, (d) HCN/Nb-SWCNT, (e) HCN/Mo-SWCNT, (f) HCN/Tc-SWCNT, (g) 
HCN/Nb-SWCNT, (h) HCN/Mo-SWCNT และ (i) HCN/Tc-SWCNT 
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ภาพที่ 4.11การพล๊อตการกระจายตัวออร์บิทัลHOMO และ LUMO ของการดูดซับแก๊สไซยาโน
เจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอน(a) CNCl/V-SWCNT, (b) CNCl/Cr-SWCNT, (c) CNCl/Mn-
SWCNT, (d) CNCl/Nb-SWCNT, (e) CNCl/Mo-SWCNT, (f) CNCl/Tc-SWCNT, (g) 
CNCl/Nb-SWCNT, (h) CNCl/Mo-SWCNT และ (i) CNCl/Tc-SWCNT 
 
 ในการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ในเทอมของความหนาแน่นสถานะของโครงสร้างก่อน
และหลังดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม
และแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน ดังภาพที่ 4.12จากภาพ แสดงให้เห็นว่าการดูดซับแก๊สทั้ง
สองชนิดท าให้ความหนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมเกิดการเปลี่ยนแปลงเพียง
เล็กน้อย ในขณะที่การดุวับแก๊สทั้งสองชนิดบนท่อนาโนคาร์บอนแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน
พบว่าความหนาแน่นสถานะจะเลื่อนจากต าแหน่งเดิมอย่างชัดเจนทุกช่วงพลังงาน ดังนั้นจึง
สามารถอธิบายได้ว่าการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจนคลอไรด์มีผลต่อความ
หนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน ซึ่งสอดคล้องกับการศึกษาการ
เปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน ดังนั้นจึงสามารถสรุปได้ว่าท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิ
ชันสามารถพัฒนาเป็นตัวตรวจจับแก๊สได้ 
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ภาพที่ 4.12ความหนาแน่นสถานะของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และไซยาโนเจน 
คลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม 
 

 
ภาพที่ 4.13 ความหนาแน่นสถานะของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่
มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (a) HCN/V-SWCNT, (b) HCN/Cr-SWCNT, (c) HCN/Mn-SWCNT, 
(d) HCN/Nb-SWCNT, (e) HCN/Mo-SWCNT , (f) HCN/Tc-SWCNT, (g) HCN/Ta-SWCNT, 
(h) HCN/W-SWCNT และ (f) HCN/Re-SWCNT 
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ภาพที่ 4.14 ความหนาแน่นสถานะของการดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่
มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (a) CNCl/V-SWCNT, (b) CNCl/Cr-SWCNT, (c) CNCl/Mn-SWCNT, 
(d) CNCl/Nb-SWCNT, (e) CNCl/Mo-SWCNT , (f) CNCl/Tc-SWCNT, (g) CNCl/Ta-SWCNT, 
(h) CNCl/W-SWCNT และ (f) CNCl/Re-SWCNT 
 
 



73 
 

 

บทท่ี 5 

สรุปและขอ้เสนอแนะ 

 
 ในงานวิจัยนี้ได้ผลการศึกษาเป็นไปตามวัตถุประสงค์ท่ีได้ตั้งไว้ โดยผู้วิจัยจะได้สรุปสมบัติ

ทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงานและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ 

แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มี

การเติมโลหะแทรนซิชันโดยการค านวณด้วยทฤษฏีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นที่ระดับ 

B3LYP/LanL2DZ ของทฤษฏี ดังนี้ 

 

5.1 สมบตัิทางโครงสร้าง พลังงานการดูดซับและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับแก๊ส

ไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

 จากการศึกษาสมบัติทางโครงสร้างที่เสถียร สมบัติทางโครงสร้าง และสมบัติทาง

อิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน เมื่อ

เปรียบเทียบกับท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม พบว่าความยาวพันธะและมุมพันธะของท่อนาโน

คาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเปลี่ยนแปลงไปจากเดิมโดยความยาวพันธะเพ่ิมข้ึนและมุม

