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บทคัดยอ 

การพัฒนาวัสดุโครงสรางระดับนาโนเพื่อกําจัดกาซคารบอนไดออกไซดจากกาซชีวภาพสําหรับ
โรงงานอุตสาหกรรม ดวยระเบียบวิธีเคมีคํานวณ (Computational Chemistry) พบวาของเหลวไอออนิก ที่
มีองคประกอบทางเคมีเปนสารประกอบอินทรียที่มีประจุสุทธิเปนบวก และสารประกอบอินทรียหรือ
สารประกอบอนินทรียที่มีประจุเปนลบสามารถนํามาใชดูดซับกาซคารบอนไดออกไซดไดอยางมี
ประสิทธิภาพ ในการศึกษานี้ของเหลวไอออนิกถูกแบงออกเปน 4 ชนิดคือ กัวนิดินีน ไฮดรอกซิลแอมโมเนยีม 
อิมิดาโซล และควอเทอรนารีแอมโมเนียมของเหลวไอออนิกและเลือกใชซีโอไลตชนิด เบตา (BEA zeolite) 
เปนวัสดุหอหุมของเหลวไอออนิกเพื่อใชในการดูดซับกาซคารบอนไดออกไซด แตอยางไรก็ตามพบวาการดูด
ซับดังกลาวในของเหลวไอออนิกบางชนิดมีพลังงานการดูดซับมากเกิน -30 กิโลแคลลอรี่ตอโมล ซึ่งนับวาไม
เหมาะกับการนําไปใชงานจริงเพราะทําใหเกิดการคายซบั (desorption) ยาก ตองใชพลังงานความรอนเพื่อ
กระตุนใหเกิดการคายซับ ซึ่งเปนการสิ้นเปลืองพลังงานและคาใชจาย  

นอกจากนีร้ะเบียบวิธีทางเคมีควอนตัม (Quantum chemistry) ถูกนํามาใชศกึษาการกําจัดเบน
ซิลแอลกอฮอลออกจากกาซชีวภาพโดยการเปลี่ยนเบนซิลแอลกอฮอลเปนเบนซัลดีไฮดดวยตัวเรงปฏิกิริยาที่
มีโครงสรางระดับนาโนเมตรของ Au8 และ Au6Pd2 ผลการทดลองเผยใหทราบวาปฏิกิริยานี้เกิดขึ้นไดจาก
การกระตุนของ O2  บน Au8 และ Au6Pd2 เกิดเปนเปอรออกไซดไลทตสปชีย (Peroxide-like spesies) 
และนําไปสูการดึงอะตอมไฮโดรเจนของเบนซิลแอลกอฮอลจํานวนสองอะตอมจนเกิดเปนเบนซัลดีไฮด 
             ผลการวิจัยนี้แสดงวาบทบาทของพาลาเดียมในการทําปฏิกิริยานี้คือเพิ่มการกระจายตัวของ
อิเล็กตรอนจากพาราเดียมไปสูอะตอมของทองที่ใกลที่สุดซึ่งจะชวยกระตุน O2 ไดดีมากยิ่งขึ้น พาลาเดียม
ชวยทําใหสภาวะทรานซิชัน (Transition state) มีความเสถียรมากขึ้น สงผลใหพลังงานการกระตุน (Ea) ของ
การเกิดปฏิกิริยาที่เกิดบน Au6Pd2 ต่ํากวาปฏิกิริยาที่เกิดบน Au8  

 

คําสําคัญ: ของเหลวไอออนิก ซีโอไลต กาซคารบอนไดออกไซด ทองนาโน พาลาเดียม เบนซิลแอลกอฮอล  
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ABSTRACT 

The development of nanostructured materials for removal of carbon dioxide has 
been performed by mean of the computational chemistry. It is found that the ionic liquid 
which possesses of organic anion compounds and organic/inorganic cation compounds are 
able to efficiently adsorb carbon dioxide. In this study, the ionic liquids have been classified 
into four groups; The guanidinium-based ionic liquid, the hydroxyl-based ionic liquid, the 
imidazole-based ionic liquid and the quaternary-based ionic liquid. The selected ionic liquids 
have been encapsulated by the beta zeolite (BEA) for the calculation of carbon dioxide 
adsorption.  Nevertheless, it is found that some ionic liquids adsorb carbon dioxide with a 
strong interaction with the calculated adsorption energy above -30 kcal/mol. This results 
suggest that it is unwise to use those ionic liquid because it apparently needs the energy 
consumption process to desorb carbon dioxide. 

