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ABSTRACT 
In this work, a density functional theory (DFT) calculation was carried out for 

the adsorption behavior and detection of 5-fluorouracil, carmustine, and 
hydroxylcarbamide anti-cancer drugs on the exterior surfaces of pristine and 
transition metal- (TM) doped (5,5) armchair and (9,0) zigzag boron nitride nanotubes 
(BNNT). The results demonstrate that the drug molecules can adsorb on the BNNTs. 
Presence of polar solvent (water), the adsorption process of drugs on the pristine and 
doped BNNTs is exothermic reaction. Moreover, at the presence of TM doping and it 
was found that the doping increases the adsorption ability and solubility of the 
BNNTs. Calculations show that the energy gap and density of state of the TM-doped 
BNNT are significantly changed after the adsorption of drug molecules corresponding 
to change of electrical conductivity of bare BNNT. Furthermore, natural bond orbital 
analysis indicated a strong donor–acceptor interacts with drug molecules and BNNTs. 
Calculations suggest that the TM-doped BNNTs has a greater sensitivity for the drug 
molecules compared with the pristine BNNT. So our results represented that the TM-
doped BNNTs have good potential as a biosensor for the determination of 5-
fluorouracil, carmustine, and hydroxylcarbamide drugs in environmental and human 
and drug delivery systems 
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บทที่ 1 
บทนํา 

 
 งานวิจัยเรื่องการศึกษาด�วยทฤษฎีดีเอฟทีของการดูดซับยาต�านมะเร็งบนท"อนาโนโบรอน         
ไนไทรด%ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน ในบทที่ 1 ผู�วิจัยจะได�กล"าวถึงความเป0นมาและมูลเหตุจูงใจใน
การวิจัย วัตถุประสงค%ของโครงการ ประโยชน%ที่คาดว"าจะได�รับจากการวิจัยและขอบเขตของการวิจัย 
ซึ่งมีรายละเอียดดังนี้ 
 
1.1 ความเป�นมาและมูลเหตุจูงใจในการวิจัย  
     ยาเป0นหนึ่งในป4จจัยสี่ที่จําเป0นในการดํารงชีวิต เพราะมนุษย%ทุกคนต�องการมีสุขภาพที่ดี เมื่อ
เกิดการเจ็บป8วยข้ึน มนุษย%จําเป0นต�องพึ่งพายา การใช�ยาอย"างถูกต�องจึงเป0นสิ่งที่ทุกคนต�องกระทํา
เพราะจะทําให�เกิดประโยชน%สูงสุดจากการทานยา จะส"งผลต"อประสิทธิภาพของการรักษาอาการ
เจ็บป8วย ป4ญหาที่เกิดจากการใช�ยา เช"น ความไม"สม่ําเสมอของระดับยาในกระแสเลือด ยามีค"าครึ่ง
ชีวิตในร"างกายสั้นหรือถูกทําลายด�วยกรดหรือนํ้าย"อยในกระเพราะอาหาร อนุภาคของยาไม"สามารถ
ไปยังอวัยวะเป;าหมายท่ีต�องการรักษาได�อย"างเต็มที่ ดังนั้นการใช�ยาเพื่อการรักษาอาการเจ็บป8วยจึง
ต�องมีการพัฒนาอย"างต"อเน่ืองซึ่งทําได�โดยการพัฒนาการควบคุมการปลดปล"อยยาเพื่อรักษาระดับยา
ในร"างกายให�คงที่และเพียงพอต"อการออกฤทธิ์ของยาเป0นระยะเวลานานเพื่อลดความถ่ีของการใช�ยา 
และสามารถนําส"งยาไปยังอวัยวะเป;าหมายตามต�องการได�เพื่อควบคุมให�เกิดการปลดปล"อยยา ณ 
ตําแหน"งที่ต�องการให�ยาถูกดูดซึมหรือออกฤทธิ์ได� 
        ระบบนําส"งยาเป0นศาสตร%ที่อาศัยความรู�จากสหวิชาไว�ด�วยกันและเป0นแขนงท่ีได�รับความสนใจ
จากนักวิจัยหลายแขนง ในทศวรรษท่ีผ"านมามีรายงานการวิจัยเก่ียวกับการศึกษาเทคโนโลยีการนําส"ง
ยาที่หลากหลาย ที่ได�รับความสนใจเป0นอันมากคือ การพัฒนาระบบนําส"งในระดับนาโนเมตร หรือท่ี
เรียกว"า ‘อนุภาคนาโน’ ได�มีการพัฒนาอนุภาคนาโนไปใช�กับยาท่ีมีการใช�ในรูปแบบเดิม การนําส"งยา
โปรตีน วัคซีนและนิวคลีโอไทด% เป0นต�น โดยระบบนําส"งยาท่ีพัฒนาข้ึนท้ังในรูปอนุภาคนาโน หรือ
ระบบคอลลอยด%อ่ืนๆ เหล"านี้ จะไปมีผลต"อค"าเภสัชจลนศาสตร% การกระจายและการปลดปล"อยใน
ร"างกาย (Parveen, et al., 2012) แบบ modified release ซึ่งเป0นรูปแบบท่ีควบคุมการปลดปล"อย
ยาด�วยวัตถุประสงค%ต"างๆ เช"น ให�มีระดับยาคงท่ีในช"วงเวลาที่นานข้ึนหรือให�เกิดการปลดปล"อยยา ณ 
ตําแหย"งที่ต�องการ เช"น วิธี cardil control release, isoptin sustained release, mucosolvan 
prolonged release, xatral extended release เป0นต�น (สุพัตรา ผ"องใส, 2015) การพัฒนาการ
ควบคุมการปลดปล"อยยามีจุดมุ"งหมายเพื่อเพิ่มประสิทธิภาพของการรักษาการเจ็บป8วยและลดอาการ
ไม"พึงประสงค%หรืออาการข�างเคียงจากการใช�ยา ซึ่งการควบคุมการปลดปล"อยยามีหลายแบบท้ังในรูป   
โปรดรักส% (prodrugs) ระบบนําส"งยาแบบกัมมันต%และระบบนําส"งยาแบบกายภาพ โดยเตรียมรูปแบบ
ยาที่เหมาะสมต"างๆ ทั้งที่เป0นรูปแบบท่ีเตรียมโดยวิธีดั้งเดิม เช"น ยาเม็ด อิมัลชัน และรูปแบบท่ีเตรียม
โดยเทคนิคเฉพาะท่ีพัฒนาข้ึนมาเพื่อให�ยามีอนุภาคเล็ก ได�แก" ยารูปคอลลอยด% เช"น ไลโปโซม อนุภาค
นาโน นาโนสเฟ]ยร% ไมโครสเฟ]ยร% เป0นต�น ระบบนําส"งยาโดยใช�เม็ดเลือดแดง โมโนโคลนอลแอนติบอดี 
ยาที่จับกับลิแกนด% (ligand) หรือเวกเตอร%ท่ีเหมาะสมเพื่อสามารถนําส"งยาหรือ DNA ผ"านตัวรับ
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จําเพาะของเซลล%ในอวัยวะต"างๆ เช"น ตับ ม�าม ไต ปอด และสมอง เป0นต�น ตลอดจนการใช�
สนามแม"เหล็กในการนําส"งอนุภาคของยาผสมแม"เหล็กไปสู"อวัยวะเป;าหมาย การใช�ความร�อน แสงและ
การใช�นาโนเทคโนโลยีเข�ามามีส"วนช"วยในการนําส"งยา (จุไรรัตน% นันทานิช, 2545) 
 วัสดุระดับนาโน (Gogotsi, 2006) มีความสําคัญในการประยุกต%ใช�งานหลายด�านด�วยกัน เช"น 
การศึกษาตัวตรวจวัดทางชีวภาพหรือไบโอเซ็นเซอร% (biosensor) การสร�างภาพโมเลกุลซึ่งมีประโยชน%
มากในทางการแพทย%ใช�สําหรับการวินิจฉัยโรค รวมถึงการรักษาอาการเจ็บป8วยด�วยยาท่ีออกฤทธิ์ต�าน
มะเร็ง หนึ่งในวัสดุนาโนที่น"าสนใจและมีการศึกษาทางทฤษฎีและการทดลองกันอย"างกว�างขวางคือท"อ
นาโนโบรอนไนไทรด% (boron nitride nanotube) (Baei, et al., 2011) เนื่องจากมีสมบัติพิเศษ
ต"างๆ อาทิเช"น ไม"เป0นพิษต"อร"างกายมนุษย% มีสมบัติทางโครงสร�าง สมบัติเชิงกล สมบัติทางความร�อน
และสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ท่ีดี มีพื้นที่ผิวมาก จากสมบัติดังกล"าวจึงมีการศึกษาการดูดซับโมเลกุลยา
บนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%สําหรับนําไปประยุกต%ใช�ประโยชน%ในงานด�านไบโอเซ็นเซอร% หรือวัสดุดูด
ซับ (adsorbent) และนําส"งยา (drug delivery) (Ciofani, 2010; Merlo, et al., 2018) เพื่อ
ควบคุมการปลดปล"อยและการนําโมเลกุลยาไปสู"อวัยวะเป;าหมาย มีงานวิจัยหลายชิ้นท่ีแสดงให�เห็นว"า
การเติมอะตอมแปลกปลอม (impurity atom) หรือโลหะแทรนซิชันบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%
สามารถปรับปรุงความสามารถในการดูดซับโมเลกุลยา ปรับปรุงความสามารถในการละลายในตัวทํา
ละลายชนิดต"างๆ เช"น น้ํา ไดเมทิลซัลฟอกไซด% (DMSO) และปรับปรุงสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ของ
ท"อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบปกติได� ซึ่งการเติมอะตอมโลหะต"างชนิดกันบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%
และการดูดซับโมเลกุลยาที่มี โครงสร�างที่แตกต"างกันจะส"งผลให�ประสิทธิภาพในการดูดซับ 
ความสามารถในการละลายและการปรับปรุงสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ที่แตกต"างกัน (Shakerzadeh 
& Noorizadeh, 2014; Soltani, et al., 2015; Hesabi & Ardakani 2017)  
 การศึกษาเชิงทฤษฎี (theoretical study) หรือเคมีการคํานวณ (computational chemistry) 
เป0นสาขาหน่ึงของเคมีเชิงทฤษฎี (theoretical chemistry) เป0นการใช�แนวคิดทางทฤษฎีเคมี
ควอนตัมที่พิสูจน%ได�ทางฟs สิกส%และเคมีมาออกแบบหรือสร�างระบบจําลองโมเลกุลได�อย"างมี
ประสิทธิภาพ ยกตัวอย"างเช"น ระบบจําลองดีเอ็นเอ ระบบจําลองโปรตีน ระบบจําลองโครงสร�างระดับ
นาโน เป0นต�น ซึ่งสมการทางคณิตศาสตร%ในวิชาเคมีควอนตัมมีความซับซ�อนและความยุ"งยากจึงต�องใช�
โปรแกรมการคํานวณโดยใช�คอมพิวเตอร%เข�ามาช"วยในการทํางาน  ซึ่งคอมพิวเตอร%สมรรถนะสูงนี้เองท่ี
เป0นเคร่ืองมือที่ช"วยให�นักเคมีคํานวณ เพื่อลดระยะเวลาในการค�นหาโครงสร�างหรือสมบัติต"างๆ ของ
โมเลกุลและลดการใช�สารเคมีในห�องปฏิบัติการก"อนทําการทดลองจริง การศึกษาในหัวข�อที่เก่ียวกับ
การดูดซับโมเลกุลยาจึงมีความจําเป0นท่ีต�องมีการศึกษาเพิ่มเติม ซึ่งในงานวิจัยชิ้นนี้เลือกท่ีจะศึกษาเชิง
ทฤษฎีด�วยทฤษฎีฟ4งก%ชันนัลความหนาแน"น ซึ่งเป0นวิธีท่ีได�รับการยอมรับและมีความถูกต�องสูง โดยใช�
การจําลองโมเลกุลในโปรแกรมทางคอมพิวเตอร%เพื่อออกแบบโมเลกุลยากับท"อนาโนโบรอนไนไทรด%
และศึกษาอันตรกิริยาที่เกิดข้ึน 
 
1.2 วัตถุประสงค#ของโครงการ 
     1) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร�าง สมบัติทางพลังงานและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ของท"อนาโน
โบรอนไนไทรด%แบบดั้งเดิมชนิด (5,5) อาร%มแชร%และ (9,0) ซิกแซก 
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     2) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร�าง สมบัติทางพลังงาน ความสามารถในการละลายและสมบัติ
ทางอิเล็กทรอนิกส%ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบอาร%มแชร%
ขนาด (5,5) และซิกแซกขนาด (9,0) ที่มีการเติมสแกนเดียมและไททาเนียม 
     3) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร�าง สมบัติทางพลังงาน ความสามารถในการละลายและสมบัติ
ทางอิเล็กทรอนิกส%ของการดูดซับคาร%มัสทีนบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบซิกแซกขนาด (9,0) ที่
มีการเติมแมงกานีส เทคนิเชียมและรีเนียม 
    4) เพื่อศึกษาสมบัติทางโครงสร�าง สมบัติทางพลังงาน ความสามารถในการละลายและสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส%ของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%บนท"อนาโนคาร%บอนแบบอาร%มแชร%ขนาด (5,5) ท่ี
มีการเติมโลหะแทรนซิชันหมู" 8B 

 
1.3 ประโยชน#ที่คาดว*าจะได,รับจากการวิจัย 
     1) ได�สมบัติทางโครงสร�าง สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส% สมบัติทางพลังงานของการดูดซับยาต�าน
มะเร็งบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน  
     2) เข�าใจถึงความสามารถในการดูดซับ ความสามารถในการนําไฟฟ;าและความสามารถในการ
ละลายของการดูดซับยาต�านมะเร็งบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน ซึ่งเป0น
ความรู�พื้นฐานที่จะนําไปสู"การออกแบบการทดลองจริงในห�องปฏิบัติการสําหรับการศึกษาด�าน  
ไบโอเซ็นเซอร%และการดูดซับยาสําหรับการนําส"งและควบคุมการปลดปล"อยยา นําไปสู"ไปการ
พัฒนางานวิจัยด�านนาโนเทคโนโลยี 
     3) นําองค%ความรู�ท่ีได�จากการทํางานวิจัยมาบูรณาการเข�ากับการเรียนการสอนในรายวิชา
โครงงานวิจัย วิชานาโนเทคโนโลยี วิชาวิทยาการใหม"ทางนาโนและนําองค%ความรู�ไปเผยแพร"ใน
การประชุมทางวิชาการหรือตีพิมพ%ในวารสารระดับชาติหรือนานาชาติ 

1.4 ขอบเขตของการวิจัย 
      งานวิ จั ยนี้ เ ป0 น กา ร ศึกษา เ ชิ งทฤษฎีด� ว ยทฤษ ฎีฟ4 งก% ชั น นัลความหนา แน"น ท่ี ร ะดั บ 
B3LYP/LanL2DZ ด�วยโปรแกรม Gaussian 09 โดยการศึกษาสมบัติทางโครงสร�าง คือความยาว
พันธะและมุมพันธะ สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส% คือ พลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู" (highest 
occupied molecular orbital energy, HOMO) พลังงานต่ําสุดที่ไม"มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู" (lowest 
unoccupied molecular orbital energy, LUMO) แถบพลังงาน (energy gap) การเปลี่ยน
แถบพลังงาน (energy gap change) การถ"ายโอนประจุ (charge transfer) การพล�อตออร%บิทัลของ
ระดับพลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู"และออร%บิทัลของระดับพลังงานต่ําสุดที่ไม"มีอิเล็กตรอน
บรรจุอยู" (HOMO-LUMO plots) และความหนาแน"นสถานะ (density of states, DOS) และสมบัติ
ทางพลังงานคือพลังงานการดูดซับ (adsorption energy) พลังงานการละลาย (solvation energy) 
ในตัวทําละลานนํ้าของการดูดซับโมเลกุลยากลุ"มต�านมะเร็ง 3 ชนิดคือ 5-ฟลูออโรยูราซิล (5-
fluorouracil) คาร%มัสทีน (carmustine) และไฮดรอกซิลคาร%บาไมด% (hydroxylcarbamide) บนท"อ
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นาโนโบรอนไนไทรด% 2 ชนิดคืออาร%มแชร% ขนาด (5,5) และซิกแซก ขนาด (9,0) ที่มีการเติมโลหะ   
แทรนซิชันดังน้ี การดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบอาร%มแชร%และซิกแซกที่มี
การเติมสแกนเดียมและไททาเนียม การดูดซับคาร%มัสทีนบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบซิกแซกที่มี
การเติมแมงกานีส เทคนิเชียมและรีเนียมและการดูดซับไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%บนท"อนาโนคาร%บอน
แบบอาร%มแชร%ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันหมู" 8B เนื่องจากเป0นการดูดซับโมเลกุลยาบนท"อนาโน
โบรอนไนไทรด%ที่มีโครงสร�างและการเติมโลหะแทรนซิชันที่แตกต"างกัน ดังนั้นผู�วิจัยจะไม"เปรียบเทียบ
ความสามารถในการดูดซับยาท้ังสามชนิด 



บทที่ 2 
ทฤษฎีและงานวิจัยที่เก่ียวข�อง 

 
งานวิจัยเร่ือง การศึกษาด�วยทฤษฎีดีเอฟทีของการดูดซับยาต�านมะเร็งบนท"อนาโนโบรอน         

ไนไทรด%ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน เป+นการศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับโมเลกุลยาบนท"อนาโน
โบรอนไนไทรด%เพื่อเป+นความรู�พื้นฐานในการพัฒนาเป+นวัสดุสําหรับตรวจจับหรือกักเก็บและนําส"งยา 
ในบทท่ี 2 ผู�วิจัยจะได�กล"าวถึงทฤษฏีที่เก่ียวข�องกับนาโนเทคโนโลยี วัสดุระดับนาโน ท"อนาโนโบรอน
ไนไทรด% ระบบนําส"งยา ยากลุ"มต�านมะเร็ง เคมีคํานวณหรือการศึกษาเชิงทฤษฎี สมบัติของโมเลกุล
และงานวิจัยที่เก่ียวข�อง โดยมีรายละเอียดดังน้ี  
 
2.1 นาโนเทคโนโลยี 
      ป:จจุบันนาโนเทคโนโลยีเข�ามามีบทบาทอย"างมากในการพัฒนาประเทศ ไม"ว"าจะเป+นเทคโนโลยี
ด�านชิ้นส"วนอิเล็กทรอนิกส% เทคโนโลยีด�านสุขภาพ เทคโนโลยีด�านพลังงาน เป+นต�น ซึ่งในอนาคต
เทคโนโลยีระดับนาโนจะได�รับการพัฒนาอย"างต"อเน่ืองไม"มีท่ีสิ้นสุด นักวิทยาศาสตร%ได�แบ"ง นาโน
เทคโนโลยีเป+น 3 สาขาหลัก คือ นาโนเทคโนโลยีชีวภาพ นาโนอิเล็กทรอนิกส%และวัสดุระดับนาโนซึ่ง
นักวิทยาศาสตร%หลายแขนงได�นําวัสดุระดับนาโนมาใช�ในการพัฒนาเทคโนโลยีระดับนาโน เช"น วัสดุ
นาโนสําหรับการกักเก็บพลังงานสะอาด เช"น การกักเก็บแก=สไฮโดรเจน วัสดุนาโนสําหรับใช�ในทาง
การแพทย%เพื่อเป+นสารนําส"งยา วัสดุนาโนที่ใช�เป+นชิ้นส"วนอิเล็กทรอนิกส%เพื่อควบคุมการนําไฟฟ?า วัสดุ
ผสมระดับนาโนสําหรับการตรวจจับแก=สท่ีมีความว"องไวและเจาะจง วัสดุผสมพอลิเมอร%ระดับนาโน
เพื่อให�ได�วัสดุใหม"ท่ีมีความแข็งแรง ทนความร�อน แรงอัดและสามารถยืดหยุ"นได� เป+นต�น วัสดุระดับ 
นาโนที่ได�รับความสนใจเป+นอย"างมาก เป+นท่ีรู�จักอย"างกว�างขวางและมีงานวิจัยตีพิมพ%ออกมาอย"าง
ต"อเนื่องคือท"อนาโนคาร%บอน (carbon nanotube) ท"อนาโนคาร%บอนถูกสังเคราะห%ข้ึนคร้ังแรกในปK 
ค.ศ. 1991 โดยนักวิทยาศาสตร%ชาวญี่ปุPน ชื่อสุมิโอะ อิจิมะ (Sumio Iijima) ไม"เพียงแต"ท"อนาโน
คาร%บอนจะเป+นอนุภาคที่มีขนาดเล็กระดับนาโนเท"านั้น แต"ยังมีสมบัติที่โดดเด"นอีกหลายประการ เช"น 
มีสมบัติเชิงกลที่ดีคือมีความแข็งแรงกว"าเหล็ก แต"สามารถยืดหยุ"นได� มีสมบัติทางความร�อนที่ดีคือมีค"า
ความจุความร�อนที่สูง มีสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ที่ดีคือเป+นได�ท้ังตัวไฟฟ?าและสารก่ึงตัวนําไฟฟ?า เป+น
ตัวเร"งปฏิกิริยา มีพื้นท่ีผิวมาก สามารถยึดเกาะกับโมเลกุลชนิดอ่ืนได�และอ่ืนๆ ดังท่ีได�กล"าวไว�แล�วใน
ข�างต�น (Iijima, 1991; Iijima & Ichihashi, 1993) 
      นาโนเทคโนโลยี (nanotechnology) (ศูนย%นาโนเทคโนโลยี, ม.ป.ป.) เป+นสหสาขาวิชา 
(multidisciplinary area) ที่ต�องอาศัยความรู�ทางวิทยาศาสตร%และเทคโนโลยีจากหลากหลายสาขา
รวมเข�าด�วยกันทั้งเคมี ฟaสิกส% ชีววิทยา อิเล็กทรอนิกส%และอ่ืนๆ โดยเฉพาะอย"างยิ่งสาขาคอมพิวเตอร%
สําหรับการประกอบและผลิตสิ่งต"างๆ จากการจัดเรียงตัวของอนุภาคที่มีขนาดเล็ก เช"น อะตอมหรือ
โมเลกุลในระดับนาโนเมตร อุตสาหกรรมนาโนในอนาคตจะเป+นอุตสาหกรรมระดับโมเลกุลท่ีมีการ
จัดเรียงอนุภาคอะตอมตามความต�องการในการใช�งานวิวัฒนาการของนาโนเทคโนโลยีสู"เชิงพาณิชย%ได�
มากยิ่งข้ึน นาโนเทคโนโลยี มี 3 สาขาหลัก คือ 
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 ก. นาโนเทคโนโลยีชีวภาพ (nanobiotechnology) เป+นการประยุกต%ใช�นาโนเทคโนโลยีศาสตร% 
ด�านชีวภาพ เช"น การพัฒนานาโนไบโอเซนเซอร% หรือ หัวตรวจวัดสารชีวภาพ และสารวินิจฉัยโรคโดย
ใช�วัสดุชีวโมเลกุล การปรับโครงสร�างระดับโมเลกุลของยา ที่สามารถหวังผลการมุ"งทําลายชีวโมเลกุลท่ี
เป+นเป?าหมายเฉพาะเจาะจง เช"น เซลส%มะเร็ง การประยุกต%ใช�ในอุตสาหกรรมเคร่ืองสําอาง ในการ
ส"งผ"านสารบํารุงเข�าชั้นใต�ผิวหนังได�ดียิ่งข้ึน เป+นต�น 
 ข. นาโนอิเล็กทรอนิกส% (nanoelectronics) เป+นการประยุกต%ใช�นาโนเทคโนโลยีศาสตร%ด�านนาโน
อิเล็กทรอนิกส% (ไฮเทค) เพื่อทําให�ผลิตภัณฑ%มีคุณภาพและทํางานด�วยประสิทธิภาพสูง ตัวอย"างเช"น 
การพัฒนาระบบไฟฟ?าเครื่องกลซุปเบอร%จิ๋ว การผลิตเซลส%แสงอาทิตย% การพัฒนานาโนซิป ทําให�
คอมพิวเตอร%ทํางานได�รวดเร็วและมีประสิทธิภาพสูง การพัฒนา high density probe storage 
device เป+นต�น  
 ค. วัสดุนาโน (nanomaterials) การประยุกต%ใช�นาโนเทคโนโลยีศาสตร%ด�านวัสดุนาโน เช"น การ
เป+นตัวเร"งปฏิกิริยาในอุตสาหกรรม การพัฒนาฟaล%มพลาสติกนาโนคอมโพสิทหรือพอลิเมอร%ผสม 
(nanocomposite) ที่มีความสามารถในการสกัดก้ันการผ"านของแก=สบางชนิดและไอน้ํา เพื่อใช�ทํา
บรรจุภัณฑ%เพื่อยืดอายุความสดของผักและผลไม�และเพิ่มมูลค"าการส"งออก การผลิตผลอนุภาคนาโน
มาใช�ในการฆ"าเชื้อแบคทีเรีย ไวรัส หรือทําให�ไม"เปKยกนํ้า เป+นต�น 
 