พันธะแคบลง ทั้งนี้เนื่องจากขนาดอะตอมของโลหะแทรนซิชันที่เติมลงบนท่อนาโนคาร์บอนมี

ขนาดใหญ่กว่าอะตอมของคาร์บอนจึงไม่เหมาะกับขนาดของต าแหน่งเดิมที่มีอยู่จึงท าให้อะตอม

ของโลหะแทรนซิชันยกตัวขึ้นจากผิวของท่อนาโนคาร์บอนท าให้ความยาวพันธะเพ่ิมข้ึนและมุม

พันธะแคบลงเกิดลักษณะคล้ายพีระมิดตรงต าแหน่งที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน ซึ่งการเกิด

โครงสร้างโค้งนูนของท่อนาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะแทรนซิชันมีความเหมาะสมที่จะใช้ในการดูดซับ

แก๊สเนื่องจากมีพ้ืนที่ผิวสัมผัสสูงขึ้น เมื่อเปรียบเทียบพลังงานการดูดซับของการดูดซับแก๊สไนตริ

กออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันทั้งการชี้อะตอม

ไนโตรเจนและออกซิเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอน พบว่าแก๊สไนตริกออกไซด์เกิดการดูดซับบนท่อ

นาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันได้กว่าท่อแบบดั้งเดิม โดยท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติม
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โลหะออสเมียมมีค่าพลังงานการดูดซับสูงที่สุดทั้งในระบบที่ชี้อะตอมไนโตรเจนและออกซิเจนเข้า

หาท่อนาโนคาร์บอน อีกท้ังยังพบว่าระบบที่ชี้อะตอมไนโตรเจนของแก๊สไนตริกออกไซด์เข้าหาท่อ

เกิดอันตรกิริยาที่แรงกว่าการชี้อะตอมออกซิเจนเข้าหาท่อ เมื่อเปรียบเทียบแถบพลังงานก่อนและ

หลังการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแท

รนซิชันทั้งการชี้อะตอมไนโตรเจนและออกซิเจนเข้าหาท่อนาโนคาร์บอน พบว่าแถบพลังงานมี

การเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน้อยทั้งสองระบบ การศึกษาการถ่ายโอนประจุพบว่าการดูดซับแก๊สไน

ตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิม เกิดการถ่ายโอนประจุเล็กน้อยจากแก๊สไปยังท่อ 

และการดูดซับไนตริกออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะ  แทรนซิชัน เกิดการจากท่อ

ไปยังแก๊ส การพล๊อตการกระจายตัวของออร์บิทัลที่มีพลังสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ และการ

กระจายตัวของของออร์บิทัลที่มีพลังต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ของการดูดซับแก๊สไนตริกอ

อกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว่าเกิดการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอน

ตรงบริเวณท่ีมีการดูดซับแก๊สอย่างชัดเจน และการพล๊อตความหนาแน่นสถานะให้ผลที่สอดคล้อง

กับการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงานคือความหนาแน่นสถานะของท่อนาโนคาร์บอนก่อนและหลัง

การดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์มีการเปลี่ยนแปลงอย่างชัดเจน การศึกษาคุณสมบัติทางโครงสร้าง 

สมบัติทางพลังงาและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ สามารถสรุปได้ว่าการเติมโลหะแทรนซิชันบนท่อ

นาโนคาร์บอนช่วยเพ่ิมความสามารถในการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ให้ดีขึ้นและเกิดการ

เปลี่ยนแปลงสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์อย่างชัดเจน ดังนั้นท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรน

ซิชันอาจจะสามารถน าไปเป็นวัสดุในการตรวจจับหรือกักเก็บแก๊สไนตริกออกไซด์ได้ 

 

5.2 สมบัติทางโครงสร้าง สมบัติทางพลังงานและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของการดูดซับแก๊ส

ไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบท่ีมี

การเติมโลหะแทรนซิชัน 

       ในการศึกษาโครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบ

ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเพ่ือเปรียบเทียบแก๊ส 2 ชนิด ได้แก่แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊ส

ไซยาโนเจนคลอไรด์ โลหะที่เติมบนท่อนาโนคาร์บอน ได้แก่ วาเนเดียม โครเมียม แมงกานีส 

ไนโอเบียม โมลิบดีนัม เทคนีเชียม แทนทาลัม ทังสเตนและรีเนียม โดยผลการศึกษาสมบัติทาง
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โครงสร้าง พลังงานการดูดซับและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ พบว่าในการดูดซับแก๊สไฮโดรเจน

ไซยาไนด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงให้เห็นถึง

ความสามารถในการดูดซับเรียงจากมากไปน้อย ดังนี้ HCN/Ta-SWCNT > HCN/W-SWCNT > 

HCN/Re-SWCNT  HCN/V-SWCNT > HCN/Cr-SWCNT> HCN/Mn-SWCNT > HCN/Mo-

SWCNT > HCN/Nb-SWCNT  HCN/Tc-SWCNT >> HCN/SWCNT พบว่าท่อนาโนคาร์บอน

ที่เติมโลหะแทรนซิชันสามารถดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ได้ดีกว่าท่อนาโนคาร์บอนดั้งเดิม   

โดยท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทนทาลัมสามารถดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ได้ดีที่สุด   

ความสามารถในการดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มี

การเติมโลหะแทรนซิชันเรียงจากมากไปน้อย ดังนี้ CNCl/Ta-SWCNT > CNCl/W-SWCNT > 

CNCl/Re-SWCNT > CNCl/V-SWCNT = CNCl/Nb-SWCNT > CNCl/Mo-SWCNT > CNCl 

/Cr-SWCNT > CNCl/Mn-SWCNT > CNCl/Tc-SWCNT >> CNCl/SWCNT อธิบายได้ว่าท่อ

นาโนคาร์บอนท่ีเติมโลหะแทรนซิชันสามารถดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ได้ดีกว่าท่อนาโน

คาร์บอนปกติโดยท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทนทาลัมสามารถดูดซับแก๊สไซยาโนเจน

คลอไรด์ได้ดีที่สุด เมื่อเปรียบเทียบโครงสร้างที่มีการดูดซับแก๊สทั้งสองได้ดีที่สุดจะพบว่าการดูดซับ

ไซยาโนเจนคลอไรด์จะดีกว่าแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ ดังนั้น ความสามารถในการดูดซับแก๊สทั้ง

สองชนิดขึ้นจึงอยู่กับชนิดของโลหะแทรนซิชันที่เติมบนท่อนาโนคาร์บอน สมบัติทาง

อิเล็กทรอนิกส์ในเทอมแถบพลังงานพบว่าการดูดซับแก๊สแก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์และแก๊สไซยาโน

เจนคลอไรด์บนท่อนาโนคาร์บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเกิดการ

เปลี่ยนแปลงไปจากเดิมเพียงเล็กน้อยการพล๊อตต าแหน่งออร์บิทัลสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่

กับต่ าแหน่งออร์บิทัลต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ พบว่าอิเล็กตรอนจะกระจายในต าแหน่งที่มี

การเติมโลหะแทรนซิชันและรอบๆ ท่อนาโนคาร์บอน ในการศึกษาความหนาแน่นสถานะพบว่า

ความหนาแน่นสถานะของระบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันบนท่อนาโนคาร์บอนมีการ

เปลี่ยนแปลงจากปกติแสดงว่าโลหะแทรนซิชันที่เติมลงไปมีผลต่อความหนาแน่นสถานะของท่อนา

โนคาร์บอนจากผลการทดลองชี้ให้เห็นว่าโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนและสมบัติทาง

อิเล็กทรอนิกส์เปลี่ยนแปลงอย่างชัดเจน ดังนั้นท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน

อาจจะสามารถน าไปเป็นวัสดุในการตรวจจับหรือกักเก็บแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ได้ 
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5.2 ข้อเสนอแนะ 

 1. ควรน าท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันไปศึกษาการดูดซับแก๊สชนิดอื่น

หรือสารชนิดอ่ืน เพ่ือเปรียบเทียบกับการดูดซับแก๊สไนตริกออกไซด์ แก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์และ

แก๊สไฮโดรเจนไซยาไนด์ 

 2. ควรศึกษาการดูดซับแก๊สไนโตรเจนมอนอกไซด์ แก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์และแก๊ส

ไฮโดรเจนไซยาไนด์บนวัสดุนาโนคาร์บอนชนิดอื่น เพ่ือเปรียบเทียบกับท่อนาโนคาร์บอนที่มีการ

เติมโลหะแทรนซิชัน 



77 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

บรรณานุกรม 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



78 

 

บรรณานุกรม 

 

กลุ่มพิษวิทยาและชีวเคมี สถาบันวิจัยวิทยาศาสตร์สาธารณสุข. (2542). แก๊สพิษ. (ออนไลน์). 

