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การศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับแก๊ส 
บนท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังเดี่ยวที่มีการเตมิโลหะ 

Theoretical Study of Gas Adsorption  
on Metal Doped Single Wall Carbon Nanotube 

ฌาณุกรณ์ ทับทิมใส1 

 
บทคัดย่อ 

ท่อนาโนคาร์บอนเป็นวัสดุระดับนาโนชนิดใหม่ที่มีสมบัติเชิงกล สมบัติทางความร้อนและสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส์ที่ดีเยี่ยม การมีพื้นที่ผิวมากของท่อนาโนคาร์บอนสามารถน าไปพัฒนาเพื่อใช้เป็นวัสดุส าหรับกักเก็บ
พลังงานสะอาดหรือใช้เป็นตัวตรวจจับแก๊สพิษ บทความนี้ได้รายงานการศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับแก๊สบนท่อ
นาโนคาร์บอน โดยพบว่าท่อนาโนคาร์บอนแบบบกพร่องดูดซับแก๊สได้ดีกว่าท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ การเติม
โลหะบนท่อนาโนคาร์บอนท าให้ความสามารถในการดูดซับแก๊สของท่อเพิ่มขึ้น นอกจากนี้ยังได้รายงานสมบัติเชิง
โครงสร้างและอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะและท าการ 
ดูดซับแก๊ส 

 
ABSTRACT 

Carbon nanotubes are novel nanomaterials which have the excellent mechanical, 
thermal and electronic properties. High surface area of carbon nanotubes can be developed to 
be material for clean energy storage or toxic gas sensor. The theoretical study of gas adsorption 
on carbon nanotube is reviewed. The results reveal that gas can absorb on defected carbon 
nanotube stronger than that of pristine carbon nanotube. Metal doping on carbon nanotubes 
can improve the gas adsorption abilities of the tubes. Moreover, the structural and electronic 
properties of gas adsorption on pristine and metal doped carbon nanotubes are also reported. 
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บทน า 
ปัจจุบันนาโนเทคโนโลยีเข้ามามีบทบาทใน

ชีวิตประจ าวันมากขึ้น ค าว่า “นาโน” มาจากรากศัพท์
ภาษา กรีกว่า “Nanos” แปลว่าคนแคระ นาโนเป็น
มาตรวัดทางวิทยาศาสตร์ที่เล็กมาก คือ 10–9 เมตร 
ดังนั้น นาโนเทคโนโลยีจึงหมายถึงเทคโนโลยีที่เกี่ยวข้อง
กับการสร้าง การสังเคราะห์ การใช้สิ่งของ วัสดุภัณฑ์
หรือผลิตภัณฑ์ที่เกี่ยวข้องกับสิ่งที่มีขนาดเล็กระดับ 
นาโนหรือเทียบเท่ากับอนุภาคระดับนาโนของโมเลกุล
หรืออะตอม อนุภาคระดับนาโนเกิดจากการน าอะตอม
หรือโมเลกุลมาจัดเรียงตามต าแหน่งที่ต้องการได้อย่าง
แม่นย าและถูกต้อง ภายใต้สภาวะที่เหมาะสมซึ่งท าให้
สามารถควบคุมโครงสร้างของวัสดุหรือสสารให้มีขนาด
ระดับนาโนได้ จากความส าคัญดังกล่าวท าให้วัสดุนาโน
ได้รับความสนใจในการศึกษาค้นคว้าวิจัยอย่างมาก โดย
หนึ่งในวัสดุนาโนที่ ได้รับความสนใจคือ ท่อนาโน
คาร์บอน (carbon nanotube) ท่อนาโนคาร์บอนมี
ลักษณะคล้ายกับการน าเอาแผ่นโครงร่างตาข่ายของ
อะตอมคาร์บอนหรือเสมือนแผ่นกราฟีน (graphene 
sheet) ม้วนเช่ือมติดกันเป็นท่อรูปทรงกระบอกที่มี
ขนาดเส้นผ่านศูนย์กลางท่ออยู่ในระดับนาโนเมตร ท่อ
นาโนคาร์บอนแบ่งออกเป็น  2 แบบคือ ท่อนาโน
คาร์บอนแบบผนังช้ันเดียว (single wall carbon 