2.2 วัสดุนาโน  
        วัสดุนาโน (nanomaterial) หมายถึงวัสดุที่มีขนาดอย"างน�อยหนึ่งมิติเป+นขนาดนาโน ขนาด
ประมาณ 1 ถึง 100 นาโนเมตร ตามมาตรฐาน ISO/TS 80004-1:2010(E) ซึ่งพัฒนามาจากมาตรฐาน 
ISO/TS 27687:2008 หรือมีโครงสร�างของพื้นผิวหรือของโพรงภายในอยู"ในระดับนาโน (Nano 
safety, 2010) วัสดุนาโนเป+นวัสดุที่กําลังดึงดูดความสนใจของนักวิทยาศาสตร%ท่ัวโลกในช"วงทศวรรษ
นี้อย "างมากและเป+นไปด�วยความรวดเร็วอย"างที่วัสดุอ่ืนๆ ไม"เคยได�รับมาก"อน สาเหตุสําคัญ
เนื่องมาจากศักยภาพของวัสดุนาโนที่สามารถทําการปฏิวัติงานด�านวัสดุศาสตร%ให�เกิดข้ึนและนํามาใช�
ประโยชน%ได�อย"างมหาศาลโดยผ"านโครงสร�างในระดับอะตอมซึ่งเป+นตัวควบคุมสมบัติทางด�าน
วิศวกรรมศาสตร% สมบัติทางฟaสิกส%และทางเคมี เช"น สภาพแม"เหล็ก (magnetic) ตัวเร"งปฎิกิริยา 
(catalysis) หรือพฤติกรรมทางแสง (optic) เป+นต�น นอกจากนี้ยังทําให�เกิดการพัฒนาเทคโนโลยีและ
นวัตกรรมด�านต"าง ๆ เช"น ด�านอิเล็กทรอนิกส% เซรามิกส %ตัวเก็บข�อมูลแม"เหล็ก (magnetic data 
Storage) รวมท้ังพฤติกรรมเชิงกลของวัสดุ ก"อรูปพลาสติกยิ่งยวด (superplastic) ตลอดจนวิทยา
ศาสตร%และวิทยาการด�านอ่ืน ๆ มากมาย การพัฒนาโครงสร�างนาโนของวัสดุก"อให�เกิดคําถามท่ีเพิ่มข้ึน
อย"างมากมายว"าทําไม คุณสมบัติต"าง ๆ ของวัสดุจึงเปลี่ยนแปลงไปเม่ือลดสเกลโครงสร�างจากระดับไม
โครสเกล (10-6 เมตร) ลงสู "ระดับนาโนสเกล (10-9เมตร) เช "น มีค "าความเครียดเชิงกลสูงข้ึน 
(mechanical strength) การกระจายแสงเพิ่มข้ึน ค"าความร�อนจําเพาะสูงข้ึนและสภาพความต�าน
ทานไฟฟ?าเปลี่ยนไป เม่ือเปรียบเทียบกับวัสดุเดิมของตัวมันเอง (ศุภกร ภู"เกิด, 2549) 
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         2.1.1 ชนิดของวัสดุนาโน 
        วัสดุนาโนสามารถแบ"งออกเป+นประเภทย"อยๆ 2 วิธีด�วยกัน ได�แก" 
        วิธีที 1 แบ"งโดยพิจารณาว"าวัสดุนั้นได�รับการผลิตข้ึนโดยจงใจหรือไม" วิธีน้ีแบ"งวัสดุนาโนออกได�
เป+น 3 ประเภท ได�แก" 
        ก. วัสดุนาโนที่พบได�ตามธรรมชาติ (natural nanomaterial) หมายถึงวัสดุนาโนท่ีมีปะปนอยู"
กับส่ิงแวดล�อม (ดิน น้ํา บรรยากาศ) ท่ัวไป เช"น อนุภาคของแร"ต"างๆ จากไฟไหม�ปPา ฯลฯ 
        ข. วัสดุนาโนที่มนุษย%สร�างข้ึนโดยบังเอิญ (incidental nanomaterial) หมายถึงวัสดุนาโนท่ี
ไม"ได�มีอยู"เดิมในธรรมชาติ แต"ไม"ได�รับการสังเคราะห%ข้ึนมาอย"างจงใจ เป+นต�นว"าอนุภาคในควันไฟที่พบ
ได�เสมอในครัว หรือแม�แต"ที่มองไม"เห็นว"าเป+นควัน เช"นจากการเผาเชื้อเพลิงที่เรียกว"าแอลกอฮอล%แข็ง 
หรือในไอเสียจากเคร่ืองยนต%ชนิดต"างๆ  
        ค. วัสดุนาโนท่ีมนุษย%สร�างข้ึนโดยบังเอิญ มักจะมีขนาดต"างๆ กัน ท้ังในระดับนาโนและใหญ"กว"า
นาโน ปะปนกันอยู"วัสดุนาโนที่ผลิตข้ึน (manufactured nanomaterial) หมายถึงวัสดุนาโนที่ไม"พบ
ปกติในธรรมชาติ แต"ได�รับการออกแบบ และผลิตข้ึนอย"างจงใจ ให�มีสมบัติโดยเฉพาะเจาะจง และมัก
มีขนาดใกล�เคียงกัน 
        วิธีที 2 แบ"งโดยพิจารณาโครงสร�างของวัสดุนั้น ว"ามีขนาดภายนอกอยู"ในระดับขนาดนาโน
หรือไม" วิธีน้ีแบ"งวัสดุนาโนออกได�เป+น 2 ประเภท ได�แก" 
        ก. วัตถุนาโน (nano-object) มีขนาดภายนอก ไม"ว"าจะ 1 หรือ 2 หรือทั้ง 3 มิติเป+นขนาด   
นาโน 
        ข. วัสดุที่มีโครงสร�างนาโน (nanostructured material) ถึงแม�ภายนอกจะมีขนาดใหญ"กว"านา
โน แต"ก็มีโพรง มีรู หรือมีส"วนประกอบที่มีขนาดนาโน ผสมหรือเป+นส"วนประกอบอยู"ด�วย ตัวอย"างเช"น 
ผงท่ีมีโครงสร�างนาโน (nanostructured powder) วัสดุผสมนาโน (nanocomposite) วัสดุนาโน
กระจายตัว (dispersion) วัสดุนาโนท่ีมีรูพรุน (nanoporous material) วัสดุท่ีมีนาโนบนพื้นผิว 
(surface-structured nanomaterial) และ อนุภาคที่มีโครงสร�างนาโนเป+นแกนและเปลือก 
(nanostructured core-shell particle) (Nano safety, 2010) 
         2.2.2 คุณสมบัติของวัสดุนาโน  
         ก. คุณลักษณะเชิงแสงท่ีต"างไปจากเดิม 
         โดยทั่วไป ทองคําแบบก�อนจะมีสีเหลืองอย"างท่ีเราเคยเห็นกัน แต"ถ�าย"อขนาดทองคําให�เล็กลง
ไปเร่ือย ๆ จนมีขนาดอนุภาคเล็กกว"าความยาวคลื่นแสงที่มาตกกระทบมาก ๆ จะทําให�เกิด
ปรากฏการณ%เชิงแสงท่ีเรียกว"าเซอร%เฟซ พลาสมอน เรโซแนนซ% (surface plasmon resonance: 
SPR) ซึ่งจะทําให�อนุภาคนาโนของทองคํานั้นดูดกลืนสเปกตรัมของแสงที่อยู"ในช"วงสีเขียว (ความยาว
คลื่นประมาณ 520 นาโนเมตร)  
          ข. ความว"องไวในการเกิดปฏิกิริยาเคมีที่สูงข้ึน 
          วัตถุท่ีมีขนาดในระดับนาโนเมตรจะมีอัตราส"วนระหว"างพื้นที่ผิวต"อปริมาตรสูงมาก เมื่อ
เปรียบเทียบกับวัสดุชนิดเดียวกันท่ีมีขนาดใหญ"กว"า ด�วยเหตุน้ีจึงทําให�วัตถุท่ีมีขนาดระดับนาโน         
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มีจํานวนอะตอมท่ีอยู"บริเวณผิวหน�าสูงมาก ส"งผลให�เกิดปฏิกิริยาเคมีบนพื้นผิวหน�าวัสดุได�ง"ายข้ึน และ
ยังเอ้ือต"อการเกิดปรากฏการณ%ต"าง ๆ อันเนื่องมาจากความเร็วต"อการเกิดปฏิกิริยาทางเคมีของบริเวณ
ผิวหน�าของวัตถุ ตัวอย"างเช"น วัสดุท่ีมีความขุ"นกลายเป+นใส (ทองแดงนาโน) สารเฉ่ือยที่เกิดปฏิกิริยา
ยากกลายเป+นสารเร"งปฏิกิริยาท่ีมีความว"องไวสูง (ทองคําขาวนาโน) สารที่มีความเสถียรกลับกลายเป+น
ติดไฟได�ง"าย (อะลูมินัมนาโน) ของแข็งกลายเป+นของเหลวที่อุณหภูมิห�อง (ทองคํานาโน) และสารท่ี
เป+นฉนวนไฟฟ?ากลายเป+นสารนําไฟฟ?า (ซิลิคอนนาโน) ทองคําเห็นเป+นสีแดงทับทิม (ruby red) 
          ค. ความแข็งและความแข็งแรงท่ีดีข้ึนกว"าเดิม 
          วัสดุโลหะและเซรามิกส%ที่มีขนาดเกรน (grain size) ในระดับนาโนเมตรจะมีความแข็งแรง
และความทนทานต"อการแตกหักสูงมากกว"าวัสดุชนิดเดียวกันท่ีมีขนาดเกรนในระดับไมโครเมตรหรือท่ี
ใหญ"กว"า เช"นเดียวกันกับโลหะที่มีโครงสร�างผลึกในระดับนาโนจะมีความแข็งแรงและความแข็งสูงกว"า
โลหะที่มีขนาดผลึกใหญ" มีสมบัติในการต�านทานกระแสไฟฟ?าได�มากข้ึน มีความจุความร�อนจําเพาะ
มากข้ึนและสามารถขยายตัวได�ดีมากข้ึนกว"าเดิม ตัวอย"างเช"น โลหะทองแดงที่มีขนาดเกรนในระดับ 
นาโนเมตรจะมีความแข็งสูงกว"าทองแดงปกติถึง 5 เท"า หรืออนุภาคระดับนาโนเมตรของอะลูมิเนียม
ส"งผลให�โครงสร�างของอะลูมิเนียมนาโนมีความเหนียวและแข็งแรงมากข้ึนกว"าอะลูมิเนียมใน 
ขนาดปกติ 
         2.2.3 การนําวัสดุนาโนมาใช�ประโยชน%  
         การใช�ประโยชน%จากวัสดุนาโน (ศุภกร ภู"เกิด, 2549) มีหลากหลายศาสตร%สาขา เนื่องจาก
วิทยาการทางด�านนาโนศาสตร%เป+นความรู�ใหม" อีกท้ังศักยภาพของวัสดุนาโนมีคุณสมบัติครอบคลุม
ศาสตร%ต"างๆ หลากหลายแขนงการประยุกต%ใช�ประโยชน%ในภาพรวมดังน้ี 
          ก. ทางด�านอิเล็กทรอนิกส% (integrated electronics and optoelectronics) เช"น หน"วย
ความจํา (memory cell) ที่มีขนาดประมาณ 90 นาโนเมตรและคาดว"าจะลดขนาดลงเหลือประมาณ 
22 นาโนเมตร วัสดุพลาสติกอิเล็กทรอนิกส% (plastic electronics) อุปกรณ%ตรวจวัดทางชีวภาพ 
(biosensors) อุปกรณ%ตรวจจับทางเคมี (chemical sensors) หรืออุปกรณ%แสดงผลโครงสร�างสุขภาพ 
(structural health monitoring) เป+นต�น 
          ข. ทางด�านเทคโนโลยีชีวภาพนาโนและการแพทย%นาโน (bionanotechnology and 
nanomedicine) เช"น การขนส"งยาไปยังที่หมายเฉพาะ (targeted drug delivery) การแสดงภาพ
โมเลกุล (molecular imaging) ตัวต"อต�านจุลชีพ (antimicrobial agents) เนื้อเยื่อและโครงนาโน 
(tissues and scaffolds) หรือเคร่ืองแสดงผลสุขภาพอัจฉริยะ (smart health monitoring)  
          ค. ทางด�านวิศวกรรมศาสตร% (engineering) เช"น วัสดุเชิงกลนาโน (nanomechanics 
materials) ระบบไฟฟ?าเชิงกลนาโน (nanoelctro-mechanical systems) วัสดุโครงสร�างอัจฉริยะ 
(smart materials structures) วัสดุและโครงสร�างป?องกันไฟ (fire retardant materials and 
structures) วัสดุประกอบ (composites) หรือพลาสติกยิ่งยวด (superplastic) เป+นต�น 
          4. ทางด�านพลังงาน เช"น เป+นวัสดุกักเก็บเชื้อเพลิงไฮโดรเจน (hydrogen storage) ไฟฟ?าเคมี 
(electrochemistry) เซลล%สุริยะ (solar cell) หรือท"อนาโนคาร%บอนความหนาแน"นกระแสสูง 
(highest current density carbon nanotubes) เป+นต�น 
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          5. การวิจัยวิทยาศาสตร%พื้นฐาน ฟaสิกส% เคมีและชีวภาพ งานวิจัยทางด�านนาโนศาสตร%ยังมี
ความจําเป+นอย"างยิ่งในการอาศัยหลักการ ทฤษฏีและองค%ความรู�ทางวิทยาศาสตร%พื้นฐาน ในการ
อธิบายปรากฏการณ%ต"าง ๆ ท่ีเกิดข้ึน เช"น คุณสมบัติที่เปลี่ยนแปลงไปทางฟaสิกส%หรือเคมีของวัสดุ   
นาโนท่ีแตกต"างไปจากวัสดุเดิมในระดับไมโคร เป+นต�น 
 
2.3 ท"อนาโนโบรอนไนไทรด% 
           ท"อนาโนโบรอนไนไทรด% (boron nitride nanotube, BNNT) มีการจําลองโมเลกุลเชิง
ทฤษฎีในปK ค.ศ 1994 (Rubio, 1994) และถูกสังเคราะห%ข้ึนในปK 1995 โดย Chopra และคณะ 
(Chopra, et al., 1995) จากการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%พบว"าจัดเป+นสารก่ึงตัวนําที่มี่ค"า
แถบพลังงานอยู"ในช"วง 3.5 - 5.5 อิเล็กตรอนโวลต% ข้ึนอยู"กับความยาวของท"อและลักษณะของ
โครงสร�าง มีความเสถียรที่อุณหภูมิสูงถึง 2,300 องศาเซลเซียส มีคุณสมบัติเหมือนกราไฟต%คือเป+น
วัสดุที่โปร"งใสและนําไฟฟ?าได�ดีโดยเฉพาะอย"างยิ่งท่ีอุณหภูมิสูง (106 Ωm ท่ี 1000 องศาเซลเซียส) มี
ความคงทนต"อสารเคมี มีความแข็งแรงมาก โครงสร�างโบรอนไนไทรด% เป+นคู"สารประกอบท่ีมีการ
สังเคราะห%ข้ึนระหว"างธาตุโบรอนซึ่งอยู"หมู" 3 และไนโตรเจนซึ่งอยู"หมู" 5 ในตารางธาตุ และแสดง
คุณสมบัติมีหลายหลายรูปแบบและมีลักษณะเชิงกลใกล�เคียงกับคาร%บอน และมีสารประกอบท่ีมีอยู"ใน
ธาตุหมู" 3 และหมู" 5 เช"น แกลเลียมไนไทรด% อะลูมิเนียมไนไทรด% ถูกจําลองโมเลกุลเชิงทฤษฎีได�
เช"นกัน โครงผลึกของโบรอนไนไทรด%พบว"าจะตกผลึกเป+นชั้นมีโครงสร�างพันธะแบบเตตะฮีดอล 
ลักษณะคล�ายกราไฟต%และเพชร ข้ึนอยู"กับข้ันตอนในการการเตรียมโดยเฉพาะอย"างยิ่งการใช�ความดัน 
เช"น ความสัมพันธ%ระหว"างพันธะโบรอน ไนไตรเจนและคาร%บอน การเปรียบเทียบคุณสมบัติของท"อนา
โนโบรอนไนไทรด%และท"อนาโนคาร%บอนแสดงดังตารางที่ 2.1 
  
ตารางที่ 2.1 เปรียบเทียบคุณสมบัติของท"อนาโนโบรอนไนไทรด%และท"อนาโนคาร%บอน  
คุณสมบัติ ท"อนาโนโบรอนไนไทรด% ท"อนาโนคาร%บอน 
สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส% ฉนวน ค"าแถบพลังงานประมาณ 5.5 eV ตัวนําไฟฟ?าหรือก่ึงตัวนํา 
ค"ามอดูลัสของยัง 1.18 TPa 1.33 TPa 
การนําความร�อน ~ 3,000 W/mK (Cu=400 W/mK) 60 – 40,000 W/mK 
ความเป+นข้ัว มีข้ัวถาวร, 

Piezoelectric = 0.25–0.4 C/m2 
ไม"มีข้ัว 

ชีวการแพทย% ไม"เป+นพิษ มีความเป+นพิษ 
สี ขาว/เทา ดํา 
พื้นผิว ลูกฟูก เรียบ 
ค"าสัมประสิทธิ์การ
ขยายตัวเนื่องจากความ
ร�อน 

-1 x 10-6 -1 x 10-6 

ที่มา: Chopra & Zettl, 1998; Dolati, et al., 2012; Duclaux, et al., 1992; Jakubinek, et al., 
2015; Kim, et al., 2001; Krishnan, et al., 1998 
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 Mohammed ได�สร�างแบบจําลองเชิงทฤษฎีด�วยวิธีฟ:งก%ชันนัลความหนาแน"น (density 
function theory, DFT) ของโครงสร�างท"อนาโนโบรอนไนไทรด% (4,4), (5,5) และ (6,6) อาร%มแชร% 
(armchair boron nitride nanotube, aBNNT) และ (4,0), (5,0) และ (6,0) ซิกแซก (zigzag 
boron nitride nanotube) พร�อมท้ังรายงานคุณสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%และเทอร%โมอิเล็กทริกส%
ของท"อท้ังสองชนิด (Mohammed, 2018) โครงสร�างท"อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดอาร%มแชร%และซิก
แซกและแถบพลังงานแสดงดังภาพท่ี 2.1 และ 2.2 ตามลําดับ 
 

 
ภาพที่ 2.1 โครงสร�างและแถบพลังงานของท"อนาโนโบรอนไนไทรด% (4,4), (5,5) และ (6,6) อาร%มแชร%  
(อะตอมสีน้ําเงินคือไนโตรเจนและอะตอมสีชมพูคือโบรอน) 
 