สืบค้นจาก : http://nih.dmsc.moph.go.th [1 พฤษภาคม 2562] 

โครงการพัฒนาฐานข้อมูลความปลอดภัยของวัสดุนาโนสถานวิจัยเพื่อความเป็นเลิศทางวิชาการ      

ด้านวิจัยและนวัตกรรมเพ่ือสิ่งแวดล้อม คณะวิศวกรรมศาสตร์ มหาวิทยาลัยนเรศวร. 

ลักษณะสมบัติเฉพาะท่อนาโนคาร์บอนผนังเดี่ยว. จาก ฐานข้อมูลความปลอดภัยวัสดุนาโน. 

(ออนไลน์) 

http://http://web.eng.nu.ac.th/eng2012/ceri/nanodatabase/index.php 

 [1 กรกฎาคม 2562] 

ชาติไทย  แก้วทอง. (2556). เคมีชุปราโมเลกุล. มหาวิยาลัยมหาสารคาม:  มหาสารคาม. 

นิธิมา  เคารพาพงศ์. (2556). วัสดุไฮบริดและนาโนคอมพอสิท. U-Khonkaen. (พิมพ์ครั้งที่ 1). 

ขอนแก่น:  

วิกิพีเดีย สารานุกรมเสรี. มูลนิธิวิกิมีเดีย. (ออนไลน์) สืบค้นจาก https://th.wikipedia.org/wiki/

แกรไฟต์ [29 มิถุนายน 2562]. 

วิทยา  เรืองพรวิสุทธิ์. (2558). เคมีวัสดุ เคมีพ้ืนผิวและปฏิกิริยาเร่ง. กรุงเทพฯ: จุฬาลงกรณ์

มหาวิทยาลัย. 

วีระศักดิ์ สุระเรืองชัย และ พรรษมณฑ์ ริจิรวนิช.ลักษณะและโครงสร้าง. คณะทรัพยากรชีวภาพ

และเทคโนโลยี และสถาบันพัฒนาและฝึกอบรมโรงงานต้นแบบ มหาวิทยาลัยเทคโนโลยีพระ

จอมเกล้าธนบุรี.  (ออนไลน์) สืบค้นจาก http://digital.lib.kmutt.ac.th 

      http://kanchanapisek.or.th/kp6/sub/book/book.php?book=32&chap=8&        

      page=t32-8-infodetail04.html [15 มิถุนายน 2562]. 

สถาบันนวัตกรรมการเรียน. มหัศจรรย์นาโนเทคโนโลยี. (ออนไลน์). สืบค้นจาก 

https://il.mahidol.ac.th/e-media/nano/ [15 มิถุนายน 2562]. 

สุพัตรา มหายศ. วัสดุนาโน. สารานุกรมไทยส าหรับเยาวชนฯ (ออนไลน์). สืบค้นจาก 

http://saranukromthai.or.th/sub/book/book.php?book=32&chap=8&page=t32-

8-infodetail04.html [17 มิถุนายน 2562] 

อภิชาติ  ด่านวิทยากุล. ท่อนาโนคาร์บอนวัสดุแห่งอนาคต.  

 

http://http/web.eng.nu.ac.th/eng2012/ceri/nanodatabase/index.php
https://th.wikipedia.org/wiki/แกรไฟต์
https://th.wikipedia.org/wiki/แกรไฟต์
http://kanchanapisek.or.th/kp6/sub/book/book.php?book=32&chap=8&
https://il.mahidol.ac.th/e-media/nano/
http://saranukromthai.or.th/sub/book/book.php?book=32&chap=8&page=t32-8-infodetail04.html
http://saranukromthai.or.th/sub/book/book.php?book=32&chap=8&page=t32-8-infodetail04.html


79 

 

      สืบค้นจาก http://aphichartd@yahoo.com [16 มิถุนายน 2562]. 