nanotube, SWCNT) และท่อนาโนคาร์บอนแบบผนัง
หลายช้ัน (multi wall carbon nanotube, MWCNT) 
แสดงดังรูปที่ 1ก (Iijima and Ichihasshi, 1993) และ 
1ข (Iijima, 1991) ตามล าดับ โดยท่อทั้งสองชนิดนี้
สังเคราะห์ข้ึนเป็นครั้ งแรกโดยซูมิ โอะ อิจิมา ใน
กระบวนการสังเคราะห์สามารถควบคุมขนาดของเส้น
ผ่านศูนย์กลางวง ความยาวและชนิดของท่อนาโน
คาร์บอนได้ ภายใต้การใช้อุณหภูมิ ความดันและตัวเร่ง
ปฏิกิริยาที่เหมาะสม ท่อนาโนคาร์บอนที่สังเคราะห์ได้
แบ่งตามรูปแบบโครงสร้างของการม้วนตัวได้เป็น 3 
ชนิดคือ อาร์มแชร์ (armchair) ซิกแซก (zigzag) และ 
ไครัล (chiral) ดังแสดงในรูปที่ 2ก 2ข และ 2ค 
ตามล าดับ ท่อนาโนคาร์บอนมีสมบัติเชิงกล สมบัติทาง
ความร้อนและเป็นตัวเร่งปฏิกิริยาที่ดี สามารถเป็น
ตัวน าไฟฟ้า (conductor) หรือเป็นสารกึ่งตัวน า 
(semiconductor) มีพื้นที่ผิวที่สูงและมีความสามารถ
ในการตรวจจับหรือเติมอะตอมหรือโมเลกุลอื่น ๆ ได้ 
ด้วยเหตุนี้จึ งมี งานวิจัยที่ศึกษาเกี่ยวกับท่อนาโน
คาร์บอนเพื่อใช้เป็นวัสดุชนิดใหม่ส าหรับการกักเก็บ 
(storage) และการตรวจจับ (sensor) แก๊สหรือการเติม
หมู่ฟังก์ชัน (functionalization) บนท่อนาโนคาร์บอน
กันอย่างแพร่หลาย 

 

 
รูปที่ 1 แบบจ าลองโครงสรา้ง (ก) ท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังช้ันเดยีวและ (ข) ท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังหลายชั้น 
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รูปที่ 2 แบบจ าลองโครงสรา้ง (ก) อาร์มแชร์ (ข) ซิกแซก และ (ค) ไครัล 

 

มีงานวิจัยทั้งจากการทดลองและการศึกษา
เชิงทฤษฎีที่ศึกษาและรายงานผลเกี่ยวกับการใช้ท่อ 
นาโนคาร์บอนตรวจจับแก๊สพิษ เช่น แก๊สคาร์บอนมอน-
นอกไซด์ (Mota et al., 2007; Li et al., 2011) แก๊ส
ไนโตรเจนไดออกไซด์ (Ueda et al., 2008; Helbling 
et al., 2008) เป็นต้น และการกักเก็บพลังงานสะอาด 
เช่น การกักเก็บแก๊สไฮโดรเจน (Iyakutti et al., 2009; 
Ni et al., 2010) ในปัจจุบันมีงานวิจัยเชิงทฤษฎีจ านวน
มากที่ศึกษาเกี่ยวกับโมเลกุลหรืออะตอม เพราะท าให้
ประหยัดเวลาและค่าใช้จ่ายก่อนท าการทดลองจริงใน
ห้องปฏิบัติการ โดยบทความจะกล่าวถึงงานวิ จัย
เกี่ยวกับการค านวณโดยทฤษฎีฟังก์ ชันนัลความ
หนาแน่น (density functional theory, DFT) ใน
ก า ร ศึ ก ษ า ส ม บั ติ ท า ง โ ค ร ง ส ร้ า ง  ส ม บั ติ ท า ง
อิเล็กทรอนิกส์ ออบิทัลของโมเลกุล ประจุในโมเลกุล
และการถ่ายโอนประจุบางส่วนระหว่างโมเลกุล 
พลังงานการยึดจับอะตอมหรือแก๊สและพลังงานการดูด
ซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอน ซึ่งมีงานวิจัยหลายช้ินที่
อธิบายถึงกลไกหรือกระบวนการดูดซับแก๊สบนท่อนาโน
คาร์บอนแบบปกติ (pristine carbon nanotube) ท่อ
นาโนคาร์บอนแบบบกพร่องชนิดสโตนเวลส์ (stone-
walse defected) (Stone and Wales, 1986) และ
ท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะ เช่น แพลทินัม 
แพลลาเดียม เหล็ก (Chen et al., 2011; Tabtimsai 
et al., 2013) เป็นต้น มีงานวิจัยจ านวนมากกล่าวไว้ว่า
ท่อนาโนคาร์บอนแบบบกพร่อง (defected carbon 

nanotube) (Horner et al., 2007; Gayathri and 
Geetha, 2007) สามารถดูดซับแก๊สได้ดีกว่าท่อนาโน
คาร์บอนแบบปกติ ทั้งนี้เนื่องมาจากท่อนาโนคาร์บอน
แบบบกพร่องมีความว่องไวมากกว่าและมีพื้นที่ผิว
มากกว่าท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและการเติมโลหะ
บนท่อนาโนคาร์บอนสามารถเพิ่มความสามารถในการ
ดูดซับแก๊สได้ 
 