 
ภาพที่ 2.2 โครงสร�างและแถบพลังงานของท"อนาโนโบรอนไนไทรด% (4,0), (5,0) และ (6,0) ซิกแซก  
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2.4 ระบบนําส"งยา 
 ป:จจุบันมีการพัฒนาเทคนิคการนาํส"งยา (drug delivery) หลากหลายรูปแบบ การนําส"งยาด�วย 
อนุภาคนาโนแม"เหล็ก (magnetic drug targeting: MDT) เป+นอีกหนึ่งวิธีท่ีกําลังได�รับความสนใจ 
ข�อดีของระบบการนาส"งยาดังกล"าวคือ (1) สามารถนําส"งยาไปยังอวัยวะเป?าหมายในร"างกายได�อย"างมี
ประสิทธิภาพ (2) ลดขนาดยา (dose) ท่ีจะถูกนําส"งเข�าสู"ร"างกาย โดยท่ีปริมาณยายังอยู"ในระดับท่ี
เหมาะสมต"อการรักษาบริเวณเป?าหมาย (3) การลดขนาดยาท่ีนําส"งเข�าสู"ร"างกายผู�ปPวยจะช"วยลด
ผลข�างเคียงที่เกิดข้ึนได� (ธีระพงศ% พวงมะลิ, 2556) แต"อย"างไรก็ตาม จากการศึกษาในป:จจุบันพบว"า
ระบบการนําส"งยาด�วยอนุภาคนาโนแม"เหล็กยังมีขีดจากัดหลายประการ ป:จจัยหลักที่ส"งผลต"อ
ประสิทธิภาพการนําส"งยาคือ ความเข�มของสนามแม"เหล็กท่ีสามารถควบคุมตําแหน"งของอนุภาค
แม"เหล็กในบริเวณท่ีลึกจากผิวหนังมากๆ เน่ืองจากอนุภาคแม"เหล็กมีขนาดเล็กมาก จะมีการ
ตอบสนองต"อสนามแม"เหล็กภายนอกลดลงตามไปด�วย และกระแสเลือดในร"างกายก็มีผลต"อการ
ควบคุมตําแหน"งของอนุภาคนาโนแม"เหล็กไปยังอวัยวะเป?าหมายเช"นเดียวกัน นอกจากน้ี ระบบนําส"ง
ยาด�วยอนุภาคนาโนที่มีการศึกษา ในป:จจุบันมักมุ"งเน�นไปยังมะเร็ง หรือเนื้องอกในระยะท่ีตรวจพบ
และเห็นได�ชัดเจนแล�วเท"านั้น ในขณะท่ีมะเร็งในระยะเร่ิมต�นยังไม"มีการศึกษามากเท"าที่ควร ถึงแม�ว"า
การนําส"งยาด�วยอนุภาคนาโนแม"เหล็กยังอยู"ในช"วงเริ่มต�นการศึกษา และการพัฒนาเทคนิคเพื่อเพิ่ม
ประสิทธิภาพการนําส"งยา แต"จากผลการศึกษาคร้ังแรกในกลุ"มสัตว%ทดลอง (Lubbe, et al.,1996) 
พบว"าอนุภาคนาโนแม"เหล็กกว"า 50% สามารถเข�าสู"เซลล%เป?าหมายได� จากการทดลองดังกล"าวทําให�มี
แนวโน�มท่ีจะประยุกต%ใช�ในการรักษาโรคต"าง ๆ เช"นโรคมะเร็ง (Ferrari, 2005) โรคหัวใจ (Wickline, 
et al.,2007) หรือโรคท่ีเก่ียวข�องกับระบบประสาท (Corotet, et al., 2004) เป+นต�น จาก
ความก�าวหน�าในการวิจัยเก่ียวกับระบบการนําส"งยาด�วยอนุภาคนาโนแม"เหล็กทําให�แนวคิดของ Paul 
Ehrlich ที่ถูกนาเสนอในช"วงปK ค.ศ.1854-1915 เก่ียวกับ กระสุนวิเศษ (magicbullet) หรือการรักษา
โรคเฉพาะจุดด�วยตัวนําส"งยาที่สามารถเลือกเป?าหมายการรักษาได� มีแนวโน�มที่จะเข�าใกล�สู"ความจริง
มากยิ่งข้ึน 
 ข�อเสียหลักของการรักษามะเร็งด�วยวิธีท่ัวไป เช"น วิธีเคมีบําบัด (chemotherapy) คือการรักษา
ไม"เฉพาะจุด ทําให�ผู�ปPวยต�องรับยาด�วยปริมาณท่ีมากเพียงพอต"อการรักษา ส"งผลต"อเนื้อเยื่อปกติใน
ร"างกายของผู�ปPวย และเกิดผลข�างเคียงตามมา อย"างไรก็ตามหากการรักษาสามารถนาส"งยาไปยัง
อวัยวะเป?าหมายในร"างกายได�อย"างมีประสิทธิภาพ และลดขนาดยาที่จะถูกนําส"งเข�าสู"ร"างกาย โดยท่ี
ปริมาณของยายังอยู"ในระดับท่ีเหมาะสมต"อการรักษาอวัยวะเป?าหมายจะช"วยลดผลข�างเคียงที่เกิด
ข้ึนกับผู�ปPวยได� 
 แนวคิดการนําส"งยาไปยังอวัยวะเป?าหมาย (บริเวณท่ีเกิดเน้ือร�าย หรือมะเร็ง) ด�วยอนุภาคนาโน
แม"เหล็ก เริ่มข้ึนในปK ค.ศ. 1970 โดยมีเป?าหมายในการนําส"งยาเพื่อ (1) สามารถนำส"งยาไปยังอวัยวะ 
เป?าหมายในร"างกายได�อย"างมีประสิทธิภาพ (2) ลดปริมาณยาที่จะถูกนําส"งเข�าสู"ร"างกาย โดยที่ขนาด
ของยายังอยู"ในระดับที่เหมาะสมต"อการรักษาอวัยวะเป?าหมาย (3) ลดปริมาณยาที่นําส"งเข�าสู"ร"างกาย
จะช"วยลดผลข�างเคียงที่เกิดข้ึนกับผู�ปPวย โดยยารักษาโรคมะเร็งจะถูกยึดติดกับอนุภาคนาโนแม"เหล็กท่ี
ถูกเคลือบด�วยสารที่สามารถเข�ากับร"างกายของสิ่งมีชีวิตอนุภาคท่ีถูกเคลือบด�วย ยาเหล"านี้จะถูกฉีด
เข�าสู"ร"างกายและกระจายไปยังส"วนต"าง ๆ ของร"างกายผ"านระบบหมุนเวียนเลือด การควบคุมอนุภาค
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เหล"านี้ไปยังอวัยวะเป?าหมายทําได�โดยการควบคุมเกรเดียนท%ท่ีเกิดข้ึนจากสนามแม"เหล็กภายนอก เมื่อ
อนุภาคเหล"านี้มาถึงตําแหน"งเป?าหมาย การควบคุมการปลดปล"อยยาสามารถทําได�โดยกระบวนการ
ควบคุมโดยเอนไซม%เฉพาะท่ีเกิดข้ึนบริเวณของเนื้อเยื่อที่ผิดปกติหรืออาจควบคุมการปลดปล"อยยาผ"าน
เงื่อนไขของค"า pH ที่สามารถเกิดปฏิกิริยาเคมี หรือแม�กระทั่งอุณหภูมิท่ีเกิดปฏิกิริยาทางเคมีระหว"าง
สารท่ีเคลือบกับอนุภาคนาโนแม"เหล็ก และเอนไซม%ที่เกิดจากเนื้อเยื่อท่ีผิดปกติจะเห็นว"าวิธีการนําส"ง
ยาดังกล"าวจะช"วยลดขนาดยาและสามารถนําส"งยาไปยังอวัยวะเป?าหมายได�อย"างมีประสิทธิภาพ 
 กลไกการนํายาเข�าสู"เซลล%เป?าหมายถือเป+นอีกหนึ่งประเด็นท่ีกําลังได�รับความสนใจ โดยในป:จจุบัน
มีหลากหลายเทคนิคในการเพิ่มประสิทธิภาพการนําส"งยาสู"เซลล%เป?าหมาย โดยทั่วไปแล�วมักมีการ
เคลือบผิวอนุภาคแม"เหล็กด�วยโมเลกุลท่ีมีความจําเพาะต"อเน้ือเยื่อที่ผิดปกติ หรือเซลล%มะเร็ง (tumor 
cell) ตัวอย"างเช"น การเคลือบด�วย receptor-ligand หรือแอนติเจน -แอนติบอดี (antigen-
antibody) ที่มีความจําเพาะกับเซลล%มะเร็งก็จะช"วยให�อนุภาคแม"เหล็กอยู"ในบริเวณเป?าหมายได�นาน
ยิ่งข้ึน ตัวอย"างของลิแกนด%ที่มักถูกใช� เช"น โปรตีน (Kresse, et al., 1998) เปปไทด% 
(Wunderbaldinger, et al., 2002) หรือโมเลกุลเล็ก ๆ เป+นต�น monoclonal antibodies (mAbs) 
เป+นอีกหนึ่งตัวอย"างของแอนติบอดีที่มีการศึกษาอย"างแพร"หลาย (Tiefenauer, et al., 1993) 
เนื่องจากมีความสามารถในการจดจําเชิงโมเลกุล (molecular recognition) และสามารถนําพา
อนุภาคแม"เหล็กไปยังเซลล%มะเร็งได�อย"างมีประสิทธิภาพ 
 
2.5 ยาต�านมะเร็ง  
     ยาต�านมะเร็ง (anti-cancer drug) หรือ ยาเคมีบําบัด ยาคีโม ที่มาจากคําว"า chemotherapy 
รวมไปถึงชื่อเรียกสั้นๆ ว"า ยามะเร็ง จุดมุ"งหมายในการใช�มีหลายประการด�วยกัน เช"น การให�ยาก"อน
การผ"าตัดเพื่อลดขนาดก�อนมะเร็ง หรือการให�ยาหลังการผ"าตัดเพื่อป?องกันการแพร"กระจายของ
เซลล%มะเร็ง นอกจากน้ันยังให�ยาเพื่อรักษามะเร็งโดยตรง (วสุ ศุภรัตนสิทธิ, 2556) 
          2.5.1 ฟลูออโรยูราซิล (5-fluorouracil) 
          ยาฟลูอโรยูราซิลหรืออีกชื่อหนึ่งว"า “5FU (5 fluorouracil)” มีฤทธิ์ในการยับยั้งการสร�างสาร
รหัสพันธุกรรมโดยขัดขวางการสังเคราะห%โครงสร�างพื้นฐานของสารรหัสพันธุกรรมดีเอ็นเอและอาร%
เอ็นเอที่มีชื่อว"า ไทมิดีน (thymidine) ทําให�ร"างกายไม"สามารถสร�างสารรหัสพันธุกรรมที่สมบูรณ%ได�จึง
นําไปสู"การยับยั้งการแบ"งตัวของเซลล%เก"าเพื่อให�ได�เซลล%ใหม" 
          ป:จจุบันยาฟลูออโรยูราซิลมี 2 รูปแบบเภสัชภัณฑ%คือ ยาฉีดเข�าเส�นเลือด/หลอดเลือดดํา 
(intravenous, IV) และยาน้ําชนิดใช�ภายนอก (topical solution) ซึ่งยาทั้งสองรูปแบบมีสถานะทาง
กฎหมายเป+นยาควบคุมพิเศษและยาอันตราย อย"างไรก็ดีการใช�ยานี้ควรอยู"ภายใต�ความดูแลของ
แพทย%เฉพาะทางด�านโรคมะเร็งเท"านั้น 
 ยาฟลูออโรยูราซิลมีสรรพคุณ/ข�อบ"งใช�เพื่อรักษามะเร็งดังต"อไปนี้เช"น 
 ก. มะเร็งเต�านม (breast cancer) 
 ข. มะเร็งลําไส�ใหญ"ท่ีรวมลําไส�ใหญ"ส"วนลําไส�ตรงด�วย (colonrectal cancer) 
 ค. มะเร็งตับอ"อน (pancreatic cancer) 
 ง. มะเร็งกระเพาะอาหาร (gastric cancer) 
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           นอกจากน้ียังมีการใช�ในข�อบ"งใช�อ่ืนๆ ที่ไม"ได�รับการข้ึนทะเบียน (unlabeled use) ซึ่งข้ึนอยู"
กับวิจารณญาณของแพทย%ผู�รักษาเช"น มะเร็งทวารหนัก (anal cancer) มะเร็งกระเพาะป:สสาวะ 
(bladder cancer) มะเร็งปากมดลูก (cervical cancer) มะเร็งอวัยวะระบบศีรษะและคอ (head 
and neck cancer) มะเร็งท"อน้ําดี (hepatobiliary cancer) เน้ืองอกหรือมะเร็งเน็ต (NET; Neuro 
endocrine tumor) เนื้องอกหรือมะเร็งที่เกิดจากความผิดปกติของเซลล%อวัยวะระบบต"อมไร�ท"อ หรือ
เซลล%ที่สร�างฮอร%โมนได�) มะเร็งองคชาติ/มะเร็งอวัยวะเพศชาย (penile cancer) มะเร็งต"อมไทมัส 
(thymic cancer) สําหรับยาฟลูออโรยูราซิลชนิดใช�ทาภายนอก มีข�อบ"งใช�เพื่อรักษาเนื้องอกท่ีผิวหนัง
ชนิด Actinic Keratosis และมะเร็งผิวหนังชนิด supericial basal cell carcinoma โครงสร�างของ 
5-ฟลูออโรยูราซิล แสดงดังภาพท่ี 2.3 
  

 
ภาพที่ 2.3 โครงสร�างของ 5-ฟลูออโรยูราซิล  

  
 2.5.2 คาร%มัสทีน  
 คาร%มัสทีน (carmustine) หรือ ไบคลอโรเอทิลไนโทรโซยูเรีย (bischloroethylnitrosourea) 
(BCNU) เป+นยากลุ"มไนโทรโซยูเรีย ออกฤทธิ์โดยเกิดหมู"แอลคิล (alkyl group) ซึ่งไวต"อการ
เกิดปฏิกิริยาทางเคมีเข�าไปจับกับดีเอ็นเอ (DNA) หรืออาร%เอ็นเอ (RNA) ของเซลล%มะเร็ง ส"งผลให�สาย
ดีเอ็นเอแยกจากกันไม"ได� ทําให�เซลล%แบ"งตัวไม"ได�และตายไปในท่ีสุด 
 คาร%มัสทีน ใช�รักษาโรคมะเร็งต"างๆ เช"น มะเร็งของสมองชนิดต"างๆ เช"น เนื้องอกแบบเซลล%
อ"อนของเซลล% เกลีย (glioblastoma) เน้ืองอกของเซลล%เกลียของก�านสมอง (brainstem glioma) 
เนื้องอกแบบเซลล%อ"อนของเมดัลลา (medulloblastoma) เนื้องงอกของเซลล%ประสาท หรือ แอสโทร
ไซโทมา (astrocytoma) เน้ิองอกของอีเพนไดมาซึ่งเป+นเน้ือเยื่อชนิดหน่ึงของระบบประสาทส"วนกลาง 
(ependymoma) และมะเร็งที่มีการแพร"กระจายไปที่สมอง ใช�ร"วมกับเพรดนิโซโลน (prednisone) 
ในการรักษามะเร็งไขกระดูกชนิดที่เป+นเซลล%พลาสมา (multiple myeloma) ใช�ร"วมกับยาอ่ืนในการ
รักษาโรคมะเร็งต"อมนํ้าเหลืองฮอดจ%กิน (Hodgkin’s disease) หลังจากล�มเหลวจากการรักษาด�วยยา
ที่ใช�เป+นอันดับแรก ใช�ร"วมกับยาอ่ืนในการรักษามะเร็งต"อมน้ําเหลืองที่ไม"ใช"โรคฮอดจ%กิน (non-
Hodgkin’s lymphomas) หลังจากล�มเหลวจากการรักษาด�วยยาท่ีใช�เป+นอันดับแรก โครงสร�างแสดง
ดังภาพที่ 2.4 
 
 



 14

 
ภาพที่ 2.4 โครงสร�างของคาร%มัสทีน 

  
         2.5.3 ไฮดรอกซิลคาร%บาไมด% 
         ไฮดรอกซิลคาร%บาไมด% (hydroxylcarbamide) หรือไฮดรอกซียูเรีย (hydroxyurea) หรือมีช่ือ
การค�าในประเทศไทยว"า ไฮเดรีย (hydrea) เป+นยาเคมีบําบัดชนิดรับประทาน ยาถูกนํามาใช�ในการ
รักษาโรคมะเร็งได�หลายชนิดเช"น มะเร็งในระบบศีรษะและคอ มะเร็งผิวหนังเมลาโนมา มะเร็งรังไข" 
นอกจากนี้ ยาไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%ยังถูกนํามาใช�ควบคู"กับรังสีรักษา เพื่อเพิ่มประสิทธิภาพในการ
รักษามะเร็งในระบบศีรษะและลําคอ ในมะเร็งปากมดลูก โรคมะเร็งทางระบบโลหิตวิทยาเช"น มะเร็ง
เม็ดเลือดขาวเอเอ็มแอลชนิดเฉียบพลัน (Acute Myeloid Leukemia: AML) อีกท้ังยายังถูกนํามาใช�
ในการรักษาโรคทางโลหิตวิทยา/โรคเลือดอ่ืนๆเช"น ภาวะโลหิตจางชนิด Sickle Cell Anemia ภาวะ
ปริมาณเม็ดเลือดขาว  อิโอซิโนฟaลล%สูง (Hypereosinophilic syndrome) หรือภาวะเม็ดเลือดแดง
ข�น/โรคเลือดหนืด (Polycythemia Vera: ภาวะเลือดข�นที่เกิดจากความผิดปกติของไขกระดูก
โดยตรง) เนื่องจากยาไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%มีข�อบ"งใช�หลายประการ ขนาดยาและวิธีการบริหารยาจึง
แตกต"างกันออกไป ดังน้ันการใช�ยาไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%จึงควรอยู"ภายใต�การดูแลจากแพทย%ผู�ให�การ
รักษา ผู�ปPวยที่ได�รับยาก็ควรให�ความใส"ใจในการใช�ยาและติดตามอาการไม"พึงประสงค% (ผลข�างเคียง) 
ที่อาจเกิดข้ึนได�ตลอดการรักษาด�วยยาเคมีบําบัด โครงสร�างของไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%แสดงดังภาพท่ี 
2.5 (หาหมอ, 2011-2012) 
  

 
ภาพที่ 2.5 โครงสร�างของไฮดรอกซิลคาร%บาไมด% 

 
2.6 เคมีคํานวณหรือการศึกษาเชิงทฤษฎี 
 เคมีคํานวณหรือเคมีเชิงคอมพิวเตอร% (computational chemistry) หรือการศึกษาเชิงทฤษฎี 
(theoretical study) เป+นวิชาเคมีแขนงหนึ่งท่ีมีการนําเอาคอมพิวเตอร%สมรรถนะสูงมาใช�ใน
การศึกษาทางทฤษฎี ซึ่งเป+นการคํานวณโครงสร�างและสมบัติต"างๆ ของโมเลกุลโดยอาศัยหลักการที่ว"า
สมบัติที่คํานวณได�น้ีข้ึนกับโครงสร�าง 3 มิติของโมเลกุล การศึกษานี้เรียกอีกอย"างหน่ึงว"า แบบจําลอง
เชิงโมเลกุล (molecular modeling) ผลการคํานวณที่ได�จากการศึกษาทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร%นี้ จะ
ใช�ในการอธิบายผลการทดลองในห�องปฏิบัติการซึ่งเป+นการอธิบายในระดับโมเลกุล รวมถึงการทํานาย
ผลการทดลองท่ีไม"สามารถทําได�หรือทําได�ยากในห�องปฏิบัติการ นอกจากนี้ผลการคํานวณทางทฤษฎี
ยังใช�เป+นข�อมูลพื้นฐานที่ช"วยลดขอบเขตการทดลองในห�องปฏิบัติการ เช"น การสกัดยาจากสมุนไพร
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อาจจะได�โมเลกุลของสารท่ีคาดว"าจะเป+นตัวยาจํานวนหลายชนิด หากต�องนําสารทุกชนิดที่สกัดได�ไป
ทดสอบฤทธิ์ทางชีวภาพว"าสามารถรักษาโรคได�หรือไม"น้ัน จะต�องใช�ระยะเวลาและต�นทุนในการ
ทดสอบสูงมาก ดังน้ันหากนําเทคนิคทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร%เข�ามาช"วยในการคัดสรรเฉพาะสารท่ีคาด
ว"าจะเป+นตัวยาจริงๆ จะสามารถลดจํานวนสารให�เหลือไม"ก่ีชนิดที่จะนําไปทดสอบฤทธิ์ทางชีวภาพ
ต"อไปได� อย"างไรก็ตาม การศึกษาทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร%หรือแบบจําลองโมเลกุลน้ีไม"สามารถ
ทดแทนการศึกษาในห�องปฏิบัติการได� (บรรจบ, 2013) 
         ข�อมูลท่ีได�จากการศึกษาทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร%นั้น ส"วนใหญ"เป+นข�อมูลเก่ียวกับสมบัติทาง 
โครงสร�างและพลังงานของระบบที่เป+นอะตอม ไอออน หรือโมเลกุลท่ีสนใจศึกษา เทคนิคหรือวิธีการ 
คํานวณในการศึกษาทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร% (คัชรินทร% ศิริวงศ%, 2550) ที่สําคัญได�แก"  
 2.6.1 การจาํลองแบบทางคอมพิวเตอร% (computer simulation) 
          เป+นการศึกษาโครงสร�างเฉลี่ยหรือโครงสร�างท่ีเปลี่ยนแปลงตามเวลาของระบบที่สนใจศึกษา 
การจําลองแบบทางคอมพิวเตอร%มีอยู" 2 วิธี คือ การจําลองแบบทางพลวัตเชิงโมเลกุล (molecular 
dynamics simulation, MD) และการจําลองแบบโดยวิธีมอนติ คาร%โล (Monte Carlo simulation, 
MC) ตัวอย"างการศึกษาโครงสร�างของ glucocorticoid receptor กับ DNA โดยวิธีการจําลอง 
แบบทางพลวัตเชิงโมเลกุลแสดงดังภาพท่ี 2.6 

 
ภาพที่ 2.6 การยึดจับกันของ glucocorticoid receptor กับ DNA ที่ได�จากการจาํลอง 
ทางพลวัตเชิงโมเลกุล (Eriksson, et al., 2001) 
  

2.6.2 การหาโครงสร�างที่เหมาะสมและคํานวณพลังงานของโมเลกุล                             
การหาโครงสร�างท่ีเหมาะสม (optimization) เป+นการปรับเปลี่ยนโครงสร�างของโมเลกุล 