Abbasi A, Abdelrasoul A & Sardroodi JJ (2019). Adsorption of CO and NO 

molecules on Al, P and Si embedded MoS2 nanosheets investigated by DFT 

calculations. Adsorption 25:1001–1017. 

Arasteh J & Naseh M. (2019). DFT study of arsine (AsH3) gas adsorption on pristine, 

Stone-Wales-defected, and Fe-doped single-walled carbon nanotubes. 

Structural Chemistry 30:97-105 

Ashrafi F. (2016). Adsorption of N2, O2, CO, and CO2 on open ends and surface of 

single wall carbon nano-tubes: A computational nuclear magnetic resonance 

and nuclear quadrupole resonance study. Journal of Molecular Liquids 

222:717-732. 

Becke AD (1988). Density−functional exchange−energy approximation with correct 

asymptotic behavior. Physics Review A 38:3098−3100. 

Becke AD (1993). Density–functional thermochemistry. III. The role of exact 

exchange. Journal of Chemical Physics 98:5648–5652. 

Bezi JM (2015). Adsorption of CO and NO molecules on SiC nanotubes and 

nanocages: DFT study. Surface Science 635:128-142. 

Burchell TD (1999). Carbon materials for advanced technologies, Elsevier Science 

Ltd. Kidlington. 

Delhaes P (2001). Graphite and precursors. CRC Press. ISBN 978-90-5699-228-6. 

Dresselhaus MS, Dresselhaus G & Avouris Ph (2001). Carbon Nanotubes. 

 Topics Applied Physics 80:391–425. 

Flükiger P, Lüthi HP & Portmann S (2000). MOLEKEL 4.3, Swiss center for scientific 

computing. Manno, Switzerland. 

Fotooh F &, Baghemiyani TA (2019). Theoretical study of interaction between 

methanol and metal encapsulated single walled carbon nanotubes, Journal 

of Inorganic and Organometallic. Polymers and Materials 29:465-476. 

mailto:aphichartd@yahoo.com


80 

 

Frisch MJ, Trucks GW, Schlegel HB, Scuseria GE, Robb MA, Cheeseman JR,  

Montgomery JA, Vreven T, Kudin KN, Burant JC, Millam JM, Lyengar SS, 

Tomasi J, Barone V, Mennucci B, Cossi M, Scalmani G, Rega N, Petersson GA,  

Nakatsuji H, Hada M, Ehara M, Toyota K, Fukuda R, Hasegawa J, Ishida M, 

Nakajima T, Honda Y, Kitao O, Nakai H, Klene M, Li X, Knox JE, Hratchian HP, 

Cross JB, Adamo C, Jaramillo J, Gomperts R, Stratmann RE, Yazyev O, Austin 

A, Cammi R, Pomell C, Ochterski JW, Ayala PY, Morokuma K, Voth GA, 

Salvador P, Dannenberg JJ, Zakrzewski VG, Dapprich A, Daniels AD, Strain MC, 

Farkas O, Malick DK, Rabuck AD, Raghavachari K, Foresman JB, Ortiz J, Cui Q, 

Baboul AG, Clifford S, Cioslowski J, Stefanov BB, Liu G, Liashenko A, Piskorz P, 

Komaromi I, Martin RL, Fox DJ, Keith T, Laham MA, Peng CY, Nanayakkara A, 

Challacombe M, Gill PM, Johnson B, Chen W, Wong MW, Gonzalez C & Pople 

JA (2009). GAUSSIAN 09, Revision A.02. Gaussian, Inc, Wallingford CT. 

Gong JR (2011). Graphene-synthesis characterization, properties and applications. 

Sergey Panychev, Croatia. 

Hamed S & Jamal K (2013). A DFT study of H2 adsorption on functionalized 

carbon nanotubes. Physica E 54:115-117. 