การเติมโลหะแทรนสิชันบนท่อนาโนคาร์บอน 
การเติมโลหะแทรนสิชัน (transition metal 

doping; TM doping) บนท่อนาโนคาร์บอนนิยมเกิด 3 
แบบคือการเติมโลหะด้านในของท่อนาโนคาร์บอน 
(endohedral doping) การเติมโลหะบนผิวของท่อ 
นาโนคาร์บอน (exohedral doping) และการแทนที่
อะตอมคาร์บอนของท่อนาโนคาร์บอนด้วยอะตอมชนิด
อื่น (substitutional doping) โดยในบทความนี้จะ
มุ่ ง เน้นไปที่ การศึกษาการเติมอะตอมของโลหะ 
แทรนสิชัน ตัวอย่างการศึกษาเชิงทฤษฎีเกี่ยวกับการ
เติมโลหะแทรนสิชันด้านใน (รูปที่ 3ก) และบนผิว (รูปที่ 
3ข) ของท่อนาโนคาร์บอน เช่นมีรายงานการเติม
สแกนเ ดียม ไททาเนียม  วานา เ ดียม โครเมียม 
แมงกานีส ทองแดง สังกะสี (Chen et al., 2011)  
รูทิเดียม ออสเมียม โรเดียม เออริเดียม (Tabtimsai et 
al., 2013) เหล็ก โคบอลต์ นิกเกิล แพลลาเดียม และ
แพลทินัม (Chen et al., 2011; Tabtimsai et al., 
2013) พบว่าเมื่อเติมโลหะบนท่อนาโนคาร์บอนจะท า
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ให้ สมบัติ ทา ง โครงสร้ า งของท่ อนา โนคาร์ บอน
เปลี่ยนแปลงดังนี้คือความยาวพันธะระหว่างคาร์บอน-
โลหะแทรนสิชัน (C-TM) จะยาวกว่าคาร์บอน-คาร์บอน 
(C-C) ท าให้ต าแหน่งที่มีการเติมโลหะแทรนสิชันเกิด
เป็นโครงสร้างที่มีลักษณะคล้ายพีระมิด การยึดจับ
ระหว่างโลหะแทรนสิชันและท่อนาโนคาร์บอนเป็นแบบ
คายพลังงานและเมื่อพิจารณาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์
พบว่าท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะมีสมบัติ
ใกล้เคียงกับโลหะมากขึ้นหรือมีสมบัติทางการน าไฟฟ้า
ที่ดีขึ้น โดยสังเกตจากแถบพลังงาน (band gap) ของ
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมโลหะจะแคบกว่าท่อที่ไม่มี
การเติมโลหะ การแคบลงของแถบพลังงานท าให้เกิด
การ เคลื่ อนย้ ายของอิ เ ล็ กตรอนได้ ดี กว่ าท่อที่ มี
แถบพลังงานกว้าง (Chen et al., 2011; Tabtimsai, 
et al., 2013) 

มีรายงานการศึกษาเชิงทฤษฎีของการแทนที่
อะตอมคาร์บอนของท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและ
แบบบกพร่องชนิดสโตนเวลส์ ด้วยโลหะสแกนเดียม  
ไททาเนียม วานาเดียม โครเมียม แมงกานีส เหล็ก 

โคบอลต์ นิกเกิล ทองแดงและสังกะสี (แสดงดังรูปที่ 4
ก และ 4ข) พบว่าท่อนาโนคาร์บอนแบบบกพร่องจะยึด
จับโลหะได้ดีกว่าท่อแบบปกติและการเติมโลหะท าให้
สมบัติทางอิ เล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอน
เปลี่ยนแปลงคือท าให้ท่อนาโนคาร์บอนมีสมบัติในการ
น าไฟฟ้าที่ดีขึ้น ซึ่งสอดคล้องกับการเติมโลหะบนผิว
ด้านนอกและในท่อนาโนคาร์บอน (Zhuang et al., 
2008) 