เพื่อให�ได�โครงสร�างท่ีมีพลังงานต่ําที่สุดหรือเสถียรท่ีสุดหรือโครงสร�างที่เหมาะสมที่สุดโดยการคํานวณ
พลังงานของโมลเกลของแต"ละโครงสร�างจะใช�วิธีทางกลศาสตร%ควอนตัม (quantum mechanics, 
QM) ซึ่งเป+นวิธีที่มีความถูกต�องสูง แต"จะใช�เวลาในการคํานวณนานมาก จึงเหมาะกับระบบท่ีประกอบ 
ด�วย จํานวนอะตอมไม"มากนัก สําหรับระบบ ท่ีประกอบด�วยโมเลกุลหรืออะตอมจํานวนมากจะใช� 
การคํานวณโดยวิธีกลศาสตร% โมเลกุล (molecular mechanics, MM) ซึ่งใช�เวลาในการคํานวณน�อย 
แต"ก็มีความถูกต�องต่ํากว"า วิธีกลศาสตร%ควอนตัม โครงสร�างที่เหมาะสมของอะดินีนที่มีแกนหลัก 
เป+นหมู"เปปไทด% นิวคลีอิกแอซิด แสดงดังภาพท่ี 2.7 
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ภาพที่ 2.7 ออร%บิทัลเชิงโมเลกุลสูงสุดที่มีการบรรจุอิเล็กตรอน (HOMO) ของเบสอะดินีนท่ีมีแกนหลัก 
เป+นหมู"เปปไทด%นิวคลีอิกแอซิด ซ่ึงได�จากการคํานวณทางกลศาสตร%ควอนตัม (คัชรินทร% ศิริวงศ%, 
2550) 
  
    2.6.3 การออกแบบโมเลกุล (molecular design) 
           การออกแบบโมเลกุล (molecular design) เป+นการออกแบบโมเลกุลชนิดใหม"เพื่อให�มี 
คุณสมบัติตามต�องการ เช"น การออกแบบโมเลกุลของยา (drug design) โดยเทคนิคท่ีนิยมใช� ได�แก" 
วิธีโมเลกุลาร%ด็อกกิง (molecular docking) ซึ่งเป+นการศึกษาการเข�ายึดจับกันและศึกษาอันตรกิริยา 
ระหว"างโมเลกุล ยากับตําแหน"งท่ีมีความว"องไว (active site) ของโมเลกุลเป?าหมาย (เช"น ดีเอ็นเอ 
โปรตีนและเอนไซม%) และวิธีการศึกษาถึงความสัมพันธ%ระหว"างโครงสร�าง 3 มิติของโมเลกุลยา
กับการออกฤทธิ์ (3D quantitative structure-activity relationships, 3D QSAR) ตัวอย"างของ
การออกแบบโมเลกุล การยึดจับกันของ HIV protease กับโมเลกุลตัวยับยั้งท่ีได�จากวิธี molecular 
docking แสดงดังภาพที่ 2.8 
  

 
ภาพที่ 2.8 การยึดจับกันของ HIV protease กับโมเลกุลตัวยับยั้งที่ได�จากวิธี molecular docking 
(ภาพโดยโปรแกรม DS Viewer Pro 5.0 โดยใช�โครงสร�างโมเลกุลจากตัวอย"างท่ีมีมากับโปรแกรม) 



 17

            2.6.4 วิธีกลศาสตร%ควอนตัม 
      วิธีกลศาสตร%ควอนตัม (quantum mechanics, QM) เป+นวิธีคํานวณภายใต�ทฤษฏีควอนตัม 
แบ"งได� 2 วิธี คือ วิธีเซมิ-เอมไพริคัล (semi-empirical) และวิธีแอบ อินิชิโอ (ab initio) 
    ก. วิธีเซมิ-เอมพิริคัล  
        เป+นวิธีการคํานวณทางเคมีควอนตัมท่ีอาศัยข�อมูลจากการทดลอง  การคํานวณด�วยวิธีนี้
มีหลายวิธีซึ่งแตกต"างกันที่การประมาณค"าอินทิกรัล  เช"น 
        -  complete neglect of differential overlap (CNDO) 
        -  modified intermediate neglect of differential overlap (MINDO) 
        -  modified neglect of diatomic differential overlap (MNDO) 
        -  Austin model 1 (AM1)  
  
     ในทางปฏิบัติการคํานวณอินทิกรัลใช�เวลานานมาก ซึ่งในกรณีที่โมเลกุลมีขนาดใหญ"มาก
การคํานวณดังกล"าวก็เป+นไปไม"ได� (ช�าเกินไปสําหรับจะนําผลมาใช�) จึงจําเป+นต�องประมาณค"า
อินทิกรัลแทนการคํานวณโดยตรงจริงๆ การประมาณทําได�โดยนําผลการทดลอง เช"น ศักย%ไฟฟ?าไอออ
ไนเซชัน (ionization potential; IP) พลังงานสัมพรรคภาพอิเล็กตรอน (electron affinity; EA) มา
ใช�แทนค"าอินทิกรัล ใช�สมมาตรของโมเลกุลและข�อสมมุติฐาน เช"น อะตอมในโมเลกุลที่ไม"ติดกันจะไม"
ซ�อนเหลื่อมกัน (zero differential overlap; ZDO) เพื่อลดการคํานวณอินทิกรัลลง ดังนั้นจํานวน
อินทิกรัลท่ีต�องคํานวณจึงเหลือน�อยมากสามารถทําให�ประยุกต%กับโมเลกุลขนาดใหญ"ได� วิธีท่ีใช�การ
ประมาณพลังงานดังกล"าวเรียกว"า “วิธีเซมิ-เอมพิริกัล” (แต"ถ�าหากคํานวณค"าอินทิกรัลโดยตรงไม"มี
การประมาณก็จะเรียกว"า “วิธีแอบอินิชิโอ”)  
     วิธีเซมิ-เอมพิริกัล มีการออกแบบเพื่อใช�อธิบายระบบที่แตกต"างกัน บางวิธีออกแบบสําหรับ
อธิบายสเปกตรัม  (โดยการ fit กับข�อมูลทางสเปกโทรสโคปK) จึงนํามาใช�อธิบาย หรือพยากรณ%
สเปกตรัมได�ดี แต"อาจอธิบายเก่ียวกับพลังงานและโครงสร�างไม"ค"อยดี และถ�าสิ่งท่ีสนใจห"างไกล จาก
ข�อมูลทางการทดลองที่นํามาใช� fit มาก การคํานวณด�วยวิธีเซมิ-เอมพิริกัก็จะให�ผลท่ีไม"ดี ดังน้ันการ
เลือกใช�วิธีที่เหมาะสมสําหรับงานท่ีต�องการศึกษาจึงมีความสําคัญมากวิธี AM1 และ PM3 เป+นวิธีท่ี
พัฒนาหลังสุดจึงมีความน"าเชื่อถือสูงกว"าวิธีอ่ืนๆ  
    ข. วิธีแอบอินิชิโอ 
        เป+นวิธีการคํานวณโดยอาศัยทฤษฎีที่ได�จากการแก�สมการ Schrödinger นับเป+นเป+นวิธี
ที่ให�ความแม"นยําสูงแต"ก็ใช�เวลาในการคํานวณนานจึงไม"เหมาะที่จะนํามาใช�ศึกษาโมเลกุลขนาดใหญ" 
ในงานวิจัยนี้จึงได�ใช�ทฤษฎีฟ:งก%ชัลนัลคความหนาแน"น (density functional theory, DFT) ในการ
คํานวณหาโครงสร�างของสารและพลังงานของสารประกอบเพราะเป+นวิธีท่ีมาตรฐานใช�กันอยู"ทั่วไป
และให�ผลการคํานวณที่ค"อนข�างดีมาก ซึ่งจะแตกต"างจากวิธีเซมิเอมไพริกัลคือไม"ต�องอาศัยข�อมูลจาก
การทดลอง  
         ในกลศาสตร%ควอนตัม  พลังงานและสมบัติต"าง ๆ ของโมเลกุลสามารถหาได�จากสมการ 
Schrödinger ดังน้ี 
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      HΨ   =   EΨ    (2.1) 
   
 โดย H คือ ตัวปฏิบัติการฮามลิโตเนียน 
  E คือ พลังงาน 
      Ψ คือ ฟ:งก%ชันคลื่นซึ่งเก็บข�อมูลท้ังหมดของโมเลกุลไว� 
 
           ดังนั้นการได�ฟ:งก%ชันคลื่นจึงมีความสําคัญที่สุดในกลศาสตร%ควอนตัมและฟ:งก%ชันคลื่นจริง 
(exact wavefunction) ก็ได�จากการแก�สมการ Schrödinger เท"าน้ัน แต"ทว"าสมการ Schrödinger 
ที่คํานึงถึงแรงกระทําระหว"างอิเล็กตรอนซึ่งรวมท้ังระบบโมเลกุลไม"สามารถหาคําตอบได� ดังนั้นจึงไม"
สามารถหาฟ:งก%ชันคลื่นจริงได� อย"างไรก็ตามกลศาสตร%ควอนตัมบอกว"าเราสามารถหาสมบัติและ
พลังงานของฟ:งก%ชันคลื่นที่ไม"ใช"ฟ:งก%ชันคลื่นจริงได�จาก 
 
    E´  =  ∫Ψtrial* HΨtrial dτ / ∫ Ψtrial* Ψtrial dτ           (2.2) 
 
           โดย E คือ พลังงานประเมิน (expectation  energy) ซึ่งจะมีค"ามากกว"าหรือเท"ากับ
พลังงานจริง (exact energy) เสมอ (E´≥E) และ Ψtrial คือ ฟ:งก%ชันคลื่นจําลอง (trial 
wavefunction) ซึ่งจะเข�าใกล�ฟ:งก%ชันคลื่นจริง (exact wavefunction) เมื่อพลังงานประเมินเข�าใกล�
พลังงานจริง ดังนั้นแม�ว"าจะไม"สามารถหาฟ:งก%ชันคลื่นจริงและพลังงานจริงก็จะสามารถเลือกฟ:งก%ชัน
ใดๆ เป+นฟ:งก%ชันคลื่นจําลองและหาพลังงานประเมินได�เสมอ ถ�าหากเลือกฟ:งก%ชันที่อยู"ในรูป
พารามิเตอร%  เช"น ฟ:งก%ชันคลื่นจําลองจากผลรวมเชิงเส�นของอะตอมมิกออร%บิ ทัล ( linear 
combination of atomic orbital; LCAO) สามารถปรับค"าพารามิเตอร%เหล"าน้ันด�วยเทคนิคทาง
คณิตศาสตร%จนค"าพลังงานประเมินมีค"าต่ําท่ีสุด ซึ่งหมายความว"าฟ:งก%ชันคลื่นจําลองที่ได�ใกล�เคียงกับ
ฟ:งก%ชันคลื่นจริงมากที่สุดสําหรับชุดพารามิเตอร%นั้น เทคนิคท่ีกล"าวถึงนี้เรียกว"า เทคนิค variation ถ�า
เลือกสเลเทอร%ดีเทอร%มิแนนต% (slater determinant) หรือ ดีเทอร%มิแนนต%ของผลคูณของออร%บิทัลเชิง
โมเลกุลเป+นฟ:งก%ชันคลื่นจําลองพลังงานประเมินก็สามารถเขียนได�ในรูปสมการอินทิกรัล 
 
      E = [T] + [Vne] + [Vee]   (2.3) 
 
โดยที่ [T] เป+น อินทิกรัลของตัวปฏิบัติการพลังงานจลน% (kinetic operator) 
        [Vne] เป+น อินทิกรัลของพลังงานศักย%ระหว"างนิวเคลยีสและอิเล็กตรอน 
        [Vee] เป+น อินทิกรัลของพลังงานศักย%ระหว"างอิเล็กตรอนและอิเล็กตรอน 
 
 ซึ่งถ�าจําแนกอินทิกรัลเหล"าน้ีตามจํานวนอิเล็กตรอนท่ีเก่ียวข�องพบว"า 2 เทอมแรกเก่ียวข�องกับ
หน่ึงอิเล็กตรอนเป+น one-electron integral และเทอมสุดท�ายเก่ียวข�องกับสองอิเล็กตรอนเป+น  
two-electron  integral พลังงานจะแสดงได�ดังสมการ (2.4) – (2.7) 
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    E = [one-e integral] + [two-e integral]   (2.4) 
 
                                = ΣHa

core + ΣΣGab                                             (2.5) 
 
โดยที่  Ha

core  แทน อินทิกรัลแบบหน่ึงอิเล็กตรอนในฐานออร%บิทัลเชิงโมเลกุล a 
         Gab     แทน อินทิกรัลแบบสองอิเล็กตรอนในฐานออร%บิทัลเชิงโมเลกุล a และ b 
เมื่อแทนออร%บิทัลเชิงโมเลกุลด�วย LCAO พลังงานก็จะแสดงผลได�ดัง 
 
    E = ½ {ΣDμν Hμν core + ΣΣ Dμν DλσGμνλσ}     (2.6) 
  
                                = ½ Σ Dμν [Hμν core + Σ DλςGμνλς]                    (2.7) 
 
โดยที่  D คือ เมทริกซ%ความหนาแน"นอิเล็กตรอน (density matrix) ในฐานอะตอมมิกออร%บิทัล 
           H และ G คือ อินทิกรัลแบบหน่ึงและสองอิเล็กตรอนในฐานอะตอมมิกออร%บิทัล 
 
      2.6.5 ทฤษฎีฟ:งก%ชันนัลความหนาแน"น 
 ในการศึกษาทางทฤษฎีเพื่อวัดสมบัติของสาร ทฤษฎีฟ:งก%ชันนัลความหนาแน"น (density 
functional theory, DFT) เป+นวิธีที่นิยมใช�ซึ่งเหมาะสมกับการคํานวณหาสมบัติต"างๆ ของโมเลกุล 
เช"น สมบัติทางโครงสร�าง สมบัติทางพลังงานหรือสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ด�วยโปรแกรมคอมพิวเตอร% 
ทฤษฎีฟ:งก%ชันนัลความหนาแน"นเป+นหนึ่งในกระบวนการแบบแอบอินิชิโอ (ab initio method) โดย
เริ่มจากการใช�กฎเกณฑ%หรือทฤษฎีพื้นฐานในระบบอนุภาคและใช�การประมาณบางอย"างเพื่อที่จะ
ทํานายสมบัติของสารท้ังก�อน โดยกระบวนการดังกล"าวไม"ได�พึ่งพาหรือนําผลการทดลองมาใช�ในการ
คํานวณ ดังน้ันกระบวนการแบบแอบอินิชิโอจึงเป+นกระบวนการท่ีประสบความสําเร็จในระดับหน่ึงใน
การนําทฤษฎีในระดับอนุภาคมาทํานายสมบัติของสารก�อนใหญ"ได� หลักการเบื้องต�นของทฤษฎี
ฟ:งก%ชันนัลความหนาแน"นเร่ิมจากทฤษฎีบทของโฮเฮ็นเบิร%กและโคห%น (Hohenberg-Kohn 
theorems) (Hohenberg & Kohn, 1964) ซึ่งกล"าวโดยสรุปอย"างง"ายว"าปริมาณต"างๆ ที่สามารถ
ตรวจวัดได�เป+นฟ:งก%ชันนัลของความหนาแน"นของอิเล็กตรอน และกล"าวว"าจะมีความหนาแน"นของ
อิเล็กตรอนรูปแบบเดียวที่ทําให�เกิดระดับพลังงานต่ําสุดในสถานะพื้นของระบบ จากทฤษฎีบท
ดังกล"าวและการใช�วิธีวาริเอชันนัล (variational method) (Sholl & Steckel, 2009: Parr & 
Weitao, 1994) จะได�สมการคล�ายสมการของชโรดิงเจอร% คือ  
 

                                    (2.8) 
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เรียกว"า สมการโคห%น-ชาม (Kohn-Sham equations) โดยที่ Ĥ iKS คือ ฮามิลโตเนียนของโคห%น-ชาม 
และ Veff คือ ศักย%ยังผล สมการโคห%น-ชามน้ันมีหน�าตาคล�ายคลึงกับสมการชโรดิงเจอร%ของระบบ
อนุภาคเดี่ยวก็เพราะว"าเราสามารถเปลี่ยนจากระบบอนุภาคหลายตัวให�อยู"ในรูปแบบเดียวกันกับ
ระบบอนุภาคเดี่ยว แต"สิ่งท่ีแตกต"างคือผลเฉลยของไอเกนฟ:งก%ชัน (ψ i) ไม"ใช"ฟ:งก%ชันคลื่นแต"ถูก
เรียกว"าโคห%น-ชามออบิทัล (Kohn-Sham orbital) ไม"มีความหมายโดยตรงทางฟaสิกส% อย"างไรก็ตาม 
ความหนาแน"นของอิเล็กตรอน ณ ตําแหน"ง r (n(r)) สามารถหาได�จากความสัมพันธ% 
 

                                                                     (2.9)                                  
 
ค"า i คือ ดัชนีระบุสถานะ และ occ ระบุว"าเป+นสถานะที่มีการครอบครอง โคห%น-ชามออร%บิทัล
กระจายในชุดเซต (basis set) (Payne, et al., 1992) ของฟ:งก%ชันท่ีเหมาะกับระบบท่ีศึกษา 
กระบวนการในการหาคําตอบของสมการโคห%น-ชามทําได�โดยใช�วิธีการวนวงจรดังภาพที่ 2.9 ซึ่งเรียก
กระบวนการดังกล"าวว"า “self-consistent” (Kohn & Sham, 1965) เริ่มจากการสุ"มโคห%น-ชามออร%
บิทัลข้ึนมา 1 ชุดภายใต�ชุดเซตฟ:งก%ชันที่เราเลือกใช� จากสมการที่ (2.9) จะได�ค"าความหนาแน"นเร่ิมต�น 
หลังจากได�ค"าความหนาแน"นของอิเล็กตรอนแล�วค"าความต"างศักย%ก็จะถูกสร�างข้ึนตามมา เพราะว"า
ความต"างศักย%เป+นฟ:งก%ชันนัลของความหนาแน"นอิเล็กตรอน หลังจากนั้นสมการโคห%น-ชามก็จะถูกแก�
เพื่อหาผลเฉลยออกมา จากผลเฉลยน้ีจะได�รับค"าไอเกนพลังงานและโคห%น-ชามออร%บิทัลชุดใหม"
ออกมา หลังจากนั้นนําคําตอบชุดใหม"คํานวณหาค"าพลังงานและเปรียบเทียบการลู"เข�ากับข�อมูลรอบ
ก"อนหน�า หากชุดคําตอบดังกล"าวยังไม"ถูกต�อง เมื่อนําชุดของโคห%น-ชามออร%บิทัลท่ีได�มารวมกันใหม"ก็
จะได�ลักษณะของความหนาแน"นเปลี่ยนไป และก็จะไปเร่ิมกระบวนการวนวงจรในข้ันตอนแรกใหม"อีก
คร้ังหนึ่ง โดยทําซ้ําจนกว"าจะพบคําตอบที่ให�ค"าพลังงานของระบบต่ําสุด (ประยูรศักดิ์ เปลื้องผล, 
2557) 
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ภาพที่ 2.9 แผนภาพการหาคําตอบของสมการโคห%น-ชามด�วยโปรแกรมคอมพิวเตอร% (Payne, et 
al., 1992) 
 
       2.6.6 เบซิสเซต ฟ:งก%ชัน  
       โมเลคิวลาร%ออร%บิทัลซึ่งอยู"ในรูปของอะตอมมิกออร%บิทัลที่รวมกันแบบเชิงเส�น มีความถูกต�อง
มากน�อยเพียงใดข้ึนอยู"กับชนิดและจํานวนของเบซิสฟ:งก%ชัน (basis set function) ในการรวมกันเชิง
เส�นตรงนั้น อะตอมมิกเบซิสฟ:งก%ชันที่นิยมใช�กันอย"างกว�างขวางมี 2 ชนิด คืออะตอมมิกออร%บิทัล
แบบสเลเทอร% (slater–type atomic orbital; STO) แทนอะตอมมิกออร%บิทัลที่สมเหตุสมผล ซึ่งใช�
ค"ามาตรฐานที่แนะนําโดยสเลเทอร% แต"ไม"เหมาะสมที่จะใช�ในงานเชิงตัวเลข และอะตอมมิกฟ:งก%ชัน
ชนิดเกาส%เชียน (Gaussian–type atomic function; GTO) 
         Boys (Boys, 1950) เป+นผู�แนะนําเกาส%เชียน ฟ:งก%ชัน (Gaussian function) ในการ
คํานวณ โมเลคิวลาร%ออร%บิทัล แต"ให�ผลดีไม"เท"าอะตอมมิกออร%บิทัลแบบสเลเทอร% เพราะว"าไม"มี cusp 
ที่นิวเคลียสดังนั้นจึงแทนอะตอมมิกออร%บิทัลที่ค"ารัศมีน�อยๆ ได�ไม"ดี  เพื่อให�ได�การแทนอะตอมมิกออร%
บิทัลได�ถูกต�อง ควรใช�ผลรวมเชิงเส�นของหลายๆ เกาส%เชียน  เพราะฉะนั้นการคํานวณ LC–GTO  
SCF MO จึงเก่ียวข�องกับการหาค"าอินทิกรัลมากกว"าการคํานวณของ  LC–STO  SCF  MO เนื่องจาก
จํานวนของ 2 อิเล็กตรอนอินทิกรัลท่ีมีสามและส่ีศูนย%กลางลดลงเหลือเป+นอินทิกรัลของสองศูนย%กลาง 
ในการใช�อะตอมมิกฟ:งก%ชันชนิดเกาส%เชียน ซึ่งใช�ในการรวมกันแบบเชิงเส�น เช"น เบซิส ฟ:งก%ชัน  (Φµ) 
อาจขยายให�อยู"ในรูปเกาส%เชียนชนิด s  
 