Hay PJ, Wadt WR (1985). Ab initio effective core potentials for molecular 

calculations. Potentials for the transition metal atoms Sc to Hg. Journal of 

Chemical Physics 82:270–283. 

Hay PJ, Wadt WR (1985). Ab initio effective core potentials for molecular 

calculations. Potentials for K to Au including the outermost core orbitals. 

Journal of Chemical Physics 82:299–310. 

Iijima S (1991). Helical microtubules of graphitic carbon. Nature 354:56–58.  

Iijima S & Ichihashi T (1993). Single–shell carbon nanotubes of 1–nm diameter. 

Nature 363:603–605. 



81 

 

Kuang A, Ran Y, Peng B, Kuang M & Wang G (2019). Adsorption and decomposition 

of metal decorated phosphorene toward H2S, HCN and NH3 molecules. 

Applied Surface Science 473:242-250. 

Lee C, Yang W, Parr RG (1988). Development of the Colle–Salvetti correlation–

energy formula into a functional of the electron density. Physics Review B 

37:785−789. 

Lewars EG (2003). Computational chemistry: Introduction to the theory and 

applications of molecular and quantum mechanics. 1st Edition, Kluwer 

Academy Publishers, New York. 

Liu Z, Li M, Wang F & Wang QD. (2016). Novel As-doped, As and N-codoped 

carbon nanotubes as highly active and durable electrocatalysts for O2 

reduction in alkaline medium. Journal of Power Sources 306:535-540. 

Marana NL, Albuquerque AR, Porta FAL, Longo E & Sambrano JR (2016). Periodic 

density functional theory study of structural and electronic properties of 

single-walled zinc oxide and carbon nanotubes. Journal of Solid State 

Chemistry 237:36-47. 

Mousavi-Khoshdel SM, Jahanbakhsh-bonab  &, Targholi E (2016).  Structural, 

electronic properties, and quantum capacitance of B, N and P-doped 

armchair carbon nanotubes.  Physics Letters A 380:3378-3383. 

Movlarooy T & Fadradi MA. (2018). Adsorption of cyanogen chloride on the 

surface of boron nitride nanotubes for CNCl sensing. Chemical Physics Letters 

700:7–14. 

O'boyle NM, Tenderholt AL & Langner KM (2008). A library for package‐

independent computational chemistry algorithms. Journal of 

Computational Chemistry 29:839–845. 

Oliveira Neto DPH, Rodrigues Jóao PCC, Sousa Leonardo DE, Gargano R & Cunha 

Wiliam DF (2019). CO2 adsorption in nitrogen-doped single-layered graphene 



82 

 

quantum dots: a spectroscopic investigation. Journal of Molecular Modeling 

25:66. 

Prayut B, Rakrai W, Tabtimsai C & Wanno B  (2017). DFT investigation of NH3, PH3, 

and AsH3 adsorptions on Sc-, Ti-, V-, and Cr-doped single-walled carbon 

nanotubes. Applied Surface Science 400:506-514. 

Shi LB, Wang YP & Dong HK (2015). First-principle study of structural, electronic, 

vibrational and magnetic properties of HCN adsorbed graphene doped with 

Cr, Mn and Fe. Applied Surface Science 329:330-336. 

Soltani A, Baei MT, Ghasemic AS, Lemeski ET & Amirabadi KH (2014). Adsorption 

of cyanogen chloride over Al- and Ga-doped BN nanotubes. Superlattices 

and Microstructures 75:564-575. 

Velázquez-López LF, Pacheco-Ortin SM, Mejía-Olvera R & Agacino-Valdés E (2019). 

DFT study of CO adsorption on nitrogen/boron doped-graphene for sensor 

applications. Journal of Molecular Modeling 25:91. 

Wadt WR, Hay PJ (1985). Ab initio effective core potentials for molecular 

calculations. Potentials for main group elements Na to Bi. Journal of 

Chemical Physics 82:284–298. 

Yanan T (2015). Adsorption behavior of Co anchored on graphene sheets toward 

NO, SO2, NH3, CO and HCN molecules. Applied Surface Science 342:191-

199. 

Yuan H, Tian C & Chen H (2019). Adsorption and decomposition of metal 

decorated phosphorene toward H2S, HCN and NH3 molecules. Applied 

Surface Science 473:242-250. 