การศึกษาการแทนที่อะตอมคาร์บอนด้วย
อะตอมนิกเกิลบนท่อนาโนคาร์บอนชนิดอาร์มแชร์ 
(armchair) และซิกแซก (zigzag) แบบปกติและแบบ
บกพร่อง 3 ชนิดคือ ชนิดซิงเกิ้ล วาแคนซี (single 
vacancies; รูปที่ 5ก) ชนิดดับเบิ้ล วาแคนซี (double 
vacancies; รูปที่ 5ข) และชนิดสโตนเวลส์ (รูปที่ 5ค) 
พบว่าสมบัติทางโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนมีการ
เปลี่ยนแปลงคือความยาวพันธะระหว่างคาร์บอน-
นิกเกิล (C-Ni) จะยาวกว่าคาร์บอน-คาร์บอนด้วยกันเอง 
(Yang et al., 2006) 

 
รูปที่ 3  โครงสร้างที่เสถียรของ (ก) การเติมโลหะแทรนสิชันด้านในและ (ข) บนผิวของท่อนาโนคาร์บอน (Chen 

et al., 2011) 

 
รูปที่ 4  โครงสร้างที่เสถียรของการแทนที่อะตอมคาร์บอนด้วยโลหะแทรนสิชันบน (ก) ท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติ

และ (ข) ท่อนาโนคาร์บอนแบบบกพร่อง (Zhuang et al., 2008) 



วารสารวิทยาศาสตร์ มข. ปีที่ 41 ฉบับที่ 4 837บทความบทความ วารสารวิทยาศาสตร์ มข. ปีท่ี 41 ฉบับท่ี 4 837 
 

 
รูปที่ 5  โครงสร้างที่ได้จากการค านวณของท่อนาโนคาร์บอนแบบบกพร่องชนิดอาร์มแชร์ (ก) ชนิดซิงเกิ้ล 

วาแคนซี (ข) ชนิดดับเบิ้ล วาแคนซี และ (ค) ชนิดสโตนเวลส์ (Yang et al., 2006) 
 

สมบัติทางพลังงานช้ีให้เห็นว่าอะตอมนิกเกิล
ยึดจับกับท่อนาโนคาร์บอนแบบบกพร่องได้ดีกว่าท่อ 
นา โนคาร์บอนแบบปกติ  นอกจากนี้ สมบัติ ทาง
อิเล็กทรอนิกส์ยังแสดงให้เห็นว่าแถบพลังงานของท่อ 
นาโนคาร์บอนที่มีการเติมอะตอมนิกเกิลแคบกว่าท่อที่
ไม่มีการเติม แสดงว่าท่อนาโนคาร์บอนมีความเป็นโลหะ
หรือมีสมบัติทางการน าไฟฟ้าที่ดีขึ้นและมีการถ่ายโอน
ประจุบางส่วน (partial charge transfer) จากอะตอม
นิกเกิลไปยั งท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและท่อ
บกพร่องด้วย (Yang et al., 2006) 

นอกจากนี้ยังมีการศึกษาสมบัติทางแม่เหล็ก
ของการเติมสแกนเดียม ไททาเนียม วานาเดียม 
โครเมียม แมงกานีส เหล็ก โคบอลต์และนิกเกิลบนผิว
ด้านนอกของท่อนาโนคาร์บอน พบว่าท่อนาโนคาร์บอน
ที่มีการเติมโลหะมีสมบัติเป็นทั้งแม่เหล็กและแสดง
ความไม่เป็นแม่เหล็กขึ้นอยู่กับชนิดของโลหะและ
ต าแหน่งที่เติม (Wang and Huang, 2008) การศึกษา
เชิงทฤษฎีของการเติมยูโรเพียมบนผิวด้านนอก ด้านใน
และแทนที่อะตอมคาร์บอนบนท่อนาโนคาร์บอน พบว่า

การเติมยูโรเพียมบนผิวด้านนอกท่อนาโนคาร์บอนจะได้
โครงสร้างที่เสถียรที่สุดและสอดคล้องกับค่าการถ่าย
โอนประจุที่สูงกว่าต าแหน่งอื่นด้วย (Wang et al., 
2008) 
 

การดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอน 
กระบวนการดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอน

สามารถเกิดผ่าน 3 กระบวนการคือการดูดซับทางเคมี 
การดูดซับทางกายภาพและการดูดซับแบบเจาะจง การ
ดูดซับทางเคมี (chemical adsorption) เป็น
พฤติกรรมที่เกิดขึ้นระหว่างตัวถูกดูดซับกับผิวของตัวดูด
ซับ โดยจะเกิดปฏิกิริยาเคมีขึ้น ส่งผลให้มีการท าลาย
แรงยึดเหนี่ยวระหว่างอะตอมหรือกลุ่มอะตอมเดิม แล้ว
มีการจัดเรียงอะตอมใหม่ เป็นสารประกอบใหม่ขึ้นมา 
ซึ่งพันธะระหว่างอะตอมมีความแข็งแรง มีพลังงาน
กระตุ้นเข้ามาเกี่ยวข้อง พลังงานของการดูดซับมีค่ามาก
และมีการดูดซับแบบช้ันเดียว (monolayer) ระบบที่
เลือกกระบวนการดูดซับทางเคมีมักเป็นระบบที่ต้องการ
กักเก็บแบบถาวรเพื่อป้องกันการรั่วไหล เช่น การกัก
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เก็บสารพิษ เป็นต้น การดูดซับทางกายภาพ (physical 
adsorption) เกิดขึ้นเมื่อมีการดูดซับโดยแรงยึดเหนี่ยว
ระหว่างโมเลกุลอย่างอ่อน ๆ และเป็นแรงที่ไม่ก าหนด
ทิศทาง เช่น แรงแวนเดอร์วาลล์ (Van der Waals 
force) หรือพันธะไฮโดรเจน (hydrogen bond) ซึ่งมี
ทิศทางและยังพบว่า ไม่มีพลั งงานกระตุ้ นเข้ ามา
เกี่ยวข้อง พลังงานของการดูดซับมีค่าน้อย การก าจัดตัว
ถูกดูดซับออกจากตัวดูดซับจะท าได้ง่ายและการดูดซับ
อาจเกิดซ้อนกันแบบหลายช้ัน (multilayer) ระบบที่
ออกแบบส าหรับการดูดซับทางกายภาพมักจะเป็นการ
กักเก็บแบบช่ัวคราว เช่น การกักเก็บแก๊สไฮโดรเจน 
(hydrogen storage) เพื่อใช้เป็นพลังงานสะอาดใน
อนาคต เป็นต้น และการดูดซับแบบเจาะจง (specific 
adsorption) เกิดขึ้นเนื่องจากมีแรงยึดเหนี่ยวของ
โมเลกุลตัวถูกดูดซับกับตัวดูดซับที่มีหมู่ฟังก์ชันอยู่บนผิว 
แต่ไม่ได้มีผลท าให้ตัวถูกดูดซับเปลี่ยนโครงสร้างไป 
พฤติกรรมการดูดซับชนิดนี้ จะมีพลังงานในการยึด
เหนี่ยวอยู่ระหว่างพลังงานของการดูดซับทางกายภาพ
และการดูดซับทางเคมี 
  มีรายงานการศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับ
แก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มี
ขนาดแตกต่างกันท้ังบริเวณผิวด้านนอกและด้านในของ
ท่อนาโนคาร์บอนและออกแบบโครงสร้างของการดูด
ซับแก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอน 2 
แบบคือหันอะตอมออกซิเจนและ อะตอมคาร์บอนของ
แก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์เข้าหาท่อ จากการศึกษา
พบว่าเกิดกระบวนการดูดซับเชิงกายภาพ โดยการหัน
อะตอมออกซิเจนของแก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์ไปยัง
ท่อนาโนคาร์บอนจะสามารถดูดซับได้ดีกว่าการหัน
อะตอมคาร์บอนของแก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์เข้าหา