      Φµ = Σdµs gs    (2.10) 
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       ในที่นี้สัมประสิทธิ์ dµs เป+นค"าแน"นอน เบซิสฟ:งก%ชันแบบนี้เรียกว"าคอนแทรคเทดเกาส%เชียน  
(contracted Gaussians) และแต"ละ gs เรียกว"า พรีมิทีฟเกาส%เชียน (primitive gaussians)  
  วิธี B3LYP เป+นฟ:งก%ชันไฮบริดท่ีพัฒนาข้ึนในช"วงปลายยุค 80 ปรากฎว"าวิธีการที่ใช� DFT และ 
Hartree-Fock น้ันพยายามทําสิ่งเดียวกัน - กู�คืนความสัมพันธ%ของอิเล็กตรอน อย"างไรก็ตามพวกมันมี
ป:ญหาที่แตกต"างกัน วิธี Hartree-Fock สามารถรักษาความสัมพันธ%ของการแลกเปลี่ยนได�อย"าง
แน"นอน แต"มีความยากลําบากในการฟ¤¥นฟูความสัมพันธ%ของอิเล็กตรอนแบบไดนามิกในขณะท่ี DFT มี
รูปแบบที่แน"นอนสําหรับความสัมพันธ%ของอิเล็กตรอนแบบไดนามิก แต"เน่ืองจาก DFT ไม"ใช"กลไกเชิง
ควอนตัม 
  B3 เป+นฟ:งก%ชันการแลกเปลี่ยนความสัมพันธ%แบบ 3 พารามิเตอร%ของ Becke ซึ่งใช�
พารามิเตอร% 3 ตัวเพื่อผสมในความสัมพันธ%การแลกเปลี่ยน Hartree-Fock ที่แน"นอนและ LYP เป+น
ฟ:งก%ชันการทํางานร"วมกันของ Lee Yang และ Parr ท่ีกู�คืนความสัมพันธ%ของอิเล็กตรอนแบบไดนามิก 
B3LYP เป+นฟ:งก%ชันท่ีได�รับความนิยมด�วยเหตุผลหลายประการ B3LYP เป+นหนึ่งในวิธีการ DFT ที่ถูก
พัฒนาข้ึนในช"วงแรกๆ ที่มีการปรับปรุงอย"างมีนัยสําคัญมากกว"า Hartree-Fock โดยท่ัวไปแล�ว 
B3LYP จะสามารถคํานวณได�เร็วกว"าเทคนิค Hartree-Fock และส"วนใหญ"มักให�ผลลัพธ%ที่คล�ายคลึง
กัน นอกจากนี้ยังเป+นวิธีที่ค"อนข�างแม"นยําสําหรับวิธี DFT ในระดับพื้นฐานมากข้ึน B3LYPไม"ได�ถูก
กําหนดค"าในสมการเท"ากับฟ:งก%ชั่นผสมอ่ืน ๆ โดยมีเพียง 3 พารามิเตอร%เท"านั้น ขณะที่บางวิธีมีถึง 26 
พารามิเตอร% สมการของ Becke เป+นหนึ่งในวิธีท่ีถูกอ�างถึงมากที่สุด ดังนั้น B3LYP จึงถูกนําไปใช�อย"าง
กว�างขวางและได�รับการอ�างอิงในงานวิจัยจํานวนมากและมีความผิดพลาดจํานวนน�อยท่ีอาจจะเกิดข้ึน
จากการคํานวณเมื่อเทียบกับฟ:งก%ชั่นที่ใหม"กว"า ดังนั้นก"อนจะทําการเลือกวิธีในการคํานวณด�วยวิธี 
DFT ควรดูว"าฟ:งก%ชันท่ีเลือกมีความเหมาะสมที่สุด (Becke, 1988) 
  สมการ B3LYP ประกอบไปด�วยพารามิเตอร% 3 ส"วน ดังสมการ 
 
EB3LYP

xc = ELDA
X + α0(E

HF
x - E

LDA
X) + αx(E

GGA
x - E

LDA
X) + ELDA

c + αc(E
GGA

c - E
LDA

c) 
 
เมื่อ α0 = 0.20,  αx = 0.72 และ αc = 0.81 EGGA คือ generalized gradient approximations 
และ ELDA คือ local-density approximation 
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       เพื่อความสะดวกในการคํานวณจึงนิยมใช�เกาส%เชียนเบซิสฟ:งก%ชัน (g(r)) อาจเลือกใช�แบบ
คอนแทรคเทดหรืออันคอนแทรคเทดเกาส%เชียน  (uncontracted gaussians) ก็ได� การใช�เบซิส
ฟ:งก%ชันในการคํานวณโมเลคิวลาร%ออร%บิทัลน้ันใช�ได�หลายวิธี ดังต"อไปน้ี 
  ก. มินิมอลเบซิสเซต (minimal basis sets) เป+นระดับที่ง"ายสุดของทฤษฎีแอบอินิชิโอ           
โมเลคิวลาร%ออร%บิทัล  ใช�มินิมอลเบซิสเซตที่มีจํานวนเบซิสฟ:งก%ชันเท"ากับจํานวนอะตอมมิกออร%บิทัลท่ี
สภาวะพื้น  นั่นคือรวมออร%บิทัลของท้ังเชลล%ในและเวเลนซ%เชลล%  เช"น 
H 1 อะตอม ใช� 1s ออร%บิทัล  (1 ฟ:งก%ชันชนิด s) 
  C 1 อะตอม ใช� 1s, 2s และ 2p ออร%บิทัล (2 ฟ:งก%ชันชนิด s และ 1 ฟ:งก%ชันชนิด p) 
ดังน้ัน  จํานวนเบซิสฟ:งก%ชันต"ออะตอมเป+นดังน้ี 
  H 1 อะตอม ใช� 1 เบซิสฟ:งก%ชัน (1 ฟ:งก%ชันชนิด s)  
  C 1 อะตอม ใช� 3 เบซิสฟ:งก%ชัน (2 ฟ:งก%ชันชนิด s และ 1 ฟ:งก%ชันชนิด p)  
  มินิมอลเบซิสเซต ที่ใช�กันเรียกว"า STO–KG คือ ประกอบด�วยอะตอมมิกออร%บิทัลแบบ     
สเลเทอร%ในเทอมของอะตอมมิกฟ:งก%ชันชนิดเกาส%เชียน (g(r))K ตัวอย"างของเบซิสเซตประเภทน้ี เช"น 
STO– 3G คือ ใช� 3 ฟ:งก%ชันของอะตอมมิกฟ:งก%ชันชนิดเกาส%เชียน ในการแทน 1 ฟ:งก%ชันของอะตอม 
มิกออร%บิทัลแบบสเลเทอร% 
  ข. เอ็กซ%แทนเดดเบซิลเซต (extended basis sets) เน่ืองจากมินิมอลเบซิสเซต เช"น STO-
3G ยังไม"สมบูรณ% เพราะจํานวนของอะตอมมิกเบชิสฟ:งก%ชันไม"เป+นสัดส"วนกับจํานวนอิเล็กตรอน 
ตัวอย"าง เช"น ลิเทียม 1 อะตอม มีเพียง 3 อิเล็กตรอน  ใช�จํานวนฟ:งก%ชัน 5 ฟ:งก%ชัน เท"ากับฟลูออรีน 
1 อะตอม ซึ่งมี 9 อิเล็กตรอน จึงพบว"าถ�าอธิบายสารประกอบที่มีธาตุ เช"น ออกซิเจนและฟลูออรีน 
ด�วนมินิมอลเบชิสฟ:งก%ชัน พบว"าไม"ดีเท"ากับโมเลกุลที่ประกอบด�วยธาตุที่มีอิเล็กตรอนน�อยกว"า อีก
ประการหนึ่งคือมินิมอลชิลเซตใช�เกาส%เซียนเอกซ%โพแนนท%ท่ีแน"นอนซึ่งมีสามารถขยายและหดใน
สภาวะแวดล�อมของโลเมกุลที่ต"างกันเพราะว"ามินอลเบชิลเซตมีวาเวนซ%ฟ:งก%ชันก%ชันเดียวสําหรับ
สมมาตรแต"ละชนิด ส"วนเอกซ%เทนเดดเบซิสเซตจะมีจํานวนเบซิสฟ:งก%ชันก%มากกว"าอะตอมมิกออร%บิทัล
เพื่อทําให�ให�ออร%บิทัลของโมเลกุลมีความยืดหยุ"นสามารถปรับขนาดได�เช"น H มี 1s ออร%บิทัล ใช� 2 
ฟ:งก%ชันชนิด s, C จะมีออร%บิทัล 1s, 2s และ 2p ใช� 2 ฟ:งก%ชันชนิด s ออร%บิทัลและ 2 ฟ:งก%ชันก%ชัน
ชนิด p ออร%บิทัล 
         -  6-21G และ 3-21G สปลิท-วาเลซ%เบชิลเซต (spit–valence basis sets) กรณี 6-21G 
กําหนดสําหรับแถวท่ีสองของตารางธาตุ และ 3-21G กําหนดสําหรับแถวท่ีสามของตารางธาตุใช� 2 
เบซิสฟ:งก%ชัน สําหรับแต"ละวาเลนซ%อะตอมมิกออร%บิทัลใน 6-21G เบซิสเซตนั้น แต"ละอะตอมมิกออร%
บิทัลใน 6-21G เบซิสเซตน้ัน แต"ละอะตอมมิกออร%บิทัลซึ่งเป+นเชลล%ในแทนด�วยฟ:งก%ชันเดียว และ
เขียนในเทอมของเกาส%เชียนส%พรีมิทีฟ 6 เทอม ดังนี้ 
 
                                                                  K = 1 
     Фnl(r)  =  Σdnl,k gl (αn,k,r)               (2.11) 
                                                                  K = 1 
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ในทํานองเดียวกันสําหรับ 3-21G เบซิสเซตน้ัน K=3 
       -  4-31G และ 6-31G สปลิท-วาเลนซ%เบซิสเซต ซึ่งในขณะน้ีเบซิสเซต ซึ่งนียมใช�แทน 3-
21G  และ 4-31G ซึ่งได�กําหนดไว�สําหรับธาตุแถวแรกของตารางธาตุ รวมท้ังธาตุแถวที่สองคือ 
ฟอสฟอรัส  ซัลเฟอร% และคลอรีน 4-31G  ใช� 4 เกาส%เซียนฟ:งก%ชัน สําหรับออร%บิทัลของเซลล%ใน (K = 
4) และใช� 3 เกาส%เซียนและ 1 เกาส%เซียนฟ:งก%ชัน สําหรับ 2 วาเลนซ%เชลล% ฟ:งก%ชันที่ใกล�เคียงกับ 4-
31G และ 6-31G  เบซิสเซต ซึ่งประกอบด�วย 6 เกาส%เซียน ในรูปรวมกันแบบเชิงเส�นสําหรับเชลล%ใน 
(K = 6) 3 เกาส%เซียนฟ:งก%ชันสําหรับ 2 วาเลนซ%เชลล% เพื่อความสะดวกในการคํานวณ มักใช�สปลิท-วา
เลนซ%เบซิสเซต ในระดับ 3-21G มากกว"า 4-21G  หรือ 6-21G สําหรับ 6-21G พบว"าที่มีความสําคัญ
มากในการใช�เป+นจุดเร่ิมต�นในการสร�าง 6-31G* และ 6-31G* โพลาไรเซซันเบซิสเซต 
  ค. โพลาไรเซซันเบซิสเซต (polarization basis sets) จะเติมฟ:งก%ชันที่มีเลขควอนตัม
โมเมนตัมเชิงมุม (angular momentum quantum number) ที่สูงกว"าชั้นนอกสุดหน่ึงค"าเรียกว"า
โพลาไรซ%ฟ:งก%ชัน (polarized function) บนเอกซ%เทนเดดเบซิส เช"น H มีการเติมฟ:งก%ชันชนิด p, C มี
การเติมฟ:งก%ชันชนิด d การเติมโพลาไรซ%ฟ:งก%ชันแสดงโดยเคร่ืองหมาย “*” หรือ “**” ตรงท�ายชื่อ 
เบซิสเซต  เช"น 6-31G และ 6-31G**  โดย “*” หมายถึง โพลาไรซ%ฟ:งก%ชันเฉพาะอะตอมหนัก ส"วน 
“**”  หมายถึง โพลาไรซ%ฟ:งก%ชันท้ังอะตอมหนักและไฮโดรเจน 
  โพลาไรเซชันเบซิสเซตที่ง"ายท่ีสุด คือ เบซิสเซต ที่เสนอโดย Hariharan และ Pople  
(Hariharan & Pople, 1972) สําหรับธาตุแถวแรกและธาตุแถวที่สอง คือ 6-31G*  ซึ่งทําได�โดยการ
เติม d-Gaussians-primitive 1 ชุด ใน สปลิท-วาเลนซ% 6-31G เบซิสเซตของแต"ล"ะอะตอม (ที่ไม"ใช"
ไฮโดรเจน) ค"าเอกซ%โพแนนท%โพลาไรเซชันของ  s-ออร%บิทัลของไฮโดรเจนและฮีเลียมอะตอม 6-31G**  
ยกเว�นว"ามีการเติมเกาส%เซียน p-  ฟ:งก%ชัน 1 ชุดสําหรับไฮโดรเจนและฮีเลียมอะตอม 
        ง. เบซิสเซตร"วมกับฟ:งก%ชันดิฟฟaวซ% (basis sets incorporation diffuse function) 
สําหรับแอนไอออน โมเลกุลท่ีมีอิเล็กตรอนคู"โดดเดี่ยว และพันธะไฮโดรเจน จะมีความหนาแน"นของ
อิเล็กตรอนที่อยู"ห"างออกไปจากนิวเคลียสมาก ดังน้ันจึงต�องมีการปรับปรุงการสร�างอะตอมมิก      
ออร%บิทัล โดยรวมเอาฟ:งก%ชันท่ีมีเลขยกกําลังต่ําเข�าด�วย ตัวอย"างของเบซิสเซตประเภทนี้ได�แก"  6-
31+G(2d,2p) และ 6-311+G(2d,2p) เป+นต�น ซึ่งเป+นการเพิ่มฟ:งก%ชันกระจายกับอะตอมที่ไม"ใช"
อะตอมของไฮโดรเจนหรืออะตอมหนักส"วนเบซิสเซต 6-31++G(2d,2p) และ 6-311++G(2d,2p)  จะ
เพิ่มฟ:งก%ชันกระจายกับทุกอะตอม (รวมไฮโดรเจนด�วย) 
 
2.7 สมบัติของโมเลกุล 
      2.7.1 สมบัติทางโครงสร�างและพลังงาน (geometric and energetic properties) 
          โครงสร�างโมเลกุล หมายถึง โครงสร�างทางเรขาคณิตของโมเลกุล (geometrical 
structure) ในการคํานวณทางโครงสร�างเรขาคณิตของโมเลกุลจะให�ผลลัพธ%เป+นภาพโครงสร�างท่ี
ประกอบด�วย ความยาวพันธะ (bond length) มุมระหว"างพันธะ (bond angle) และมุมไดฮีดรอน 
(dihedron angle)  
      พลังงานโมเลกุล (molecular energy) หมายถึงพลังงานรวมของโมเลกุล (total energy) 
ที่เป+นผลรวมของพลังงานท่ีเกิดจากแรงผลักระหว"างนิวเคลียส (nucleus) แรงดูดระหว"างนิวเคลียส
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กับอิเล็กตรอนและแรงกระทําระหว"างอิเล็กตรอน ซึ่งพลังงานรวมของโมเลกุลสามารถคํานวณได�จาก
โครงสร�างโมเลกุล ในการคํานวณพลังงานโมเลกุลจะคํานวณไปพร�อมกับโครงสร�างโมเลกุล และ
พลังงานรวมของโมเลกุลที่มีโครงสร�างเสถียรจะมีค"าเป+นลบเสมอ และโมเลกุลชนิดเดียวกันพลังงาน
รวมที่มีค"าต่ําสุดย"อมเสถียรกว"าพลังงานรวมของโมเลกุลที่มีค"าสูงสุด ดังน้ันโครงสร�างท่ีคํานวณได�จะ
เรียกว"า “โครงสร�างโมเลกุลที่เหมาะสม” ซึ่งเป+นโครงสร�างท่ีเสถียรท่ีสุดในธรรมชาติ โดยโมเลกุลชนิด
เดียวกันอาจมีโครงสร�างท่ีเสถียรมากกว"าหน่ึงโครงสร�างเรียกว"า โครงภาพ หรือ ไอโซเมอร% 
         2.7.2 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส% (electronic theory) 
         ก. ระดับพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู" ระดับพลังงานต่าํสุดที่ไม"มีอิเล็กตรอน
บรรจุอยู" แถบพลังงานและค"าเคมิคอลอินเดกซ% (chemical index) 
              ระดับพลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู" (EHOMO) ระดับพลังงานต่ําสุดท่ีไม"มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู" (ELUMO) แถบพลังงาน (Egap) โดยแถบพลังงานสามารถหาได�จากผลต"างของ
พลังงาน HOMO และ LUMO ดังสมการ 
 
      ∆Egap  = ELUMO - EHOMO              (2.12) 
 
      2.7.3 ค"าเคมิคอลฮาร%ดเนสส% (chemical hardness value) 
          ค"าเคมิคอลอินเดกซ% ได�แก" ค"าเคมิคอลฮาร%ดเนสส% (chemical hardness)  ค"าอิเล็ก
โทรนิกเคมิคอลโพเทนเชียล (electronic chemical potential) และค"ามัลลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวิตี 
(mulliken electronegativity) ค"าต"างๆ เหล"าน้ีสามารถคํานวณหาได�จากพลังงานต่ําสุดท่ีไม"มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู" lowest unoccupied molecular orbital (LUMO, ELUMO) และพลังงานสูงสุด
ที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู" highest occupied molecular orbital (HOMO, EHOMO) ซึ่งเป+นค"าที่ได�
จากการคํานวณโดยวิชาเคมีควอนตัม 
 ค"าเคมิคอลฮาร%ดเนสส% (η) สามารถคํานวณได�โดยอาศัยผลต"างผลต"างของพลังงาน LUMO และ 
HOMO ดังสมการท่ี  
             
                               η = (∆EHOMO-LUMO)/2                                   (2.13)                                                               
   
  2.7.4 ค"าอิเล็กโทรนิกเคมิคอลโพเนนเชียล (electronic componential value) 
          ค"าอิเล็กโทรนิกเคมิคอลโพเทนเชียล (µ) คํานวณได�โดยนําพลังงาน LUMO และ 
พลังงาน HOMO มาแทนในสมการ  
 
                               µ = (EHOMO + ELUMO)/2                                  (2.14) 
  2.7.5 ค"ามัลลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวิตี (Milliken electronegativity) 
  ค"ามัลลิแกนอิเล็กโทรเนคาทิวิตี (χ) คํานวณได�จากสมการ   
 
                               χ = -(EHOMO + ELUMO)/2                                  (2.15) 
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 ค"าเคมิคอลอินเดกซ%ท้ัง 3 ชนิด คํานวณจากสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส% สามารถใช�อธิบายการ
เปลี่ยนแปลงสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%และความเสถียรทางโครงสร�างของโมเลกุลได� 
      2.7.6 ความหนาแน"นสถานะ (density of state) 
              ความหนาแน"นสถานะ (density of state, DOS) ว"าด�วยจํานวนความหนาแน"น
สภาวะนั่นคือ เนื้อที่ท่ีพื้นผิวประมาณสภาวะที่เปลี่ยนไปต"อพลังงาน หารด�วยหนึ่งสภาวะ (เนื้อที่ใน
หน่ึงสภาวะ) มันก็คือจํานวนสภาวะนั่นเอง สําหรับระดับพลังงาน Fermi level หาได�จากพล็อต 
พื้นผิวนี้ใน reciprocal space สามมิติ เราจะได�เป+นพื้นผิวข้ึนมา เรียกว"า Fermi surface สําหรับ
การนําไฟฟ?าน้ัน ยกตัวอย"างเช"นหาก อิเล็กตรอนเติม state บน Fermi surface เต็มแถบพลังงาน
พอดี อิเล็กตรอนก็ไม"มีสภาวะเหลือพอจะนําไฟฟ?าได� อันนี้เป+นหลักการของฉนวน ส"วนโลหะอัลคาไลน% 
อิเล็กตรอนเติม Fermi surface ไม"เต็มถึงแถบพลังงานคือเติมไม"ถึง BZ (Brillian zone) น่ันเป+น
สาเหตุที่มันเหลือสภาวะไว�นําไฟฟ?าได�  
              นอกจากนี้หลักการนําไฟฟ?าของโลหะแทรนซิชัน และพวกโลหะหมู"สอง พบว"า Fermi 
sphere ให�หลักการการนําไฟฟ?าของธาตุแทรนซิชันหลายๆ ตัวรวมถึงพวก Semimetal ไว�ว"า Fermi 
surface จะคอดลง (neck) และ Fermi surface ก็ไม"สามารถมีพื้นท่ีอยู"แต"ภายใน 1st brillian zone 
อยู"แล�ว มันจึงขยายไปถึง 2nd BZ (บางสารประกอบ มันขยายถึง 3rd BZ) ณ จุดท่ีพื้นผิว fermi แตะ
กับ BZ มันก็บอกถึงแถบพลังงาน (band gap) อยู"แล�ว ฉะนั้น การที่มันขยายไปถึง 2nd BZ บ"งบอก
ถึง ว"า อิเล็กตรอนบางส"วนได�ขยายไปอยู"ใน อีกแถบพลังงานนั่นหมายถึงแถบพลังงานของบางออร%
บิทัลเกิดการซ�อนทับ (overlap) ฉะนั้น หากแถบพลังงานแคบพอจะได�สมบัติที่ใกล�เคียงกับโลหะ แต"
หากแถบพลังงานกว�างมากซ�อนทับของมันจะน�อยและมันจะนําไฟฟ?าไม"ได�  
               ความซับซ�อนของแถบพลังงาน (band energy) ของวัสดุนั้นๆ มีส"วนสําคัญในการ
คํานวณและวิจัย ซึ่งส"วนใหญ"งานวิจัยเหล"านี้ จะนําไปสู"ความเข�าใจทางด�านการนําไฟฟ?าของวัสดุนั้นๆ
มากข้ึน เพื่อท่ีจะเอาชนะขีดจํากัดในการออกแบบทางวิศวกรรมต"างๆ (เช"น ฟ:งชั่นใหม"ๆ การลดขนาด 
การเพิ่มประสิทธิภาพ) และการออกแบบทางวิศวกรรมเหล"านี้ จะนําไปสู"ผลกําไรมหาศาลของผู�ผลิต 
นั่นเป+นเหตุผลว"าทําไมจึงมีการทุ"มงบประมาณเพื่องานวิจัยจากหลายบริษัทในตลาด  
               สิ่งที่เป+นตัวกําหนดความสามารถในการนําไฟฟ?าของสารท่ีมีคุณสมบัติเป+นตัวนําไฟฟ?า 
(conductor) สารก่ึงตัวนําไฟฟ?า (semi-conductor) หรือฉนวน (insulator) คือ ลักษณะช"องว"าง
ของแถบพลังงาน ซึ่งมักใช�ในหน"วยอิเล็กตรอนโวลต% การคํานวณความหนาแน"นสภาวะสามารถบอก
แถบพลังงานของสารได�ด�วย 
                   
