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งานวจิยัน้ีเป็นการศกึษาการดูดซบัโลหะแพลเลเดยีมคลสัเตอรข์นาด 2-5 อะตอม (Pdn , n=2-5) 
บนผวิท่อคาร์บอนขนาดนาโนแบบผนงัเด่ียว (SWNTs) ดว้ยระเบยีบวธิฟีงัก์ชนัความหนาแน่นที่
ระดบัการค านวณ B3LYP/6-31G (d) โดยใช้แบบจ าลองทางควอนตัมขนาด C99H20 แทนท่อ
คาร์บอนขนาดนาโนแบบผนังเด่ียว จากผลการศึกษาพบว่ารูปทรงโลหะแพลเลเดยีมคลสัเตอร ์
เมื่อเกาะตดิบนผวิของท่อคารบ์อนจะมรีูปร่างเหมอืนเดมิไม่มกีารเปลี่ยนแปลงรูปร่าง แสดงให้
เหน็ว่าแรงยดึเหนี่ยวภายในโลหะคลสัเตอรร์ะหว่างอะตอมแพลเลเดยีมมคีวามแขง็แรงมากกว่า
แรงระหว่างอะตอมแพลเลเดยีมกบัอะตอมคารบ์อนของท่อนาโน นอกจากนี้ยงัได้ศกึษาการดูด
ซบัโมเลกุลของคารบ์อนมอนอกไซด์บนโลหะแพลเลเดยีมคลสัเตอร์ขนาด 2-5 อะตอมและบน
สารประกอบ Pd4-C99H20 พบว่าโมเลกุลคารบ์อนมอนอกไซด์จะถูกดูดซบับนสารประกอบ Pd4-
C99H20 ไดด้กีว่าบนโลหะแพลเลเดยีมคลสัเตอร ์(Pd4) แสดงใหเ้หน็ว่าท่อคารบ์อนขนาดนาโนจะ
ช่วยท าให้ดูดซบัคารบ์อนมอนอกไซด์ได้ดยีิง่ขึ้นกว่าเดมิ ในตอนสุดท้ายเป็นการศกึษากมัมนัต
ภาพในการเร่งปฏิกิริยาของสารประกอบ Pd4-C99H20 ส าหรับปฏิกิริยาออกซิเดชันของ
คาร์บอนมอนอกไซด์ จากการศึกษาท าให้ทราบว่าตัวเร่ง Pd4-C99H20 นี้สามารถลดพลงังาน
กระตุ้นของปฏกิริยิานี้ได ้7 kcal/mol เมื่อเทยีบกบัตวัเร่งโลหะแพลเลเดยีมคลสัเตอร ์(Pd4) และ
ปฏกิริยิานี้เป็นกระบวนการคายพลงังาน ได ้25.9 kcal/mol  
 
ค าหลกั: แพลเลเดยีมคลสัเตอร ์ทอ่คารบ์อนขนาดนาโนแบบผนงัเดีย่ว ทฤษฎฟีงักช์นั
ความหนาแน่น ปฏกิริยิาออกซเิดชนัของคารบ์อนมอนอกไซด ์  
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We have studied the adsorption of Pdn (n=2-5) clusters on the single-walled carbon 
nanotubes (SWNTs) by means of the B3LYP/6-31G (d) hybrid density functional 
method. The quantum cluster model of C99H20 has been employed for representing the 
single-walled carbon nanotubes (SWNTs) with atomic vacancy. Our results showed that 
the Pdn clusters remain the same geometry as found in gas phase. These results imply 
that the interaction between metal-metal of the Pdn clusters is stronger than the 
interaction of the metal-SWNTs. Also, the adsorption of CO molecule on Pdn (n = 2-5) 
has been investigated as well as on Pd4-C99H20 complex. We found that the interaction 
of CO on Pd4-C99H20 complex is stronger than that of on the Pd4 cluster by about 10 
kcal/mol. This indicates that the carbon nanotubes facilitate the adsorption of CO 
molecule. Finally, the reactivity of the Pd4-C99H20 complex has been evaluated by 
studying the CO oxidation. The Pd4-C99H20 complex decreases the activation energy of 
this oxidation reaction by 7 kcal/mol compared with the Pd4 cluster. The reaction was 
found to be an exothermic process with 25.9 kcal/mol.  
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