ท่อนาโนคาร์บอนและยังพบว่าความสามารถในการดูด
ซับแก๊สคาร์บอนมอนนอกไซด์บริเวณผิวด้านนอกของ
ท่อจะลดลงเมื่อท่อนาโนคาร์บอนมีขนาดใหญ่ขึ้น 
เนื่องจากท่อที่มีขนาดเล็กมีพื้นที่ผิวมากจึงสามารถดูด
ซับแก๊สได้ดีกว่าท่อที่มีขนาดใหญ่ (Azizi et al., 2011) 
  การศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับทางเคมี
ของแก๊สไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนชนิดอาร์มแชร์
และซิกแซกทั้งแบบปกติและบกพร่อง (รูปที่ 6) ทั้ง
บริเวณผิวด้านนอกและด้านในท่อนาโนคาร์บอนพบว่า
เกิดแบบคายพลังงานและการดูดซับแก๊สไฮโดรเจน
บริเวณผิวด้านนอกท่อนาโนคาร์บอนจะเกิดขึ้นได้ดีกว่า
ด้านในท่อนาโนคาร์บอน ทั้งนี้อาจเนื่องมาจากบริเวณ
ผิวด้านนอกท่อนาโนคาร์บอนมีพื้นผิวมากกว่าบริเวณผวิ
ด้านใน สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์แสดงให้ เห็นว่า
แถบพลังงานของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนบนท่อนาโน
คาร์บอนแบบบกพร่องชนิดอาร์มแชร์กว้างกว่าชนิด 
ซิกแซก แสดงว่าการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนบนท่อนาโน
คาร์บอนชนิดอาร์มแชร์จะมีความเสถียรทางโครงสร้าง
มากกว่าท่อแบบซิกแซก (Wang et al., 2010) 
  การศึกษาการดูดซับแอมโมเนียบนท่อนาโน
คาร์บอนที่มีขนาดแตกต่างกันคือขนาด (5,5), (6,6), 
(5,0) และ (8,0) พบว่าความสามารถในการดูดซับ
ขึ้นอยู่กับขนาดของท่อนาโนคาร์บอนอย่างชัดเจนคือ
ความสามารถในการดูดซับแก๊สแอมโมเนียจะลดลงเมื่อ
ท่อนาโนคาร์บอนมีขนาดใหญ่ขึ้นทั้งนี้อาจเนื่องมาจาก
ท่อที่มีขนาดใหญ่มีพื้นที่ผิวที่น้อยกว่าท่อที่มีขนาดเล็ก
และแก๊สแอมโมเนียจะดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอน
ขนาด (8,0) ได้ดีที่สุดและเป็นการดูดซับเชิงกายภาพ 
(Shirvani et al., 2010) 
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รูปที่ 6  โครงสร้างที่ได้จากการค านวณของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนชนิด (ก) อาร์มแชร์และ 

(ข) ซกิแซก มีขนาดของท่อที่แตกต่างกัน (Wang et al., 2010) 
 

  การศึกษาการแตกตัวเชิงเคมีของแอมโมเนีย
ที่เกิดขึ้นบนผิวของท่อนาโนคาร์บอนแบบบกพร่อง
พบว่าเกิดการแตกตัวของแก๊สแอมโมเนียให้อนุมูลอิสระ
ของไฮโดรเจนและหมู่เอมีนโดยเกิดผ่านท้ังกระบวนการ
ดูดและคายพลังงานขึ้นอยู่กับทฤษฎีที่ใช้ในการค านวณ 
สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์แสดงให้เห็นว่าแถบของ
พลังงานท่อนาโนคาร์บอนมีการเปลี่ยนแปลงเมื่อมีการ
ดู ดซั บแอมโม เนี ยบนผิ วของท่ อนาโนคาร์ บอน 
(Turabekova et al., 2012) จากงานวิจัยที่กล่าวมา
สามารถสรุปได้ว่าเกิดกระบวนการดูดซับแก๊สบนท่อนา
โนคาร์บอนแบบเชิงกายภาพ การดูดซับแก๊สบนผิวด้าน
นอกท่อนาโนคาร์บอนดีกว่าด้านในท่อ ท่อนาโน
คาร์บอนที่มีขนาดเล็กจะดูดซับแก๊สได้ดีกว่าท่อนาโน
คาร์บอนที่มีขนาดใหญ่และการดูดซับแก๊สจะท าให้
สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนมีการ
เปลี่ยนแปลง 
 

การดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติม
โลหะ 
  มีรายงานการศึกษาทั้งเชิงทฤษฎีและการ
ทดลองเกี่ยวกับการเติมอะตอมทองค าบนท่อนาโน
คาร์บอนเพื่ อ ใ ช้ตรวจจับไนโตรเจนไดออกไซด์  