2.8 งานวิจัยที่เกี่ยวข�อง (related works) 
 Soltani และคณะ (Soltani, et al., 2015) ได�ศึกษาการดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิลบน 
ท"อนาโนโบรอนไนไทรด%ที่มีการเติมอะลูมิเนียม แกลเลียมและเจอมาเนียมด�วยทฤษฎีฟ:งก%ชันนัล 
ความหนาแน"นท่ีระดับ B3LYP ในเฟสแก=ส พบว"าการชี้อะตอมออกซิเจนของ 5-ฟลูออโร 
ยูราซิลจะเกิดอันตรกิริยาท่ีแข็งแรงกับท"อนาโนโบรอนไนไทรด%ขนาด (8,0) และ (5,5) โดยท"อที่มี 
การเติมแกลเลียมจะดูดซับได�ดีกว"าท"อที่มีการเติมอะลูมิ เนียมและเจอมาเนียม ตามลําดับ 
โครงสร�างการดูดซับ5-ฟลูออโรยูราซิลบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด% แสดงดังภาพท่ี 2.10 
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ภาพที่ 2.10 โครงสร�างของการดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด% (Soltani, et al., 
2015) 
          
          ในปK 2017 Hazrati และคณะ (2017) ได�รายงานการศึกษาการดูดซับ 5-ฟลูออโร ยูราซิลบน
โบรอนไนไทรด%ฟลูเลอรีน (B24N24) โดยการศึกษาด�วยทฤษฎีดีเอฟทีที่ระดับ B3LYP พบว"าอะตอม 
ออกซิเจนของ 5-ฟลูออโรยูราซิลสามารถดูดซับบนอะตอมโบรอนของฟลูเลอรีนได� มีค"าพลังงาน 
การดูดซับเท"ากับ -11.90 กิโลแคลอรีต"อโมล นอกจากนี้ยังพบว"าการแทนท่ีอะตอม โบรอนของ 
ฟลู เ ลอรีนด� ว ยอะตอมซิ ลิ กอนหรื ออะลู มิ เ นี ยมจะทํ า ให�ความแข็ งแรง  ของการดู ดซับ 
สูงข้ึนอย"างเห็นได�ชัด โดยพบว"าพลังงานการดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิลบนฟลูเลอรีนที่มีการเติม 
อะลูมิเนียมหรือซิลิกอน มีค"าเท"ากับ -50.13 และ -34.19 กิโลคอลอรีต"อโมล ตามลําดับ สมบัติ 
ทางอิเล็กทรอนิกส%แสดงให�เห็นว"าฟลูเลอรีน มีความว"องไวต"อ 5-ฟลูออโรยูราซิลสูง จากการ 
ศึกษากลไกการดูดซับพบว"าเมื่อเซลล%มะเร็งที่มีค"า pH ต่ํา จะสามารถแยก 5-ฟลูออโรยูราซิลและ 
ฟลูเลอรีนออกจากกันได�อย"างชัดเจน โครงสร�างของ การดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิลบนฟลูเลอรีน 
แสดงดังภาพที่ 2.11 
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ภาพที่ 2.11 การดูดซับ5-ฟลูออโรยูราซิลบนฟลูเลอรีน (Hazrati, Javanshir & Bagheri, 2017) 
  
          ในปK 2016 Farmanzadeh และ Rezainejad (2016) ศึกษาสมบัติทางโครงสร�างและสมบัติ 
ทางอิเล็กทรอนิกส%ของการดูดซับไดเอซิโนน (diazinon) และฮิโนซาน (hinozan) บนท"อนาโนโบรอน 
ไนไทรด%ที่มีการเติมเหล็กด�วยทฤษฎีฟ:งก%ชันนัล ความหนาแน"นวิธี Grimme พบว"าไดเอซิโนนและ 
ฮิโนซานสามารถดูซับบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด% ที่มีการเติมเหล็กตรงตําแหน"งอะตอมไนโตรเจน 
โดยท่ีฮิโนซานสามารถดูดซับบนท"อได�ดีกว"าไดเอซิโนน พลังงานการดูดซับในเฟสของเหลวต่ํากว"า ใน 
เฟสแก=สและเป+นการดูดซับไดเอซิโนนและฮิโนซานบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%ด�วยแรงแวนเดอวาล%ว 
          ในปK 2014 Saikia และ Deka (2014) รายงานการดูดซับไอโซไนอาซิด (isoniazid) 
และไพราซินา ไมด%  (pyraz inamide )  บนท"อนา โนคาร%บอนขนาด (6 ,6 )  และ (10,0 ) 
ที่มีการเติมไนโตรเจนด�วยทฤษฎีฟ:งก%ชันนัลความหนาแน"น ได�ศึกษาพลังงานการยึดจับและ 
สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส% พบว"าเกิดกระบวนการดูดซับแบบคายความร�อนและการดูดซับไอโซไนอาซิด 
และไพราซินาไมด%ทําให�สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ของท"อเปลี่ยนแปลงอย"างชัดเจน โครงสร�างแสดง ดัง
ภาพที่ 2.12 
 



 29

  
ภาพที่ 2.12 การดูดซับไอโซไนอาซิด (isoniazid) และไพราซินาไมด% (pyrazinamide) 
บนท"อนาโนคาร%บอน (Saikia & Deka, 2014) 
  
          ในปK 2015 Kaur และคณะ (2015) ได�รายงานการศึกษาการดูดซับออกซาโซล (oxazole) 
และไอโซออกซาโซล (isoxazole) บนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%ขนาด (6,0) และ (5,5) 
ด�วยทฤษฎีฟ:งก%ชันนัลความหนาแน"น จากการศึกษาพลังงานการดูดซับ การกระจายตัวของออร%บิทัล 
ของอิเล็กตรอนและประจุบางส"วนของโครงสร�างแสดงให�เห็นถึงการดูดซับเป+นแบบเคมีด�วยพันธะ 
โควาเลนต%บนท"อนาโนแบบซิกแซกและเป+นการดูดซับทางกายภาพบนท"อนาโนแบบอาร%มแชร% 
การศึกษาในเฟสนํ้าพบว"าเกิดการดูดซับได�ดีข้ึนและความสามารถในการละลายดีข้ึนด�วย สมบัติ 
ทางอ ิเล ็กทรอนิกส%ในเทอมของความหนาแน"นสถานะ (density of states) การถ"ายโอนประจุ NBO 
และการกระจายตัวของออร%บิทัลของอิเล็กตรอนเกิดการเปลี่ยนแปลงอย"างชัดเจน ดังนั้นจึงสรุปได�ว"า 
ท"อนาโนโบรอนไนไทรด%มีความว"องไวต"อออกซาโซลและไอโซออกซาโซล จึงอาจจะเป+นวัสดุที่มี 
ความเหมาะสมสําหรับดูดซับยาทั้งสองชนิด โครงสร�างแสดงดังภาพท่ี 2.13 

 
ภาพที่ 2.13 การดูดซับออกซาโซล (oxazole) และไอโซออกซาโซล (isoxazole) บนท"อนาโน 
โบรอนไนไทรด% (Kaur, et al., 2015) 
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          ในปK 2017 Khorrama และคณะ (2017) ได�ศึกษาผลของตัวทําละลาย ที่มีต"ออันตรกิริยา 
ระหว"างคาร%มัสทีน (carmustine) กับท"อนาโนคาร%บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มี การเติมหมู" 
ฟ:งก%ชันของกรดคาร%บอกซิลิก (-COOH) ด�วยทฤษฎีฟ:งก%ชันนัลความหนาแน"น จากการศึกษา 
พลังงานการดูดซับ โครงสร�างของโมเลกุล ระยะยึดจับและการกระจายตัวของ อิเล็กตรอนพบว"า 
การดูดซับคาร%มัสทีนบนท"อนาโนคาร%บอนที่มีการเติมหมู"ฟ:งก%ชันเป+นกระบวนการดูดซับแบบคายความ
ร�อน ในขณะท่ีการดูดซับบนท"อแบบดั้ ง เดิม เป+นการดูดซับแบบดูดความร�อน การดูดซับ 
คาร%มัสทีนทําให�ความสามารถในการละลายของท"อในระบบท่ีเป+นน้ําดีข้ึน และเกิดกระบวน 
การถ"ายโอนประจุจากท"อไปยังคาร%มัสทีน โครงสร�างแสดงดังภาพที่ 2.14 
  

 
ภาพที่ 2.14 การดูดซับคาร%มัสทีน (carmustine) ท"อนาโนคาร%บอนท่ีมีการเติมหมู"ฟ:งก%ชันของ 
กรดคาร%บอกซิลิก (Khorram, et al., 2017) 
  
          ปK 2017 Hesabi และ Ardakani (2017) ได�ศึกษาอันตรกิริยาระหว"าง ไฮดรอกซิลคาร%บาไมด% 
และท"อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบดั้ งเดิมและแบบที่มีการเติมเหล็กด�วยทฤษฎีฟ:งก%ชันนัล 
ความหนาแน"นที่ระดับ CAM-B3LYP โดยศึกษาอันตรกิริยา, ออร%บิทัลเชิงพันธะ (natural bond 
orbital), quantum theory of atoms in molecules และ frontier molecular orbital 
พลังงาน การดูดซับแสดงให�เห็นว"าท"อนาโนโบรอนไนไทรด%สามารถดูดซับคาร%บาไมด%ในเฟส 
ของเหลวได�และความสามารถในการดูดซับเพิ่มข้ึนเม่ือเติมอะตอมเหล็กบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด% 
ตรงตําแหน"งอะตอม ไนโตรเจน โครงสร�างแสดงดังภาพท่ี 2.15 
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ภาพที่ 215 การดูดซับไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%บนท"อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบด้ังเดิม (Hesabi & 
Ardakani, 2017) 
  
 



บทที่ 3 
วิธีดําเนินการวิจัย  

  
 การศึกษาเชิงทฤษฎีของโมเลกุลมีความจําเป�นต�องใช�ระบบปฏิบัติการคอมพิวเตอร% โปรแกรม
การคํานวณและการนําเสนอโครงสร�าง โดยในบทที่ 3 จะกล-าวถึงวิธีดําเนินการวิจัยซึ่งประกอบด�วย
เครื่องมือและโปรแกรมที่ใช�ในการทําวิจัย แบบจําลองโมเลกุลท่ีใช�ในการคํานวณและข้ันตอนในการ
คํานวณดังต-อไปนี้ 
 
3.1 เคร่ืองมือและโปรแกรมที่ใช"ในการทําวิจัย 
 3.1.1 คอมพิวเตอร%ส-วนบุคคลและคอมพิวเตอร%เซิร%ฟเวอร%ระบบปฏิบัติการลินุกซ% (Linux) 
 3.1.2 โปรแกรม Gauss View เวอร%ชัน 5.0  
 3.1.3 โปรแกรม Gaussian 09 (Frisch, et al., 2008)  
 3.1.4 โปรแกรม Ultra Edit 32  
 3.1.5 โปรแกรม Secure shell (SSH)  
 3.1.5 โปรแกรม Molekel 4.3 (Flükiger, Lüthi & Portmann, 2000)  
 3.1.6 โปรแกรม GaussSum เวอร%ชัน 2.1.4 (O’Boyle, Tenderholt & Langner, 2008) 
 3.1.7 โปรแกรม Origin เวอร%ชัน 6.0 
 3.1.7 โปรแกรม Adope Photoshop CS 
 
3.2 แบบจําลองโมเลกุลที่ใช"ในการทําวิจัย 

3.2.1 ท%อนาโนโบรอนไนไทรด'ชนิดอาร'มแชร'และซิกแซกและต"านมะเร็ง 
        งานวิจัยนี้เลือกท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ผนังเดี่ยวแบบดั้งเดิมขนาด 5,5 ชนิดอาร%มแชร%  

(pristine (5,5) armchair boron nitride nanotube, aBNNT) (แสดงดังภาพท่ี 3.1) ประกอบไป
ด�วยโบรอน ไนโตรเจนและไฮโดรเจนจํานวน 45, 45 และ 20 อะตอม ตามลําดับ และท-อนาโนโบรอน
ไนไทรด%ผนังเดี่ยวแบบดั้งเดิมขนาด 9,0 ชนิดซิกแซก  (pristine (9,0) zigzag boron nitride 
nanotube, zBNNT) (แสดงดังภาพที่ 3.2) ประกอบไปด�วยโบรอน ไนโตรเจนและไฮโดรเจนจํานวน 
45, 45 และ 20 อะตอม ตามลําดับ และเลือกดูดซับยา 3 ชนิด คือ 5-ฟลูออโรยูราซิล คาร%มัสทีน
และไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%บนท-อนาโนโบรอนไนไทรด% โครงสร�างยาท้ัง 3 ชนิด แสดงดังภาพท่ี 3.3 
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ภาพที่ 3.1 แบบจําลองทางโครงสร�างของท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิด (5,5) อาร%มแชร% 
 

 
ภาพที่ 3.2 แบบจําลองทางโครงสร�างของท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิด (9,0) ซิกแซก 
 

 
ภาพที่ 3.3 แบบจําลองทางโครงสร�างของ (a) 5-ฟลูออโรยูราซิล (b) คาร%มัสทีนและ (c) ไฮดรอกซิล
คาร%บาไมด% 
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3.2.2 การดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดอาร%มแชร%และซิกแซก 
   การดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิล (5FU) บนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ประกอบด�วยการดูดซับ

ยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบดั้งเดิมชนิดอาร%มแชร% (5FU/aBNNT) และ     
ซิกแซก (5FU/zBNNT) การดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดอาร%มแชร%ที่มี
การเติมสแกนเดียมตรงตําแหน-งโบรอน (5FU/ScB-aBNNT) และไนโตรเจน (5FU/ScN-aBNNT) การ
เติมไททาเนียมตรงตําแหน-งโบรอน (5FU/TiB-aBNNT) และไนโตรเจน (5FU/TiN-aBNNT) การดูดซับ
ยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมสแกนเดียมตรงตําแหน-ง
โบรอน (5FU/ScB-zBNNT) และไนโตรเจน (5FU/ScN-zBNNT) และการเติมไททาเนียมตรงตําแหน-ง
โบรอน (5FU/TiB-zBNNT) และไนโตรเจน (5FU/TiN-zBNNT) แสดงภาพที่ 3.4 และ 3.5 

 

 
ภาพที่ 3.4 แบบจําลองทางโครงสร�างของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%
ชนิดอาร%มแชร%ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ภาพโดยโปรแกรม Gaussview 3.0) 
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ภาพที่ 3.5 แบบจําลองทางโครงสร�างของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%
ชนิดซิกแซกที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ภาพโดยโปรแกรม Gaussview 3.0) 
 

3.2.3 การดูดซับยาคาร%มัสทีนบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดซิกแซก 
   การดูดซับยาคาร%มัสทีนบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดซิกแซกประกอบด�วยการดูดซับยา 

คาร%มัสทีน (carmustine) บนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบด้ังเดิมซิกแซก (carmustine/zBNNT) การ
ดูดซับยาคาร%มัสทีนบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมแมงกานีสตรงตําแหน-งโบรอน 
(carmustine/MnB-zBNNT) และไนโตรเจน (carmustine/MnN-zBNNT) การเติมเทคนิเชียมตรง
ตําแหน-งโบรอน (carmustine/TcB-zBNNT) และไนโตรเจน (carmustine/TcN-zBNNT) และการ
เติมรีเนียมตรงตําแหน-งโบรอน (carmustine/ReB-aBNNT) และไนโตรเจน (carmustine/ReN-
zBNNT) แสดงภาพที่ 3.6 
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ภาพที่ 3.6 แบบจําลองทางโครงสร�างของการดูดซับยาคาร%มัสทีนบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิด   
ซิกแซกท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ภาพโดยโปรแกรม Gaussview 3.0) 
 

3.2.4 การดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%บนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดอาร%มแชร% 
       การดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร%บาไมด% (HC) บนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดอาร%แชร%
ประกอบด�วยการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%บนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%แบบดั้งเดิมชนิดอาร%มแชร% 
(HC/aBNNT) การดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%บนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ชนิดอาร%มแชร%ที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชันหมู- 8B ดังน้ี การเติมเหล็กตรงตําแหน-งโบรอน (HC/FeB-aBNNT) และไนโตรเจน 
(HC/FeN-aBNNT) การเติมรูทิเดียมตรงตําแหน-งโบรอน (HC/RuB-aBNNT) และไนโตรเจน (HC/RuN-
aBNNT) การเติมออสเมียมตรงตําแหน-งโบรอน (HC/OsB-zBNNT) และไนโตรเจน (HC/OsN-zBNNT) 
การเติมโคบอลต%ตรงตําแหน-งโบรอน (HC/CoB-zBNNT) และไนโตรเจน (HC/CoN-zBNNT) การเติม
โรเดียมตรงตําแหน-งโบรอน (HC/RhB-zBNNT) และไนโตรเจน (HC/RhN-zBNNT) การเติมอิริเดียม
ตรงตําแหน-งโบรอน (Hc/IrB-zBNNT) และไนโตรเจน (HC/IrN-zBNNT) การเติมนิกเกิลตรงตําแหน-ง
โบรอน (HC/NiB-zBNNT) และไนโตรเจน (HC/NiN-zBNNT) การเติมแพลลาเดียมตรงตําแหน-งโบรอน 
(HC/PdB-zBNNT) และไนโตรเจน (HC/PdN-zBNNT) และการเติมแพลทินัมตรงตําแหน-งโบรอน 
(HC/PtB-zBNNT) และไนโตรเจน (HC/PtN-zBNNT) แสดงภาพท่ี 3.7 
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ภาพที่ 3.7 แบบจําลองทางโครงสร�างของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร%บาไมด%บนท-อนาโนโบรอน    
ไนไทรด%ชนิดอาร%มแชร%ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ภาพโดยโปรแกรม Gaussview 3.0) 
 

3.3 ขั้นตอนการคํานวณ 
3.3.1 ใช�โปรแกรม Gauss View 5.0 ในการสร�างโครงสร�างโมเลกุลเบื้องต�นของสารประกอบท่ี

ต�องการศึกษา พร�อมทั้งกําหนดวิธีในการคํานวณ ด�วยทฤษฎีฟvงก%ชันนัลความหนาแน-น (density 
functional theory, DFT) ท่ีระดับ B3LYP/LanL2DZ (Becke, 1988; Becke, 1993; Lee, Yang & 
Parr 1988; Hay & Wadt, 1985; Wadt & Hay, 1985; Hay & Wadt, 1985) ดังแสดงในภาพท่ี 
3.8 และการเลือกทฤษฎีที่ใช�ในการคํานวณแสดงดังภาพที่ 3.9 

 

 
ภาพที่ 3.8 การเตรียมโครงสร�างโดยใช�โปรแกรม Gaussview  
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ภาพที่ 3.9 การเลือกทฤษฎีที่ใช�ในการคํานวณ  
 

ค�นหาโครงสร�างที่เสถียรของท-อนาโนคาร%บอนทั้งหมด โดยคํานวณด�วยด�วยทฤษฎีฟvงก%ชันนัลความ
หนาแน-น (density functional theory, DFT) ที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ ซึ่งเป�นวิธีการที่เหมาะสม
สําหรับจํานวนอะตอมและชนิดของอะตอมในโครงสร�าง 

3.3.2 เข�าสู-โปรแกรม UltraEdit 32 เพื่อเปลี่ยนข�อมูลจาก DOS ไปเป�น UNIX เพื่อท่ีจะนําไป
คํานวณในโปรแกรม Gaussian 09 ระบบ Linux ได� 

3.3.3 นําไฟล%ท่ีเตรียมได� มาเข�าโปรแกรม SSH เพื่อทําการถ-ายโอนไฟล%ไปสู-ระบบ Linux เพื่อ
คํานวณค-าพลังงานของโครงสร�าง แสดงดังภาพท่ี 3.10 

 

 
ภาพที่ 3.10 หน�าต-างโปรแกรม SSH สําหรับการสั่งคํานวณงาน 
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3.3.5 นําผลทีไ่ด�จากการคํานวณมาแสดงในโปรแกรม UltraEdit 32 เพื่อตรวจสอบว-ามีความ
ผิดพลาดเกิดข้ึนหรือไม- 

3.3.6 อ-านค-าพลังงานของโมเลกุลโดยใช�โปรแกรม UltraEdit 32 
3.3.7 ศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส% (electronic property) ได�แก- พลังงานสูงสุดที่มี

อิเล็กตรอนบรรจุอยู- (highest occupied molecular orbital energies, EHOMO), พลังงานต่ําสุดท่ี
ไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- (lowest unoccupied molecular orbital, ELUMO) โดยใช�โปรแกรม 
Gaussview 05 (แสดงดังภาพที่ 3.11)  
 

 
ภาพที่ 3.11 ระดับพลังงานสงูสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู-และพลังงานต่ําสุดท่ีไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- 
 

3.3.8 คํานวณแถบพลังงาน (Egap) โดยใช�สมการ (3.1) 
 
   Egap = EHOMO - ELUMO     (3.1) 
 
   เมื่อ EHOMO คือ พลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- 
             ELUMO คือ พลังงานต่ําสุดที่ไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- 
 
3.3.9 คํานวณการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน (∆Egap) โดยใช�สมการ (3.2) 
 
   ∆Egap = Egap ก-อนดูดซับยา- Egap

 หลังดูดซับยา  (3.2) 
 
3.3.10 ใช�โปรแกรม GaussSum-2.1.4 ในการคํานวณหาความหนาแน-นสถานะ (density of 

state, DOS) พร�อมทั้งพล�อตกราฟโดยใช�โปรแกรม Origin 6.0 
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3.3.11 อ-านค-าประจ ุnatural bond orbital (NBO) ด�วยโปรแกรม NBO 5.0 ที่ติดตั้งอยู-ใน
โปรแกรม GAUSSIAN 09 (แสดงดังภาพที่ 3.12) 
 

 
ภาพที่ 3.12 ระดับพลังงานสงูสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู-และพลังงานต่ําสุดท่ีไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- 
 

       คํานวณการถ-านโอนประจุบางส-วน (partial charge transfer) โดยใช�สมการ (3.3) 
 

PCT = ประจุรวมของอะตอมของยาก-อนการดูดซับ – ประจุรวมของอะตอมของยาหลังการดูดซับ  (3.3) 
 
3.3.12 สร�างภาพกราฟ�กต-างๆ จากข�อมูลที่ได�จากการคํานวณด�วยโปรแกรมสําเร็จรูป GAUSSIAN 

09 โดยโปรแกรม MOLEKEL 4.3  
 3.3.13 คํานวณพลังงานการดูดซับ (adsorption energy, Eads) ของการดูดซับยาบนท-อนาโน
โบรอนไนไทรด%ด�วยสมการที่ (3.4) 
 