Zabiollah M, Nasibeh A & Ehsan S (2015). Carbon monoxide monitoring using 

pristine and Cu-functionalized aluminum nitride and silicon carbide 

nanotubes; DFT study. Journal of Molecular Liquids 204:147-155. 



83 

 

Zhang X, Cui H, Dong X, Chen D & Tang J (2017). Adsorption performance of Rh 

decorated SWCNT upon SF6 decomposed components based on DFT 

method, Applied Surface Science 420:825-832. 

Zhou Q, Yang X, Fua Z, Wang C, Yuan L, Zhang H & Tang Y (2015). DFT study of 

oxygen adsorption on vacancy and Stone–Wales defected single-walled 

carbon nanotubes with Cr-doped. Physica E 65:77-83. 

 

 



84 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ภาคผนวก ก 

การค านวณพลังงาน 

 

 

 

 

 

 

 

 



85 
 

 

ตารางท่ี ก-1 การค านวณพลังงานการดูดซับของไนตริกออกไซด์ 

 

ตารางที่ ก-2 การค านวณพลังงานการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนไซยไนด์ 

ระบบ SWCNT-HCN SWCNT HCN ∆Eads (amu.) ∆Eads (kcal/mol) 
CNT_HCN -3534.559125 -3441.156949 -93.40137458 -0.0008 -0.50282 
CNT_Cr_HCN -3582.662121 -3489.207392 -93.40137458 -0.05335 -33.4802 
CNT_Mn_HCN -3600.306958 -3506.855673 -93.40137458 -0.04991 -31.3187 
CNT_Mo_HCN -3563.911783 -3470.462157 -93.40137458 -0.04825 -30.2786 
CNT_Nb_HCN -3552.713356 -3459.267232 -93.40137458 -0.04475 -28.0808 
CNT_Re_HCN -3575.507868 -3482.049606 -93.40137458 -0.05689 -35.6974 
CNT_Ta_HCN -3554.222628 -3460.760773 -93.40137458 -0.06048 -37.9523 
CNT_Tc_HCN -3576.482992 -3483.037301 -93.40137458 -0.04432 -27.8089 
CNT_V_HCN -3567.734705 -3474.276835 -93.40137458 -0.0565 -35.4518 
CNT_W_HCN -3564.206688 -3470.740801 -93.40137458 -0.06451 -40.482 

ระบบ SWCNT-NO SWCNT NO ∆Eads (amu.) ∆Eads (kcal/mol) 
CNT_NO -3571.0216 -3441.1569 -129.863 -0.00203 -1.27531 
CNT_Au_NO -3668.2342 -3538.3173 -129.863 -0.05415 -33.9821 
CNT _Ir_NO -3637.623 -3507.7017 -129.863 -0.05861 -36.7792 
CNT _Os_NO -3623.9877 -3494.0332 -129.863 -0.09182 -57.6186 
CNT_Pt_NO -3652.0342 -3522.1145 -129.863 -0.0571 -35.8284 
CNT_ON -3571.0198 -3441.1569 -129.863 -0.00019 -0.12083 
CNT_ Au_ON -3668.2342 -3538.3173 -129.863 -0.05415 -33.9821 
CNT _Ir_ON -3637.568 -3507.7017 -129.863 -0.00362 -2.27289 
CNT_ Os_ON -3623.9477 -3494.0332 -129.863 -0.05182 -32.5165 
CNT_ Pt_ON -3652.0108 -3522.1145 -129.863 -0.03366 -21.1235 
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ตารางท่ี ก-3 การค านวณพลังงานการดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ 

