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Executive Summary 

 

ในงานวิจัยนี้ผูวิจัยไดศึกษา ปฏิกิริยา dehydration ของ glycerol ไดผลิตภัณฑ คือ 

Acrolein โดยทดลองท้ังในหองปฏิบัติการ และคํานวณทางเคมีคอมพิวเตอร พบวา การเกิดปฏิกิริยา 

ข้ึนกับความแรงของกรด สามารถเรียงลําดับความแรงของปฏิกิริยาคือ Al-ZSM-5 ~ Ga-ZSM-5 > B-

ZSM-5 ท้ังนี้สําหรับการทดลองในหองปฏิบัติการ พบวา H-ZSM-5 และ H-Beta สามารถเรงปฏิกิริยา

นี้ไดดี นอกจากนี้ไดศึกษาตัวเรงปฏิกิริยา metal-organic framework ชนิด UiO-66-SO3H โดย

คํานวณการดูดซับ แอมโมเนียบน UiO-66 และ UiO-66-SO3H และไดคํานวณการเกิดปฏิกิริยา 

Aldol condensation ของ Acetone บน UiO-66-SO3H ท้ังนี้ ไดทําการทดลองในหองปฏิบัติการ 

โดยผลิตภัณฑท่ีไดไปวัดดวยเทคนิค TLC และ 1H-NMR สําหรับการเกิดปฏิกิริยา methane 

decomposition โดยศึกษาการแตกพันธะ C-H บนโลหะ Ru, Rh และ Pd บน carbon และ boron 

nitride nanotubes ดวยการคํานวณ M06-L พบวาปฏิกิริยาสามารถเกิดไดดี โดยการคํานวณนี้ Rh–

B48N48H16 และ Ru–B48N48H16 สามารถเกิดปฏิกิริยาไดดีท่ีสุด   
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บทคัดยอ 

 

ในงานวิจัยนี้ผูวิจัยไดศึกษา ปฏิกิริยาบนซีโอไลต Metal-Organic-Framework และ carbon 

nanotube ดังนี้  

 

ปฏิกิริยา dehydration ของ glycerol ไดผลิตภัณฑ คือ Acrolein โดยทดลองท้ังใน

หองปฏิบัติการ และคํานวณทางเคมีคอมพิวเตอร จากการคํานวณพบวา การเกิดปฏิกิริยา ข้ึนกับ

ความแรงของกรด โดยเทียบความแรงของ B-ZSM-5, Al-ZSM-5 และ Ga-ZSM-5 โดยการคํานวณ 

ONIOM(MP2:M06-2X) ปฏกิิริยาเปน 3 ข้ันตอน คือ  1. 1st dehydration 2. Tautomerization 

และ 3. 2nd  dehydration พบวาข้ันกําหนดอัตราคือ dehydration โดยมีพลังงานกระตุน 37.3 และ 

41.1 kcal/mol สําหรับ Al-ZSM-5, 34.7 และ 41.5 kcal/mol สําหรับ Ga-ZSM-5 และ 44.2 และ 

46.1 kcal/mol สําหรับ B-ZSM-5 สามารถเรียงลําดับความแรงของปฏิกิริยาคือ Al-ZSM-5 ~ Ga-

ZSM-5 > B-ZSM-5 ท้ังนี้สําหรับการทดลองในหองปฏิบัติการ พบวา H-ZSM-5 และ H-Beta 

สามารถเรงปฏิกิริยานี้ไดดี  

 

สําหรับตัวเรงปฏิกิริยา metal-organic framework ชนิด UiO-66-SO3H ผูวิจัยไดทําการ

คํานวณการดูดซับ แอมโมเนียบน UiO-66 และ UiO-66-SO3H พบวา การคํานวณแบบ M06-L ให

พลังงานและโครงสรางใกลเคียงกับ MP2 และไดคํานวณการเกิดปฏิกิริยา Aldol condensation บน 

UiO-66-SO3H กลไกการเกิดปฏิกิริยาแบงเปน 2 ข้ันไดแก tautomerization และ aldol 

condensation โดยข้ัน tautomerization เปนข้ันกําหนดอัตรา ท้ังนี้ ไดทําการทดลองใน

หองปฏิบัติการ โดยผลิตภัณฑท่ีไดไปวัดดวยเทคนิค TLC และ 1H-NMR 

 

 สําหรับการเกิดปฏิกิริยา methane decomposition โดยศึกษาการแตกพันธะ C-H บน

โลหะ Ru, Rh และ Pd บน carbon และ boron nitride nanotubes ดวยการคํานวณ M06-L 

พบวาปฏิกิริยาสามารถเกิดไดดี โดยคาพลังงานการดูดซับและแนวโนมพลังงานกระตุนมีคา Rh–

C96H16 > Rh–C96H16 > Pd– C96H16 ตามลําดับ การให อิเล็กตรอนของ boron nitride 

nanotube แกโลหะ ทําใหปฏิกิริยาเกิดไดดีข้ึน  โดยการคํานวณนี้ Rh–B48N48H16 และ Ru–

B48N48H16 ใหคาพลังงานกระตุน ลดลงมาเหลือเพียง 10.2 และ 14.0 kcal/mol งานวิจัยเหลานี้ทํา

ใหเขาใจกลไกการเกิดปฏิกิริยาของบนตัวเรงปฏิกิริยาตาง ๆ อันจะนําไปสูการพัฒนาตัวเรงปฏิกิริยา

ตอไป  
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