Eads = Edrug/BNNT – EBNNT + Edrug                          (3.4) 

เมื่อ Eads = พลังงานการดูดซับ 
     Edrug/BNNT = พลังงานท้ังหมดของการดูดซับยาบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%              
     EBNNT = พลังงานทั้งหมดของท-อนาโนโบรอนไนไทรด% 
     Edrug = พลังงานทั้งหมดของโมเลกุลยา 
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        โดยพลังงานของการดูดซับที่ได�จากการคํานวณตามสมการ (3.4) มีค-าติดลบหมายความว-าเกิด
กระบวนการดูดซับแบบคายพลังงาน (exothermic process) และค-าพลังงานเป�นบวกแสดงว-าเกิด
กระบวนการดูดซับเป�นแบบดูดพลังงาน (endothermic process) โดยระบบท่ีพลังงานมีค-าติดลบ
มากๆ จะดูดซับแก�สแอมโมเนียได�ดีกว-าระบบที่พลังงานมีค-าติดลบน�อยๆ 
 
       3.3.14 คํานวณพลังงานในการละลาย (solvation energy, Esolv) ของการดูดซับยาบนท-อนาโน
โบรอนไนไทรด%ด�วยสมการที่ (3.5) 
 
 Esolv = Esol – Egas       (3.5) 
 
เมื่อ Esol = พลังงานทั้งหมดของการดูดซับยาบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ในระบบตัวทําละลายน้ํา 
     Egas = พลังงานทั้งหมดของการดูดซับยาบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%ในระบบแก�ส 
 
 งานวิจัยน้ีศึกษาสมบัติทางโครงสร�างในเทอมของมุมพันธะ ความยาวพันธะและระยะดูดซับหรือ
ระยะที่ใกล�ท่ีสุดระหว-างอะตอมของยาและท-อนาโนโบรอนไนไทรด% เพื่อเปรียบเทียบลักษณะทาง
โครงสร�างก-อนและหลังการเกิดอันตรกิริยา ศึกษาสมบัติทางพลังงานท่ีได�จากการคํานวณพลังงานของ
โมเลกุลและพลังงานการดูดซับ เปรียบเทียบความสามารถในการดูดซับยาบนท-อนาโนโบรอนไนไทรด%
แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน เพื่อใช�อธิบายความสามารถในการดูดซับและความ
แรงของการเกิดอันตรกิริยาได� ศึกษาพลังงานในการละลาย เพื่อทําความเข�าใจเก่ียวกับความสามารถ
ในการละลายในตัวทําละลายน้ําและศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส%ในเทอมของพลังงานสูงสุดที่มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู- พลังงานตํ่าสุดที่ไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- แถบพลังงาน การเปลี่ยนแปลงแถบ 
การถ-ายโอนประจุ โดยการคํานวณประจุบางส-วน (partial charge transfer, PCT) ก-อนและหลังดูด
ซับแก�ส การพล�อตการกระจายตัวของออร%บิทัลท่ีมีพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู-และการ
กระจายตัวของออร%บิทัลที่มีพลังงานต่ําสุดที่ไม-มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู- (HOMO and LUMO plot) เพื่อ
ระบุตําแหน-งของอิเล็กตรอนและความหนาแน-นของสถานะ พร�อมทั้งการเปลี่ยนแปลงสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส%ซึ่งจะนําไปสู-การพัฒนาเป�นวัสดุสําหรับตรวจจับหรือกักเก็บเพื่อใช�เป�นระบบนําส-งยา
ต-อไป 



บทที่  4 
ผลและอภิปรายผล 

 
การศึกษาเชิงทฤษฎีของการดูดซับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิล คาร มัสทีนและไฮดรอกซิล

คาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด จําเป+นต-องเข-าใจถึงการเปล่ียนแปลงทางโครงสร-าง 
ความสามารถในการดูดซับ ความสามารถในการละลายในตัวทําละลายน้ําและการเปลี่ยนแปลงสมบัติ
ทางอิเล็กทรอนิกส เพื่อให-เข-าใจถึงอันตรกิริยาที่เกิดข้ึน ดังนั้นในบทท่ี 4 จะกล'าวถึงสมบัติทาง
โครงสร-าง สมบัติทางพลังงาน พลังงานในการละลายและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ของการดูดซับ
โมเลกุลยาบนท'อนาโนโบรอนคาร ไบด แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน มีรายละเอียด
ดังน้ี 

 
4.1 การดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท�อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร และซิกแซก 
     4.1.1 สมบัติทางโครงสร-างของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด  

  โครงสร-างท่ีเสถียรของท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบแบบด้ังเดิมชนิดอาร มแชร  (aBNNT) 
และซิกแซก (zBNNT) แสดงดังภาพที่ 4.1 (ก) และ (ข) ตามลําดับ จากการศึกษาสมบัติทางโครงสร-าง
พบว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดอาร มแชร  มีความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-B1, N2-
B1 และ N3-B1 มีค'าเท'ากับ 1.456, 1.452 และ 1.454 อังสตรอม และมุมพันธะระหว'างอะตอม B-
N-B หรือ N-B-N มีค'าเท'ากับ 117.3 (B1-N-B2), 117.3 (B2-N-B3), 119.7 (B3-N-B1) 119.8 (N1-B-
N2), 119.3 (N2-B-N3) และ 119.7 (N3-B-N1) องศา สําหรับความยาวและมุมพันธะของท'อนาโน
โบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดซิกแซกพบว'า ความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-B1, N2-B1 และ N3-
B1 มีค'าเท'ากับ 1.455, 1.453 และ 1.455 อังสตรอม และมุมพันธะระหว'างอะตอม B-N-B หรือ N-B-
N มีค'าเท'ากับ 120.0 (B1-N-B2), 116.3 (B2-N-B3), 119.3 (B3-N-B1) 120.0 (N1-B-N2), 120.0 
(N2-B-N3) และ 118.6 (N3-B-N1) องศา โดยท่ีความยาวและมุมพันธะที่ได-จากการคํานวณโครงสร-าง
ของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท้ังสองชนิดสอดคล-องกับงานวิจัยของ Movlarooy และ Minaie ซึ่ง
คํานวณด-วยวิธี DFT ที่ระดับ B3LYP พบว'าความยาวพันธะ B-N ของท'อนาของท'อนาโนโบรอน     
ไนไทรด ชนิดอาร แชร ขนาด (5,5) และชนิดซิกแซกขนาด (10,0) มีค'าเท'ากับ 1.48 อังสตรอม 
(Movlarooy & Minaie, 2018) 
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ภาพที่ 4.1 โครงสร-างที่เสถียรของท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม (ก) (5,5) อาร แชร  และ (ข) 
(10,0) ซิกแซก 
 

การศึกษาอันตรกิริยาระหว'างยา 5-ฟลูออโรยูราซิลกับท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม
โดยสังเกตจากการเปลี่ยนแปลงสมบัติทางโครงสร-างในเทอมของความยาวพันธะและมุมพันธะ (ตรง
บริเวณที่มีการดูดซับยา) เปรียบเทียบก'อนและหลังการดูดซับยา โครงสร-างที่เสถียรของการดูดซับยา 
5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดอาร มแชร และซิกแซก แสดงดังภาพท่ี 
4.2 ความยาวพันธะ มุมพันธะและระยะดูดซับของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอน
ไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดอาร มแชร และซิกแซก แสดงดังตารางท่ี 4.1 จากภาพและตารางพบว'าการดูด
ซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบด้ังเดิมชนิดอาร มแชร มีความยาวพันธะตรง
ตําแหน'ง N1-B, N2-B และ N3-B มีค'าเท'ากับ 1.452, 1.460 และ 1.460 อังสตรอม และมุมพันธะ
ตรงตําแหน'ง B1-N-B2, B2-N-B3 และ B3-N-B1 มีค'าเท'ากับ 118.9, 118.4 และ 119.7 องศา และ
ระยะดูดซับระหว'างท'อนาโนโบรอนไนไทรด และอะตอมออกซิเจนของโมเลกุลยา (tube-O) เท'ากับ 
2.791 อังสตรอม และระยะดูดซับระหว'างท'อนาโนโบรอนไนไทรด และอะตอมไฮโดรเจนของโมเลกุล
ยา (tube-H) เท'ากับ 2.169 อังสตรอม สําหรับการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอน  
ไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดซิกแซกมีความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-B, N2-B และ N3-B มีค'าเท'ากับ 
1.461, 1.461 และ 1.450 อังสตรอม และมุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-N-B2, B2-N-B3 และ B3-N-B1 
มีค'าเท'ากับ 117.7, 119.8 และ 119.8 องศา และระยะดูดซับระหว'างท'อนาโนโบรอนไนไทรด และ
อะตอมออกซิเจนของโมเลกุลยาเท'ากับ 2.793 อังสตรอม และระยะระหว'างท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
และอะตอมไฮโดรเจนของโมเลกุลยาเท'ากับ 2.112 อังสตรอม จากการศึกษาความยาวพันธะและมุม
พันธะก'อนและหลังการดูดซับพบว'าแตกต'างกันเล็กน-อยและมีระยะของการดูดซับท่ีไกล ดังน้ันจึง

(ก) 

(ข) 
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อธิบายได-ว'าการดูดซับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมเกิดอันตร
กิริยาแบบอ'อนๆ (weak interaction) 
 

    
(ก)                                            (ข)               

ภาพที่ 4.2 โครงสร-างที่เสถียรของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบ
ดั้งเดิมชนิดอาร มแชร  (ก) 5FU/aBNNT และซิกแซก (ข) 5FU/zBNNT ความยาวพันธะหน'วยเป+น
อังสตรอม 
 

โครงสร-างท่ีเสถียรของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งไนโตรเจนและโบรอน แสดงดังภาพท่ี 4.3 ความยาวพันธะ มุมพันธะและ
ระยะดูดซับ แสดงดังตารางที่ 4.1 สําหรับโครงสร-างที่มีการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโน
โบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติมสแกนเดียมตรงตําแหน'งไนโตรเจน (5FU/ScN-aBNNT) 
พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-Sc, B2-Sc และ B3-Sc มีค'าเท'ากับ 2.260, 2.482 และ 2.268 
อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-Sc-B2, B2-Sc-B3 และ B3-Sc-B1 มีค'าอยู'ระหว'าง 70.3, 68.9 
และ 75.7 องศา และระยะดูดซับ Sc-O และ N-H มีค'าเท'ากับ 2.149 และ 2.061 ตามลําดับ 
โครงสร-างท่ีมีการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติม
สแกนเดียมตรงตําแหน'งโบรอน (5FU/ScB-aBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-Sc, N2-
Sc และ N3-Sc มีค'าเท'ากับ 1.991, 2.023 และ 1.992 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง N1-Sc-N2, 
N2-Sc-N3 และ N3-Sc-N1 มีค'าอยู'ระหว'าง 95.7, 93.7 และ 92.9 องศา และระยะดูดซับ Sc-O และ 
N-H มีค'าเท'ากับ 2.159 และ 1.923 ตามลําดับ โครงสร-างที่มีการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อ
นาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติมไทเทเนียมตรงตําแหน'งไนโตรเจน (5FU/TiN-aBNNT) 
พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-Sc, B2-Sc และ B3-Sc มีค'าเท'ากับ 2.191, 2.218 และ 2.089 
อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-Sc-B2, B2-Sc-B3 และ B3-Sc-B1 มีค'าอยู'ระหว'าง 72.3, 79.1 
และ 72.3 องศา และระยะดูดซับ Ti-O และ N-H มีค'าเท'ากับ 2.049 และ 1.924 ตามลําดับ 
โครงสร-างท่ีมีการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติม
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ไทเทเนียมตรงตําแหน'งโบรอน (5FU/TiB-aBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-Sc, N2-Sc 
และ N3-Sc มีค'าเท'ากับ 1.930, 1.969 และ 1.948 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง N1-Sc-N2, 
N2-Sc-N3 และ N3-Sc-N1 มีค'าอยู'ระหว'าง 96.6, 95.8 และ 93.2 องศา และระยะดูดซับ Ti-O และ 
N-H มีค'าเท'ากับ 2.068 และ 1.891 ตามลําดับ  

โครงสร-างท่ีมีการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบซิกแซกที่มีการ
เติมสแกนเดียมตรงตําแหน'งไนโตรเจน (5FU/ScN-zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-
Sc, B2-Sc และ B3-Sc มีค'าเท'ากับ 2.385, 2.385 และ 2.200 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-
Sc-B2, B2-Sc-B3 และ B3-Sc-B1 มีค'าอยู'ระหว'าง 78.9, 87.9 และ 81.1 องศา และระยะดูดซับ Sc-
O และ N-H มีค'าเท'ากับ 2.160 และ 1.895 ตามลําดับ โครงสร-างท่ีมีการดูดซับยา 5-ฟลูออโร        
ยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมสแกนเดียมตรงตําแหน'งโบรอน (5FU/ScB-
zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-Sc, N2-Sc และ N3-Sc มีค'าเท'ากับ 2.018, 2.014 
และ 1.969 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง N1-Sc-N2, N2-Sc-N3 และ N3-Sc-N1 มีค'าเท'ากับ 
94.8, 93.9 และ 93.2 องศา และระยะดูดซับ Sc-O และ N-H มีค'าเท'ากับ 2.163 และ 1.926 
ตามลําดับ โครงสร-างที่มีการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มี
การเติมไทเทเนียมตรงตําแหน'งไนโตรเจน (5FU/TiN-zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-
Sc, B2-Sc และ B3-Sc มีค'าเท'ากับ 2.196, 2.196 และ 2.098 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-
Sc-B2, B2-Sc-B3 และ B3-Sc-B1 มีค'าเท'ากับ 77.1, 74.1 และ 74.1 องศา และระยะดูดซับ Ti-O 
และ N-H มีค'าเท'ากับ 2.043 และ 1.868 ตามลําดับ และโครงสร-างท่ีมีการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิ
ลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมไทเทเนียมตรงตําแหน'งโบรอน (5FU/TiB-
zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-Sc, N2-Sc และ N3-Sc มีค'าเท'ากับ 1.974, 1.974 
และ 1.902 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง N1-Sc-N2, N2-Sc-N3 และ N3-Sc-N1 มีค'าเท'ากับ 
94.1, 94.8 และ 94.9 องศา และระยะดูดซับ Ti-O และ N-H มีค'าเท'ากับ 2.043 และ 1.868 
ตามลําดับ 

เมื่อเปรียบเทียบโครงสร-างก'อนและหลังการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอน
ไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว'าความยาวพันธะและมุมพันธะแตกต'างจากเดิมอย'างชัดเจน
คือความยาวพันธะตรงตําแหน'งดูดซับมีค'ามากข้ึนหรือยาวข้ึนและมุมพันธะมีค'าน-อยลงหรือแคบลง 
และการศึกษาระยะดูดซับท่ีใกล-ที่สุดระหว'างยา 5-ฟลูออโรยูราซิลและท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชันพบว'ามีระยะที่ใกล-กว'าการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลและท'อนาโนโบรอน      
ไนไทรด แบบดั้งเดิม การเปลี่ยนแปลงทางโครงสร-างนี้เกิดข้ึนเน่ืองจากโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิล
เกิดอันตรกิริยาที่แรง (strong interaction) กับท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน
นั่นเอง  
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ภาพที่ 4.3 โครงสร-างที่เสถียรของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชัน (ก) 5FU/ScN-aBNNT (ข) 5FU/ScB-aBNNT, (ค) 5FU/TiN-aBNNT (ง) 
5FU/TiB-zBNNT, (จ) 5FU/ScN-zBNNT (ฉ) 5FU/ScBzaBNNT (ช) 5FU/TiN-zBNNT และ (ซ) 
5FU/TiB-zBNNT ความยาวพันธะหน'วยเป+นอังสตรอม 

(ก) (ข) 

(ค) (ง) 

(จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) 



 47

ตารางที่ 4.1 ความยาวพันธะ มุมพันธะและระยะดูดซับของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยาราซิลบนท'อ
นาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
ชนิด ความยาวพันธะ (อังสตรอม) 

 

มุมพันธะ (องศา) ระยะดูดซับ 

(อังสตรอม) 

B1 or  

N1–M 

B2 or  

N2–M 

B3 or  

N3–M 

B1–M–B2 

or N1–M–N2 

B2–M–B3  

or N2–M–N3 

B3–M–B1  

or N3–M–N1 

TM-O N-H 

aBNNT 1.456  

(N1-B1) 

1.452  

(N2-B1) 

1.454 

(N3-B1) 

117.3 (B1-N-B2) 

119.8 (N1-B-N2) 

117.3 (B2-N-B3) 

119.3 (N2-B-N3) 

119.7 (B3-N-B1) 

119.7 (N3-B-N1) 

– – 

5FU/aBNNT 1.452 1.460 1.460 118.9 118.4 119.7 2.791 2.169 
5FU/ScN–aBNNT 2.260 

(2.269)* 

2.482 

(2.369) 

2.268 

(2.269) 

70.3 

(76.3) 

68.9 

(76.3)* 

75.7 

(75.6) 

2.149 2.061 

5FU/ScB–aBNNT 1.991 

(1.960) 

2.023 

(1.999) 

1.992 

(1.960) 

95.7 

(96.0) 

93.7 

(96.0) 

92.9 

(93.8) 

2.159 1.923 

5FU/TiN–aBNNT 2.191 

(2.128) 

2.218 

(2.202) 

2.089 

(2.128) 

72.3 

(77.3) 

79.1 

(77.3) 

72.3 

(75.1) 

2.049 1.924 

5FU/TiB–aBNNT 1.930 

(1.883) 

1.969 

(1.909) 

1.948 

(1.883) 

96.6 95.8 93.2 2.068 1.891 

zBNNT 1.455  

(N1-B1) 

1.453  

(N2-B1) 

1.455 

(N3-B1) 

120.0 (B1-N-B2) 

120.0 (N1-B-N2) 

116.3 (B2-N-B3) 

120.0 (N2-B-N3) 

119.3 (B3-N-B1) 

118.6 (N3-B-N1) 

- - 

5FU/zBNNT 1.461 1.461 1.450 117.7 119.8 119.8 2.793 2.112 

5FU/ScN–zBNNT 2.385 

(2.326) 

2.385 

(2.326) 

2.200 

(2.252) 

78.9 

(74.1) 

87.9 

 (76.7) 

81.1 

(76.7) 

2.160 1.895 

5FU/ScB–zBNNT 2.018 

(1.984) 

2.014 

(1.984) 

1.969 

(1.954) 

94.8 

(97.6) 

93.9 

(93.6) 

93.2 

(93.6) 

2.163 1.926 

5FU/TiN–zBNNT 2.196 

(2.163) 

2.196 

(2.163) 

2.098 

(2.137) 

77.1 

(76.7) 

74.1 

(77.7) 

74.1 

(77.7) 

2.043 1.868 

5FU/TiB–zBNNT 1.974 

(1.899) 

1.974 

(1.899) 

1.902 

(1.879) 

94.1 

(102.8) 

94.8 

(99.7) 

94.9 

(99.7) 

2.066 1.851 

* ความยาวพันธะและมุมพันธะก'อนการดูดซับ 
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4.1.2 สมบัติทางพลังงานของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด  
พลังงานดูดซับ (adsorption energies, Eads) ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อ

นาโนโบรอนไนไทรด  แสดงดังตารางที่ 4.2 สําหรับการดูดซับโมเลกุลยาโดยการคํานวณในระบบแกnส
พบว'าพลังงานการดูดซับของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม
ชนิดอาร แชร และซิกแซกมีค'าเท'ากับ -5.63 และ -6.32 กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ พลังงานการดูด
ซับของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติมโลหะ  
แทรนซิชันมีค'าเท'ากับ -38.19 (5FU/ScN-aBNNT), -39.66 (5FU/ScB-aBNNT), -39.89 (5FU/TiN-
aBNNT) และ -36.78 (5FU/TiB-aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ และพลังงานการดูดซับของ
การดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันมี
ค'าเท'ากับ –34.81 (5FU/ScN-zBNNT), -39.47 (5FU/ScB-zBNNT), -38.73 (5FU/TiN-zBNNT) และ 
-36.12 (5FU/TiB-zBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ ดังนั้นจึงสรุปได-ว'า การเติมโลหะแทรนซิชัน
จะเพิ่มความสามารถในการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ให-สูงข้ึนอย'าง
เห็นชัด ท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันสามารถดูดซับยา 5-ฟลูออ
โรยูราซิลได-ดีกว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกเล็กน-อย ท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติม
สแกนเดียมตรงตําแหน'งโบรอนดูดซับโมเลกุลยาได-ดีกว'าตําแหน'งไนโตรเจน ในขณะท่ีท'อนาโนโบรอน
ไนไทรด ท่ีมีการเติมไทเทเนียมตรงตําแหน'งไนโตรเจนดูดซับโมเลกุลยาได-ดีกว'าตําแหน'งโบรอน โดยท'อ
นาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติมไทเทเนียมตรงตําแหน'งไนโตรเจนมีค'าพลังงานการดูด
ซับดีที่สุด 

การดูดซับโมเลกุลยาโดยการคํานวณในระบบท่ีมีตัวทําละลายนํ้าพบว'าพลังงานการดูดซับ
ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดอาร แชร และซิกแซก  
มีค'าเท'ากับ -2.58 และ -3.48 กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ พลังงานการดูดซับของการดูดซับยา 5-
ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีค'าเท'ากับ       
-21.40 (5FU/ScN-aBNNT), -17.35 (5FU/ScB-aBNNT), -26.02 (5FU/TiN-aBNNT) และ -25.37 

(5FU/TiB-aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ และพลังงานการดูดซับของการดูดซับยา 5-ฟลูออโร
ยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันมีค'าเท'ากับ –17.50 
(5FU/ScN-zBNNT), -16.78 (5FU/ScB-zBNNT), -21.16 (5FU/TiN-zBNNT) และ -23.72 (5FU/TiB-
zBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ ดังนั้นจึงสรุปได-ว'า การเติมโลหะแทรนซิชันจะเพิ่ม
ความสามารถในการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ให-สูงข้ึนอย'างเห็นชัด ซึ่ง
สอดคล-องกับการดูดยาในระบบแกnส ท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติมโลหะแทรน   
ซิชันสามารถดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลได-ดีกว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกอย'างชัดเจน โดย
ท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติมไทเทเนียมตรงตําแหน'งไนโตรเจนมีค'าพลังงานการ
ดูดซับในระบบตัวทําละลายน้ําได-ดีที่สุด 