Furthermore, the quantum chemistry has been performed to investigate the 
possibility to remove the benzyl alcohol from biogas. It is revealed that the benzyl alcohol 
could be transformed to the benzaldehyde on nanostructured gold and gold/palladium 
(Au8 and Au6Pd2). The reaction is initiated by the oxygen activation on Au8 and Au6Pd2  results 
in the formation of the Peroxide-like species and leading to the hydrogen abstraction form 
benzyl alcohol to form benzaldehyde.  

This study showed that the role of palladium is directly involved the electron 
contribution from palladium to the next nearest gold atoms which enhance the O2  

activation. Moreover, we found that the palladium stabilizes the transition states leading to 
the low activation energies (Ea) throughout the reaction pathway on Au6Pd2 than those of 
observed on Au8. 
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�Na���a����V4@��T����[o}[�Zg��[oZ�}�hgZeq_�Zg���

������	
����<~K>w:>1<>k=1VAA<01G8K8�B\�Z�fcY]̂_cẐ̀[�_\gei\eg]C�60007A59�Bì\cẐC�/012345
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����������P������=���	/,�.��
��%*/����	���������OOR��
� ��P���#�����O/	S'�*'*��P���	�&�������
��&��=+�#�!���P_����*,!�+��%*���#�OOR�=._�
>�
!���	���#�OOR���_/	�&�!�+��%*������P������=���	/,�(���)���P���%*��	������� ������$���=._��
>�
!����*,��_�����+�����������P����.����#�S.�����]P��
g���
P*�
,(���	������
*���/�����$�
���=���	/,�(��)���(���_����&�!�+��%*������#�+��!�����,*��P�������
�����(��h59979�!���P_����*,�.��/	
������#�+�������%*=._�������_����*,�1i5j3f74;aC�e7̀4a86<����������%*���#�+����_��#��S�"%��
�(��_&�
>�
!�+����#�����O�+���*+��P���/���#���,�=���+�����#(�����������OOR���������#���#���#S��=��
��P���#�����O���!$+�1GI\J�/%�	�V%����<����/�����Gg\JU��+������(��%�����.��!���.�������P��/	
�	���*+�
��P��$(�������	��P��$(����=���#���,�����=�_����=�����#�OOR�����Gg\JU��+�����_�
�(��%������#��+��#���,��+������=�_�S.��\gFUU��+�����_��(��%�����&�!�+��%*���$����
*����%*������#
�+���&�!�+�,k�>'#%�_&��'�=._�!�����,*���/����_���!�+���#�+��*+�
�#�����O
��$(�
�*�	
	����!����
�������	��� %�#����������(�l%�%�%
��*+-�%�>�km�� %�#=._���	�*���!$+ ���������*+�
*����_�/.��&�!�+���
�	
,���!$+�#�����O������(����#�+��!�����������	���*+������#��!/����
(��#���
(�����Q��#
�#P�����
����
�����%"����!�+���#�+���������� ��(�������!�+���#�+��/��>�
������S,��	� �(
�=+��'+>�
!����S,�.���(�-�!�+��P_����*,�*+������#�+������#(S���S.���%*l%�%�%
��*+�#(*�!$+�	
	�������!�
�������	����	�%_���P�� ����������
(��#���DGT?GJH�



�
�

���
�

�

����	
������������������������������� !"##$��
�����������%�����&�'(()&**+++,--./(/01,-23*45+-6.'07/.581549:05;(<*+'5(6/16=>625<,'(7�

�

� ?,@,A��!�B�����CDE��FG7)20345(/-4�70('-9H��
��IJ�!�B�����CDE��FG7)20345(/-4�70('-9H��KL��IJ�M�!�B�NB�O�NP��B��KQI!IBIO�%��

�IO�MRS%P��"K������T�!�KL��IJ�%�����O"�����PU�N��!BVC��!�B%��WPCWS���N�TV���S�!X���YM�!�B�NB�O�!�B
�����CDE��������Z���B�M�!�B�V��O�F[-8;:/8/(<H����\��VNPU�NS�!PC�UX��B��NP�%X��V��O����]
��!T�!�PU���S�NP�B��BPCNS�����P!̂_V�K̀O!�S�!B_�%��NP�B��BPC"�����a_Z�CPNI�K̀O!BVCC�PU�NS��
YX���I�!�Bb�OMNSZacc�!�d�B���K���O�R�IY���NP�%X��V��O%�����a_Z�CPNI�K̀O!!PCNP�B��BPC%���X���MRS
���\YO%P��"K\��V%���NI���C�NP�B��BPCNS����KBI��_�Oe�M�R���BS�O�V�?fghf����NP�B��BPCi�INbP_jk
ZaY%S�O%��"YSNS��i���!�B�C��S���V���WI��RP��l���!�TPYZ�BK��Kmn��M�NP��B��KQI!IBIO���V�KL�!�B
�lI���a_Z�CPNI�RI�!����NP��B��KQI!IBIO�!�B�NB�O�NP��B��KQI!IBIO��CC�����CDE�NP�Z���B��C����!"YS
�KL��?��IJ����!�B�����CDE�NP��CC�K̀O!�Fo0(4011�/7)20345(/-4�70('-9H��IJ���U%X�"YS\YO!�B�NI�NP�
B��BPC��M�Z�B�V��O����!���\��V%����KBI��_��!�!I�l�YS�O!BVC��!�BBV��ONP�%X��V��OYP��PU�
KBI��_����!���\��V%���!�VC�NP�B��BPCTV������%��!PCKBI��_�!���\��V%���Oe�M�Z�B�V��O�BI��NS�
���!�B�NB�O�NP��B��KQI!IBIO���V�IJ�!�B�����CDE�NP�R�IY��S��Fp2<�/7)20345(/-4�70('-9H��IJ���U�KL�
�IJ�%���IO�MRSM�%���aNZ��!BB��BI��NS�\YO%X�M�SNP��B��KQI!IBIO�!BVT�ONP�C�NP�B��BPC\YO�OY
Z�B�V��O%����������S��S�����VZ�\YOKBI��NB���Z�B�V��O%��MRSNS����KBI��NB�%��!PCKBI��NB���Be
lBa�%PU���Y���NP�B��BPC�B���S�O!����� !�S�O�S�Y����!�B�NB�O�NP��B��KQI!IBIO��IJ���U���\��V%��
NS��!�B�NI���"KC�NP�B��BPC%�����Oe�M�Z�B�V��O%��MRS�����CDE�Z���B���S�"KM�BelBa����NP�B��BPC"YS



�
�

���
�

����	
����������������	���������
� !��!���"��#��	$%����&' �����(����"����)#��
� ��"���*��
+�����,-�,.�(#�/0��12����3���"��"�����4��������5����1%6��7'����� �5��1"����""�8"9�7����"�"�	
����� :�;1&' 5�
:�!��1"����"���
:�#�#������� :�;1����(#���#��7�)#��
� �����"��������#�#��!����

�#�#��;������
:�!��;��*���"<#�#����#��7�)#��
� �����"!���"#�#���8���"�������5'���
:�
��"��#��	$%�#���"��)������=#�#����#��)#��
�#�����=!����
:�#�#��
� ��1"����"�
����	"�8"9�
5������5'�:�*�"#�#������;1
:���"��#��	$%�	����"�1>���"���
� ������"��#��	$%(#��!��(��(#�
:�
��"��#��	$%?�	(��&�:�����8� �!��*���"<����)#��;��!�1"���@
� �����"�ABCD�

�
EFGHHIJKLMKNOPQRSTQQISLTOHUVWXYZ[H\]Ẑ]\_̀H
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