ระบบ CNT_ClCN SWCNT ClCN ∆Eads (amu.) ∆Eads (kcal/mol) 
CNT_ClCN -3548.879302 -3441.156949 -107.7216002 -0.00075 -0.47233 
CNT_Cr_ClCN -3596.977914 -3489.207392 -107.7216002 -0.04892 -30.6984 
CNT_Mn_ClCN -3614.623165 -3506.855673 -107.7216002 -0.04589 -28.7974 
CNT_Mo_ClCN -3578.233784 -3470.462157 -107.7216002 -0.05003 -31.3925 
CNT_Nb_ClCN -3567.041431 -3459.267232 -107.7216002 -0.0526 -33.006 
CNT_Re_ClCN -3589.830743 -3482.049606 -107.7216002 -0.05954 -37.3596 
CNT_Ta_ClCN -3568.566508 -3460.760773 -107.7216002 -0.08413 -52.7954 
CNT_Tc_ClCN -3590.798793 -3483.037301 -107.7216002 -0.03989 -25.0324 
CNT_V_ClCN -3582.051033 -3474.276835 -107.7216002 -0.0526 -33.0055 
CNT_W_ClCN -3578.541271 -3470.740801 -107.7216002 -0.07887 -49.4916 

 

ตารางท่ี ก-4 การค านวณพลังงานการดูดซับแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ 

ระบบ HOMO LUMO HOMO (eV) LUMO (eV) Egap (eV) 
ระบบ -0.161 -0.128 -4.381132 -3.483136 0.897996 

CNT_NO -0.162 -0.126 -4.408344 -3.428712 0.979632 
CNT_Au_NO -0.164 -0.125 -4.462768 -3.4015 1.061268 
CNT_Ir_NO -0.161 -0.122 -4.381132 -3.319864 1.061268 
CNT_Os_NO -0.165 -0.127 -4.48998 -3.455924 1.034056 
CNT_Pt_NO -0.161 -0.128 -4.381132 -3.483136 0.897996 
CNT_ON -0.162 -0.126 -4.408344 -3.428712 0.979632 
CNT_Au_ON -0.164 -0.125 -4.462768 -3.4015 1.061268 
CNT_Ir_ON -0.167 -0.139 -4.544404 -3.782468 0.761936 
CNT_Os_ON -0.164 -0.13 -4.462768 -3.53756 0.925208 
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CNT_Pt_ON -0.164 -0.13 -4.462768 -3.53756 0.925208 
 

 

ตารางที่ ก-5 การค านวณแถบพลังของแก๊สไฮโดรเจนไซยไนด์และแก๊สไซยาโนเจนคลอไรด์ 

ระบบ HOMO (au) LUMO (au) HOMO (eV) LUMO (eV) Egap (eV) 
CNT_HCN -0.157 -0.116 -4.272284 -3.156592 1.115692 
CNT_Cr_HCN -0.155 -0.112 -4.21786 -3.047744 1.170116 
CNT_Mn_HCN -0.151 -0.11 -4.109012 -2.99332 1.115692 
CNT_Mo_HCN -0.154 -0.117 -4.190648 -3.183804 1.006844 
CNT_Nb_HCN -0.149 -0.11 -4.054588 -2.99332 1.061268 
CNT_Re_HCN -0.155 -0.113 -4.21786 -3.074956 1.142904 
CNT_Ta_HCN -0.15 -0.11 -4.0818 -2.99332 1.08848 
CNT_Tc_HCN -0.155 -0.112 -4.21786 -3.047744 1.170116 
CNT_V_HCN -0.145 -0.114 -3.94574 -3.102168 0.843572 
CNT_W_HCN -0.155 -0.116 -4.21786 -3.156592 1.061268 
CNT_ClCN -0.158 -0.117 -4.299496 -3.183804 1.115692 
CNT_Cr_ClCN -0.155 -0.112 -4.21786 -3.047744 1.170116 
CNT_Mn_ClCN -0.151 -0.111 -4.109012 -3.020532 1.08848 
CNT_Mo_ClCN -0.168 -0.134 -4.571616 -3.646408 0.925208 
CNT_Nb_ClCN -0.169 -0.14 -4.598828 -3.80968 0.789148 
CNT_Re_ClCN -0.166 -0.143 -4.517192 -3.891316 0.625876 
CNT_Ta_ClCN -0.165 -0.133 -4.48998 -3.619196 0.870784 
CNT_Tc_ClCN -0.155 -0.112 -4.21786 -3.047744 1.170116 
CNT_V_ClCN -0.145 -0.114 -3.94574 -3.102168 0.843572 
CNT_W_ClCN -0.171 -0.135 -4.653252 -3.67362 0.979632 
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