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1. บทคดัย่อ 

ได้ทําการศึกษาโครงสร้างและกลไกการการเกิดปฏิกิรยิาระดบันาโนเมตรของโลหะ
ทรานสชินัในระบบตวัเร่งปฏกิริยิาเมทอลออกไซดช์นิด Rh/CeO2(110) และ Rh/CeO2(111) 
เพื่อทีอ่ธบิายสมบตัทิางดา้นโครงสรา้ง ดา้นอเิลก็โทรนิกส ์และอนัตรกริยิาของโลหะทรานสชินั 
(Transition metal) ชนิด Rhodium (Rh) ทีม่ผีลรว่มกบัตวัเรง่ปฏกิริยิา cerium dioxide (CeO2) 
โดยในการศกึษาครัง้น้ีไดท้าํการศกึษาถงึอทิธพิลของโครงสรา้งของพืน้ผวิเมทอลออกไซดท์ีม่ต่ีอ
การเกดิอนัตรกริยิากบัโลหะทรานสชินั อทิธพิลของโลหะทรานสชินัทีม่ผีลต่อการเปลี่ยนแปลง
โครงสรา้งบนพืน้ผวิเมทอล ออกไซด ์ อทิธพิลของโครงสรา้งบนพืน้ผวิเมทอล ออกไซดท์ีม่ผีลต่อ
การเปลีย่นแปลงสมบตัโิลหะทรานสชินั รวมถงึบรเิวณใดบนพืน้ผวิของเมทอลออกไซดท์ีม่คีวาม
เสถยีรที่สุดในการเกดิปฏกิริยิากบัโลหะทรานสชินั  นอกจากน้ียงัไดท้ําการศกึษาอทิธพิลของ
จาํนวนโลหะทรานสชินั (number of coverge) ต่อการเปลีย่นแปลงของอนัตรกริยิาทีส่นใจ  .ใน
การศกึษาครัง้น้ีไดใ้ชร้ะเบยีบการคาํนวณทางเคมคีวอนตมัแบบ Periodic DFT  จากการศกึษา
พบวา่บรเิวณพืน้ผวิทีต่ําแหน่ง O4 ของ CeO2(110) บนพืน้ผวิของเมทอลออกไซดม์คีวามเสถยีร
ทีสุ่ดในการเกดิปฏกิริยิากบัโลหะทรานสชินั Rhodium  โดยทีโ่ลหะทรานสชินัจะอยูใ่นบรเิวณที่
ใกลเ้คยีงกบัอะตอม cerium และ oxygen ขณะทีต่ําแหน่ง O3 และ O2 เป็นตําแหน่งทีเ่สถยีร
ทีสุ่ดบนพืน้ผวิของ CeO2(111)  ที ่Rh coveralge น้อยและ Rh coveralge มาก ตามลําดบั 
อทิธิพลของจํานวนโลหะทรานสชินัมผีลต่อความเสถียรของระบบ Rh/CeO2(110) และ 
Rh/CeO2(111) กล่าวคอืในระบบทีม่จีํานวนโลหะทรานสชินัน้อย (1/2 ML) จะพบว่าโลหะ
สามารถจะเกดิอนัตรกริยิากบัพืน้ผวิไดด้ ีเน่ืองจากโลหะสามารถเขา้ใกลพ้ืน้ผวิตวัเรง่ปฏกิริยิาได้
มากกว่าและค่าพลงังานการดงึดดูระหว่าง Rh metal layer กบั CeO2-slab (E2) มคี่ามากกว่า
ค่าพลงังานในการเกดิเป็น Rh metal layer (E1)  ในทางตรงกนัขา้มเมื่อมจีาํนวนโลหะทรานสิ
ชนัมากขึน้ (1 ML) ความเสถยีรของอนัตรกริยิาระหว่าง Rhodium กบัพืน้ผวิ CeO2 ลดลง 
เน่ืองจากพลงังานในการเกดิเป็น Rh metal layer (E1) นัน้มคี่ามากทําใหเ้กดิอนัตรกริยิา
ระหวา่ง Rh-Rh ซึง่สง่ผลต่อการดงึดดูระหวา่ง Rh metal layer กบั CeO2-slab นอกจากน้ียงัพบ
อทิธพิลของโลหะมผีลต่อลกัษณะทางโครงสรา้งของพืน้ผวิเมทอลออกไซด์ โดยเฉพาะอะตอม
ออกซิเจนบรเิวณพื้นผวิที่สามารถถูกกระตุ้นให้หลุดออกจากพื้นผวิได้ง่าย ส่งผลให้เกิดการ
ถ่ายเทของอเิลก็ตรอนภายในระบบโดยพบว่าจะมกีารถ่ายเทอเิลก็ตรอนจากทัง้โลหะและอะตอม 
oxygen ไปสู่อะตอม cerium ที่พืน้ผวิ ส่งผลใหเ้กดิการเปลี่ยนแปลงสมบตัทิางเคมขีองอะตอม 
cerium จาก Ce4+  เป็น Ce3+ ซึง่เป็นปจัจยัสาํคญัในการเป็นตวัเรง่ปฏกิริยิา 
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Abstract  

We investigated the interactions of Rh/CeO2(110) and Rh/CeO2(111) systems. 
The adsorption site dependence as well as the coverage dependence of such surfaces 
has been studied. Three types of interaction energies have been calculated to help 
characterize the metal-oxide interaction: the energy of adsorption of Rh atoms (Eads), the 
energy of adhesion of a Rh overlayer (Eadh) and the formation-of-the-Rh-layer energy 
(Eform). We find that the O4 is predicted to be the most stable adsorption site for (110) 
surface, while O3 and O2 sites are predicted to be the most stable adsorption sites for  
(111) surfaces at low and high Rh loading, respectively. As a function of coverage, at 
the high coverage, the metal-metal interactions within the Rh overlayer give the largest 
contribution to the stabilization of the Rh overlayer, giving rise of Rh layer formation 
energy with the increasing surface coverage, while, the Rh...Oxide interaction trend to 
reduce. The distorted surface structures of Rh/CeO2(111) indicate that Rh can penetrate 
into the (111) surface or Rh could make a new Rh...Oxide species due to the highly 
surface oxygen migration in the CeO2(111). The Bader charge analysis reveals the 
electron transfer from Rh to the surface Ce atoms, resulting in the promotion of the 
partial reduced Ce atom from Ce4+ toward Ce3+ as well as the high oxidation state of Rh 
particles in the system. From the electron density different plots, electrons are 
accumulated above Ce atoms and the empty space between each Rh atom in the Rh 
overlayer. 
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