คาร์บอนมอนนอกไซด์และเบนซีน พบว่าท่อนาโน
คาร์บอนที่มีการเติมอะตอมทองค าจะดูดซับไนโตรเจน
ไดออกไซด์ คาร์บอนมอนนอกไซด์ได้ดีกว่าท่อนาโน
คาร์บอนที่ไม่มีการเติมและความสามารถในการดูดซับ
เบนซีน บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีและไม่มีการเติม
ทองค าพบว่าไม่แตกต่างกัน (Zanolli et al., 2011) 
  มีการศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับแก๊สบน
ท่อนาโนคาร์บอนทั้งการดูดซับทางเคมีและการดูดซับ
ทางกายภาพแต่ทว่าการดูดซับแก๊สบนท่อนาโน
คาร์บอนแบบปกติจะเกิดขึ้นได้ยาก เนื่องจากท่อนาโน
คาร์บอนแบบปกติมีความเสถียรทางโครงสร้างที่สูง จึง
มีนักวิทยาศาสตร์หลายสาขาที่พัฒนาหรือปรับปรุง
ความสามารถในการดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอน
ด้วยการเติมอะตอมของธาตุชนิดอื่น เช่น โบรอน 
ไนโตรเจนและโลหะแทรนสิชันลงบนท่อนาโนคาร์บอน 
ตัวอย่างการศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับแก๊สบนท่อ
นาโนคาร์บอนที่มี การ เติม โลหะแทรนสิ ชัน  เ ช่น 
การศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับทางกายภาพของ
แก๊สไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและ
บกพร่องที่ไม่มีและมีการเติมอะตอมเหล็กบนท่อนาโน
คาร์บอน (รูปที่ 7) พบว่าเกิดกระบวนการดูดซับแบบ
คายพลังงาน การเติมเหล็กจะท าให้ท่อนาโนคาร์บอน
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ดูดซับแก๊สไฮโดรเจนได้ดียิ่งขึ้น เมื่อมีการดูดซับแก๊ส
ไฮโดรเจนจะท าให้สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อ 
นาโนคาร์บอนเปลี่ยนแปลงเล็กน้อย นอกจากนี้ยังพบ
การถ่ายโอนประจุจากไฮโดรเจนไปยังท่อนาโนคาร์บอน 
โดยไฮโดรเจนจะถ่ายโอนประจุไปยังท่อนาโนคาร์บอนท่ี
มีการเติมอะตอมเหล็กได้ดีกว่าท่อท่ีไม่มีการเติมอะตอม
เหล็ก (Tabtimsai et al., 2012) 

การศึกษาเ ชิงทฤษฎีของการดูดซับแก๊ส
ไ น โ ต ร เ จ น ไ ด อ อ ก ไ ซ ด์  แ อ ม โ ม เ นี ย  น้ า 
คาร์บอนไดออกไซด์  และไฮโดรเจนบนท่อนาโน
คาร์บอนที่มีการเติมอะตอมสังกะสี แพลลาเดียม และ
ออสเมียม (รูปที่  8) พบว่าการเติมอะตอมสังกะสี 
แพลลาเดียมและออสเมียมจะท าให้ท่อนาโนคาร์บอน
ดูดซับแก๊สทั้ง 5 ชนิดได้ดียิ่งขึ้น โดยการเติมอะตอม
ออสเมียมจะท าให้ท่อนาโนคาร์บอนดูดซับแก๊สได้ดีกว่า
แพลลาเดียมและสังกะสี ตามล าดับ นอกจากน้ียังพบว่า

ท่อนาโนคาร์บอนดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์ได้
ดีกว่าแอมโมเนีย น้ า คาร์บอนไดออกไซด์และไฮโดรเจน 
ตามล าดับ เมื่อมีการดูดซับแก๊สจะท าให้สมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโนคาร์บอนเปลี่ยนแปลง 
นอกจากนี้ยังพบว่าเกิดการถ่ายโอนประจุจากแก๊ส
แอมโมเนีย น้ า คาร์บอนไดออกไซด์และไฮโดรเจนไปยัง
ท่อนาโนคาร์บอนและเกิดการถ่ายโอนประจุจากท่อ 
นาโนคาร์บอนไปยังแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์ โดยการ
ถ่ายโอนประจุระหว่างท่อนาโนคาร์บอนและแก๊สจะ
เกิดขึ้นได้ดีเมื่อมีการเติมอะตอมสังกะสี แพลลาเดียม
และออสเมียม (Tabtimsai et al., 2012) ซึ่ง
สอดคล้องกับการศึกษาการดูดซับไนโตรเจนไดออกไซด์
และคาร์บอนไดออกไซด์บนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการ
เติมโคบอลต์ โรเดียมและเออริเดียม (Tabtimsai et 
al., 2013) 

 

 
รูปที่ 7  โครงสร้างที่เสถียรของการดูดซับแก๊สไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและบกพร่องที่  (ก) ไม่มี

และ (ข) มกีารเติมอะตอมเหล็ก ความยาวพันธะหน่วยเป็นอังสตรอม (Å) (Tabtimsai et al., 2012) 
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รูปที่ 8  โครงสร้ างที่ ได้ จากการค านวณของการดูดซับแก๊ส ไนโตรเจนไดออกไซด์  แอมโมเนีย  น้ า 

คาร์บอนไดออกไซด์และไฮโดรเจนบนท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมสังกะสี  ความยาวพันธะหน่วยเป็น
อังสตรอม (Å) (Tabtimsai et al., 2012) 
 

นอกจากนี้ ยั งมี ร ายงานการศึ กษาการ
เปลี่ยนแปลงสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของท่อนาโน
คาร์บอนอันเนื่องมาจากการดูดซับแก๊สโดยการศึกษา
ต าแหน่งของออร์บิทัลของโมเลกุลที่มีพลังงานสูงสุดที่มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู่ (highest occupied molecular 
orbitals, HOMO) และ ต าแหน่งของออร์บิทัลของ
โมเลกุลที่มีพลังงานต่ าสุดที่ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู่ 
(lowest unoccupied molecular orbitals, LUMO) 
ของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมอะตอมโลหะและท า
การดูดซับแก๊สพบว่าต าแหน่งของออร์บิทัล HOMO 
และ LUMO จะพบอยู่รอบๆ บริเวณที่มีการดูดซับแก๊ส 
ตัวอย่างต าแหน่งของออร์บิทัล HOMO และ LUMO 

ของท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมอะตอมสังกะสีและท า
การดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์และแอมโมเนีย
แสดงดังรูปที่  9 การศึกษาความหนาแน่นสถานะ 
(density of states) ของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติม
อะตอมโลหะและท าการดูดซับแก๊สไนโตรเจนได
ออกไซด์ แอมโมเนีย น้ า  คาร์บอนไดออกไซด์และ
ไฮโดรเจนพบว่าเมื่อดูดซับแก๊สต่างชนิดกันแถบพลังงาน
แตกต่างกันเล็กน้อย ตัวอย่างความหนาแน่นสถานะของ
ท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีการเติมอะตอมสังกะสีและท าการ
ดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์แสดงดังรูปที่  10 
(Tabtimsai et al., 2012) 

 
รูปที่ 9  ต าแหน่งของออร์บิทัล HOMO และ LUMO ของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมสังกะสีและท าการดูดซับ

แก๊ส (ก) ไนโตรเจนไดออกไซด์และ (ข) แอมโมเนีย (Tabtimsai et al., 2012) 
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รูปที่ 10  ความหนาแน่นสถานะของ (ก) ท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมสังกะสีและ (ข) ท่อนาโนคาร์บอนที่มีการ

เติมสังกะสีและดูดซับแก๊สไนโตรเจนไดออกไซด์ (Tabtimsai et al., 2012) 
 

บทสรุป 
จากบทความนี้แสดงให้ เห็นว่า ท่อนาโน

คาร์บอนสามารถดูดซับแก๊สที่มีโมเลกุลขนาดเล็กได้ 
โดยพบว่าท่อนาโนคาร์บอนแบบบกพร่องจะดูดซับแก๊ส
ได้ดีกว่าท่อนาโนคาร์บอนแบบปกติและความสามารถ
ของการดูดซับแก๊สของท่อนาโนคาร์บอนสามารถ
ปรับปรุงให้ดีขึ้นได้โดยการเติมโลหะลงบนท่อนาโน
คาร์บอน การดูดซับแก๊สบนท่อนาโนคาร์บอนจะท าให้
สมบัติทางโครงสร้างเปลี่ยนแปลงเล็กน้อยกระบวนการ
ดูดซับแก๊สส่วนใหญ่จะเกิดแบบคายพลังงาน สมบัติทาง
อิ เ ล็ ก ท ร อนิ ก ส์ เ ป ลี่ ย น แ ป ล งอย่ า ง ชั ด เ จ น คื อ
แถบพลังงานของท่อนาโนคาร์บอนที่มีการเติมโลหะ
และ/หรือมีการดูดซับแก๊สจะแคบกว่าท่อที่ไม่มีการเติม
โลหะและ/หรือดูดซับแก๊ส และส่วนใหญ่จะเกิดถ่ายโอน
ประจุจากแก๊สไปยังท่อนาโนคาร์บอน ซึ่งในอนาคตหาก
มีวิทยาการที่ทันสมัยที่สามารถควบคุมต าแหน่งของการ
เติมโลหะและการดูดซับแก๊สให้เป็นไปตามทฤษฎีและมี

ความแม่นย าได้ ท่อนาโนคาร์บอนก็จะกลายเป็นอีก
หนึ่งวัสดุที่สามารถน าไปประยุกต์ใช้เป็นวัสดุในการกัก
เก็บพลังงานสะอาดและพัฒนาไปเป็นตัวตรวจจับแก๊ส
พิษได้ 
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