การศึกษาพลังงานในการละลาย (Esolv) ในตัวทําละลายนํ้าของการดูดซับยา 5-ฟลูออโร   
ยูราซิลบนท'อนาโนโบรอน ไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดอาร แชร และซิกแซกมีค'าเท'ากับ -23.07 และ       
-32.86 กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ (ตารางที่ 4.2) พลังงานในการละลายของการดูดซับยา 5-ฟลูออ
โรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีค'าเท'ากับ -37.88 
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(5FU/ScN-aBNNT), -31.26 (5FU/ScB-aBNNT), -30.81 (5FU/TiN-aBNNT) และ -28.61 (5FU/TiB-
aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ และพลังงานในการละลายของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิ
ลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีค'าเท'ากับ -21.52 (5FU/ScN-
zBNNT), -40.26 (5FU/ScB-zBNNT), -42.73 (5FU/TiN-zBNNT) และ -37.91 (5FU/TiB-zBNNT) 
กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ จากข-อมูลพลังงานในการละลายสรุปได-ว'า การเติมโลหะแทรนซิชันจะ
เพิ่มความสามารถในการละลายของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลอย'าง
เห็นชัด ยกเว-นกรณีของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมสแกนเดียมตรงตําแหน'ง      
ไนไตรเจน โดยท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มีการเติมไทเทเนียมตรงตําแหน'งไนโตรเจนมีค'า
พลังงานในการละลายดีท่ีสุด 
 
ตารางที่ 4.2 พลังงานการดูดซับ (Eads) ในระบบแกnสและตัวทําละลายนํ้า พลังงานในการละลาย 
(Esolv) ประจุของโลหะและการถ'ายโอนประจุ (PCT) ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโน
โบรอนไนไทรด  

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 

 
 
 
 

 
4.1.3 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอน  

ไนไทรด  
   พลังงานของออร บิทัลสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู' (EHOMO) และพลังงานของออร บิทัล

ต่ําสุดท่ีไม'มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู' (ELUMO) แถบพลังงาน (Egap) เปอร เซ็นต การเปลี่ยนแถบพลังงาน 
(%∆Egap) ของท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังตาราง
ที่ 4.3 จากการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส พบว'าการดูดซับโมเลกุลยาส'งผลให- EHOMO และ ELUMO 
ของท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเปลี่ยนแปลงอย'างชัดเจน 

ชนิด 
Eads (แกnส)

(กิโลแคลอรีต'อโมล)
Eads (นํ้า)

(กิโลแคลอรีต'อโมล)
Esol

(กิโลแคลอรีต'อโมล)
PCT 

(อิเล็กตรอน) 
5FU/aBNNT -5.63 -2.58 -23.07 0.031 

5FU/ScN–aBNNT -38.19 -21.40 -37.88 0. 146 

5FU/ScB–aBNNT -39.66 -17.35 -31.26 0.147 

5FU/TiN–aBNNT -39.89 -26.02 -30.81 0.164 

5FU/TiB–aBNNT -36.78 -25.37 -28.61 0.201 

5FU/zBNNT -6.32 -3.48 -32.86 0.025 

5FU/ScN–zBNNT -34.81 -17.50 -21.52 0.095 

5FU/ScB–zBNNT -39.47 -16.78 -40.26 0.149 

5FU/TiN–zBNNT -38.73 -21.16 -42.73 0.160 

5FU/TiB–zBNNT -36.12 -23.72 -37.91 0.197 



 50

โดยท่ีแถบพลังงานสําหรับโครงสร-าง 5FU/aBNNT, 5FU/ScN-aBNNT, 5FU/ScB-aBNNT, 5FU/TiN-
aBNNT, 5FU/TiB-aBNNT, 5FU/zBNNT, 5FU/ScN-zBNNT, 5FU/ScB-zBNNT, 5FU/TiN-zBNNT 
และ 5FU/TiB-zBNNT มีค'าเท'ากับ 4.789, 1.769, 3.402, 1.388, 1.578, 4.572, 1.143, 3.483, 
0.925 และ 1.442 อิเล็กตรอนโวลต  ตามลําดับ เมื่อเปรียบเทียบแถบพลังงานของท'อนาโนโบรอน   
ไนไทรด ก'อนและหลังการดูดซับโมเลกุลยาพบว'าโครงสร-าง 5FU/aBNNT, 5FU/ScN-aBNNT, 
5FU/ScB-aBNNT, 5FU/TiN-aBNNT, 5FU/TiB-aBNNT, 5FU/zBNNT, 5FU/ScN-zBNNT, 5FU/ScB-
zBNNT, 5FU/TiN-zBNNT และ 5FU/TiB-zBNNT เกิดการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงานไป 20.36, 
15.56, 20.36, 22.67, 47.28, 20.74, 49.98, 20.98, 48.50 และ 50.94 อิเล็กตรอนโวลต  แสดงให-
เห็นว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมเกิดการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงานน-อยกว'าท'อนาโนโบรอน
ไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน ยกเว-นโครงสร-าง 5FU/ScB-aBNNT มี เปอร เซ็นต การ
เปล่ียนแปลงแถบพลังงานเท'ากับท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม และโครงสร-าง 5FU/ScN-
aBNNT มีการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงานที่น-อยกว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม การ
เปลี่ยนแปลงแถบพลังงานบ'งบอกถึงความสามารถในการนําไฟฟrา ถ-ามีการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน
มากแสดงว'าความสามารถในการนําไฟฟrาจะเกิดเปล่ียนแปลงไปจากเดิมมากด-วย ดังนั้นจึงสามารถ
สรุปได-ว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันมีความเหมาะสมท่ีจะพัฒนาเป+นตัว
ตรวจจับ 5-ฟลูออโรยูราซิล มากกว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบปกติ 

การศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ในเทอมของการถ'ายโอนประจุบางส'วน (PCT) 
สามารถหาได-จากการคํานวณ natural bond orbital (NBO) ซึ่งการถ'ายโอนประจุบางส'วนระหว'าง
โมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด แสดงให-เห็นถึงการเกิดอันตรกิริยาต'อกัน การถ'ายโอนประจุ
บางส'วน (partial charge transfers, PCT) แสดงดังตารางที่ 4.2 จากตารางพบว'า ค'าการถ'ายโอน
ประจุบางส'วนของการดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดอาร มแชร 
และซิกแซกมีค'าเท'ากับ 0.031 และ 0.025 อิเล็กตรอน ตามลําดับ ค'าการถ'ายโอนประจุบางส'วนของ
การดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด สําหรับโครงสร-าง 5FU/ScN-aBNNT, 
5FU/ScB-aBNNT, 5FU/TiN-aBNNT, 5FU/TiB-aBNNT, 5FU/ScN-zBNNT, 5FU/ScB-zBNNT, 
5FU/TiN-zBNNT และ 5FU/TiB-zBNNT มีค'าเท'ากับ 0.146, 0.147, 0.164, 0.201, 0.095, 0.149, 
0.160 และ 0.197  อิเล็กตรอน ตามลําดับ การศึกษาการถ'ายโอนประจุของการดูดซับ 5-ฟลูออโรยูรา
ซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด พบว'ามีค'าเป+นบวก หมายความว'าเกิดการถ'ายโอนประจุจากโมเลกุลยา
ไปยังท'อนาโนโบรอนไนไทรด  โดยการถ'ายโอนประจุจากโมเลกุลยาไปยังท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มี
การเติมโลหะแทรนซิชันมีค'ามากกว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบด้ังเดิม สอดคล-องกับค'าพลังงานดูด
ซับที่ท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันสามารถดูดซับโมเลกุลยาได-ดีกว'าท'อนาโน
โบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม 
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ตารางที่ 4.3 พลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู' (EHOMO) พลังงานต่ําสุดท่ีไม'มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู' 
(ELUMO) แถบพลังงาน (Egap) การเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน (%∆Egap) ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโร  
ยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ในระบบแกnสและตัวทําละลายน้ํา 

* แถบพลังงานก'อนการดูดซับยา 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

ชนิด 
ระบบแกnส ระบบตัวทําละลายน้ํา 

EHOMO

(eV)
ELUMO

(eV)
Egap

(eV)
%∆Egap

(%)
EHOMO

(eV)
ELUMO

(eV)
Egap

(eV)
%∆Egap

(%)
5FU/aBNNT -6.721

 (-6.721)*
-1.932

 (-0.952)
4.789

(6.014)
20.36 -6.585

(-6.585)
-1.878

(-0.544)
4.708

(6.041)
22.07

5FU/ScN–aBNNT -4.463
 (-4.463)

-2.694
 (-2.367)

1.769
(2.095)

15.56 -3.810
(-3.701)

-2.123
(-1.415)

1.687
(2.286)

26.20

5FU/ScB–aBNNT  -6.313
 (-6.395)

-2.912
 (-2.123)

3.402
(4.272)

20.36 -6.232
(-6.232)

-2.204
(-0.435)

4.027
(5.796)

30.52

5FU/TiN–aBNNT -4.136
 (-4.354)

 -2.748
 (-2.558)

1.388
(1.795)

22.67 -3.674
(-3.565)

-2.150
(-1.714)

1.524
(1.850)

17.62

5FU/TiB–aBNNT  -4.517
 (-4.844)

 -2.939
 (-1.850)

1.578
(2.993)

47.28 -4.136
(-3.891)

-2.259
(-1.034)

1.878
(2.857)

34.27

5FU/zBNNT  -6.640
 (-6.613)

-2.068
 (-0.599)

4.572
(5.769)

20.74 -6.504
(-6.476)

-1.905
(-0.952)

4.599
(5.524)

16.74

5FU/ScN–zBNNT -4.109
 (-4.653)

-2.966
 (-2.367)

1.143
(2.285)

49.98 -3.565
(-3.864)

-2.068
(-1.442)

1.497
(2.422)

38.19

5FU/ScB–zBNNT -6.449
 (-6.504)

-2.966
 (-2.095)

3.483
(4.408)

20.98 -6.313
(-6.286)

-2.204
(-0.844)

4.109
(5.442)

24.49

5FU/TiN–zBNNT -3.891
 (-4.354)

-2.966
 (-2.558)

0.925
(1.796)

48.50 -3.456
(-3.565)

-2.123
(-1.687)

1.333
(1.878)

29.02

5FU/TiB–zBNNT -4.463
 (-4.871)

-3.021
 (-1.932)

1.442
(2.939)

50.94 -4.109
(-3.919)

-2.259
(-1.007)

1.850
(2.912)

34.46
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การพลnอตการกระจายตัวออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโร   
ยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันแสดงดังภาพท่ี 4.4 
สําหรับโครงสร-างการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมท้ังสองชนิด
อธิบายได-ว'า อิเล็กตรอนของออร บิทัล HOMO กระจายตัวอยู'รอบๆ ท'อนาโนโบรอนไนไทรด  และ 
ออร บิทัล LUMO จะกระจายตัวอยู'ตรงบริเวณโมเลกุลยา สําหรับโครงสร-างการดูดซับยา 5-ฟลูออโร 
ยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบที่ มีการเติมโลหะแทรนซิชันทั้งสองชนิดอธิบายได-ว'า 
อิเล็กตรอนของออร บิทัล HOMO กระจายตัวอยู'รอบๆ ตําแหน'งท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน และ   
ออร บิทัล LUMO จะกระจายตัวอยู'ตรงบริเวณโมเลกุลยา เนื่องจากตําแหน'งท่ีมีการเติมโลหะแทรน   
ซิชันมีความเสถียรทางโครงสร-างต่ํา จึงทําให-บริเวณดังกล'าวเกิดการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนซึ่งเหมาะ
กับการเกิดอันตรกิริยากับโมเลกุลยา จึงทําให-การดูดซับโมเลกุลยาตรงบริเวณดังกล'าวเกิดอันตรกิริยา
ที่แข็งแรง ซึ่งสอดคล-องกับค'าพลังงานการดูดซับ และการกระจายตัวของออร บิทัล LUMO ตรง
บริเวณยาเกิดข้ึนเน่ืองจากระหว'างกระบวนการดูดซับเกิดการถ'ายโอนประจุจากโมเลกุลยาไปยังท'อ  
นาโนโบรอนไนไทรด ทําให-บริเวณรอบๆ โมเลกุลยาเกิดออร บิทัลว'างน่ันเอง 
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ภาพที่ 4.4 การพลnอตการกระจายตัวของออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดซับยา 5-ฟลูออ
โรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด  (ก) 5FU/aBNNT, (ข) 5FU/zBNNT, (ค) 5FU/ScN-aBNNT (ง) 
5FU/ScB-aBNNT, (จ) 5FU/TiN-aBNNT (ฉ) 5FU/TiB-zBNNT, (ช) 5FU/ScN-zBNNT (ซ) 
5FU/ScBzaBNNT (ฌ) 5FU/TiN-zBNNT และ (ญ) 5FU/TiB-zBNNT  

(ก) (ข) 

(ค) (ง) 

(จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) 

(ฌ) (ญ) 
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ได-ทําการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ในเทอมของความหนาแน'นสถานะ (density of 
state, DOS) ของท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบด้ังเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันท่ีมีการดูด
ซับ 5-ฟลูออโรยูราซิล แสดงดังภาพที่ 4.5 เมื่อเปรียบเทียบความหนาแน'นสถานะของท'อนาโนโบรอน     
ไนไทรด แบบดั้งเดิมก'อนและหลังการดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิล (เส-นสีดําและเส-นสีแดง) พบว'าความ
หนาแน'นสถานะเกิดการเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน-อยในช'วงพลังงาน –10 ถึง 10 อิเล็กตรอนโวลต  และ 
spin up และ spin down มีความสมมาตรของพีก (peak) ดังภาพท่ี 4.5 (ก) และ (ข) และ
เปรียบเทียบความหนาแน'นสถานะของท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันก'อน
และหลังดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิล ดังภาพที่ 4.5 (ค) – (ญ) จะเห็นว'าหลังดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิล 
ความหนาแน'นสถานะจะเลื่อนจากตําแหน'งก'อนการดูดซับ 5-ฟลูออโรยูราซิล อย'างชัดเจนทุกช'วง
พลังงาน โดยเฉพาะช'วงพลังงาน -3 ถึง -1 อิเล็กตรอนโวลต  มีพีกใหม'เกิดข้ึน ซึ่งเป+นความหนาแน'น
สถานะของโมเลกุลน่ันเอง จึงทําให-ลักษณะของ spin up และ spin down มีความสมมาตรน-อยกว'า
การดูดซับโมเลกุลยาบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม ดังนั้นจึงสามารถอธิบายได-ว'าการดูดซับ 
5-ฟลูออโรยูราซิล มีผลต'อความหนาแน'นสถานะของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิ
ชัน ซึ่งสอดคล-องกับการศึกษาการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน ซึ่งแสดงให-เห็นถึงการเปลี่ยนแปลง
สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ของท'อ ดังน้ันจึงสามารถสรุปได-ว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชันสามารถพัฒนาเป+นตัวตรวจจับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิล ได-ดีกว'าท'อนาโนโบรอน
ไนไทรด แบบปกติ 
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ภาพที่ 4.5 ความหนาแน'นสถานะของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด  (ก) 
5FU/aBNNT, (ข) 5FU/zBNNT, (ค) 5FU/ScN-aBNNT (ง) 5FU/ScB-aBNNT, (จ) 5FU/TiN-aBNNT 
(ฉ) 5FU/TiB-zBNNT, (ช) 5FU/ScN-zBNNT (ซ) 5FU/ScBzaBNNT (ฌ) 5FU/TiN-zBNNT และ (ญ) 
5FU/TiB-zBNNT (เส-นสีดําคือก'อนดูดซับและเส-นสีแดงคือหลังดูดซับ) 

(ก) (ข) 

(ค) (ง) 

(จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) 

(ฌ) (ญ) 
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4.2 การดูดซับยาคาร มัสทีนบนท�อนาโนโบรอนไนไทรด แบบซิกแซก 
 4.2.1 สมบัติทางโครงสร-างของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบซิกแซก 
             โครงสร-างท่ีเสถียรของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกแบบ
ดั้งเดิม แสดงดังภาพที่ 4.6 ความยาวพันธะ มุมพันธะและระยะดูดซับของการดูดซับยาคาร มัสทีน
แสดงดังตารางที่ 4.4 จากภาพและตารางพบว'าโครงสร-างการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอน
ไนไทรด ชนิดซิกแซกแบบดั้งเดิมมีความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-B, N2-B และ N3-B มีค'าเท'ากับ 
1.460, 1.453 และ 1.457 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-N-B2, B2-N-B3 และ B3-N-B1 มีค'า
อยู'ในช'วง 115.6, 119.7 และ 119.4 องศา ตามลําดับ และมุมพันธะตรงตําแหน'ง N1-B-N2, N2-B-
N3 และ N3-B-N1 มีค'าอยู'ในช'วง 118.6, 119.8 และ 119.5 องศา ตามลําดับ ระยะยึดจับระหว'าง
อะตอมออกซิเจนของโมเลกุลยากับท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม มีค'า 2.905 อังสตรอม และ
ระยะยึดจับระหว'างอะตอมไฮโดรเจนของโมเลกุลยากับอะตอมไนโตรเจนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบ
ดั้งเดิม มีค'า 3.685 อังสตรอม เมื่อเปรียบเทียบความยาวพันธะและมุมพันธะก'อนและหลังการดูดซับ
พบว'าแตกต'างกันเล็กน-อยและมีระยะของการดูดซับท่ีไกล ดังน้ันจึงอธิบายได-ว'าการดูดซับโมเลกุลยา
คาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมเกิดอันตรกิริยาแบบอ'อนๆ 

 

     
ภาพที่ 4.6 โครงสร-างที่เสถียรของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบซิกแซก 
(carmustine/zBNNT) 
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โครงสร-างท่ีเสถียรของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งไนโตรเจนและโบรอน แสดงดังภาพท่ี 4.7 ความยาวพันธะ มุมพันธะ
และระยะดูดซับ แสดงดังตารางท่ี 4.4 โครงสร-างท่ีมีการดูดซับคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมแมงกานีสตรงตําแหน'งไนโตรเจน (carmustine/MnN-zBNNT) พบว'าความ
ยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-Mn, B2-Mn และ B3-Mn มีค'าเท'ากับ 1.933, 2.050 และ 1.916 
อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-Mn-B2, B2-Mn-B3 และ B3-Mn-B1 มีค'าอยู'ระหว'าง 76.8, 
73.2 และ 91.8 องศา และระยะดูดซับ Mn-O และ N-H มีค'าเท'ากับ 1.943 และ 3.480 อังสตรอม 
ตามลําดับ และโครงสร-างที่มีการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการ
เติมแมงกานีสตรงตําแหน'งโบรอน (carmustine/MnB-zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง 
N1-Mn, N2-Mn และ N3-Mn มีค'าเท'ากับ 1.984, 1.984 และ 1.953 อังสตรอม มุมพันธะตรง
ตําแหน'ง N1-Mn-N2, N2-Mn-N3 และ N3-Mn-N1 มีค'าอยู'ระหว'าง 97.6, 93.6 และ 93.6 องศา 
และระยะดูดซับ Mn-O และ N-H มีค'าเท'ากับ 2.010 และ 3.811 อังสตรอม ตามลําดับ  

โครงสร-างท่ีมีการดูดซับคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมเทคนิ
เชียมตรงตําแหน'งไนโตรเจน (carmustine/TcN-zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-Tc, 
B2-Tc และ B3-Tc มีค'าเท'ากับ 2.014, 2.158 และ 1.966 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-Tc-
B2, B2-Tc-B3 และ B3-Tc-B1 มีค'าอยู'ระหว'าง 76.3, 71.6 และ 91.5 องศา และระยะดูดซับ Tc-O 
และ N-H มีค'าเท'ากับ 2.206 และ 3.479 อังสตรอม ตามลําดับ และโครงสร-างท่ีมีการดูดซับยาคาร 
มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมเทคนิเชียมตรงตําแหน'งโบรอน 
(carmustine/TcB-zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-Tc, N2-Tc และ N3-Tc มีค'า
เท'ากับ 1.974, 1.959 และ 1.958 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง N1-Tc-N2, N2-Tc-N3 และ 
N3-Tc-N1 มีค'าอยู'ระหว'าง 92.3, 94.3 และ 93.6 องศา และระยะดูดซับ Tc-O และ N-H มีค'า
เท'ากับ 2.031 และ 2.705 อังสตรอม ตามลําดับ 

โครงสร-างที่มีการดูดซับคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมรีเนียม
ตรงตําแหน'งไนโตรเจน (carmustine/ReN-zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-Re, B2-
Re และ B3-Re มีค'าเท'ากับ 2.052, 2.129 และ 1.995 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-Re-B2, 
B2-Re-B3 และ B3-Re-B1 มีค'าอยู'ระหว'าง 75.2, 77.7 และ 92.9 องศา และระยะดูดซับ Re-O และ 
N-H มีค'าเท'ากับ 2.028 และ 2.614 อังสตรอม ตามลําดับ และโครงสร-างที่มีการดูดซับยาคาร มัส     
ทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มีการเติมรีเนียมตรงตําแหน'งโบรอน (carmustine/ReB-
zBNNT) พบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง N1-Re, N2-Re และ N3-Re มีค'าเท'ากับ 1.957, 1.968 
และ 1.951 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง N1-Re-N2, N2-Re-N3 และ N3-Re-N1 มีค'าอยู'
ระหว'าง 91.2, 92.9 และ 95.6 องศา และระยะดูดซับ Re-O และ N-H มีค'าเท'ากับ 1.965 และ 
3.173 อังสตรอม ตามลําดับ 

เมื่อเปรียบเทียบโครงสร-างก'อนและหลังการดูดซับยาคาร สัมทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
ชนิดซิกแซกที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว'าความยาวพันธะและมุมพันธะแตกต'างจากเดิมอย'าง
ชัดเจนคือความยาวพันธะตรงตําแหน'งดูดซับมีค'ามากข้ึนหรือยาวข้ึน ยกเว-นการดูดซับยาคาร มัส      
ทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมแมงกานีสตรงตําแหน'งโบรอน พบว'าความยาวพันธะสั้น
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กว'าเดิม การวิเคราะห มุมพันธะพบว'าการดูดซับยาทําให-บางมุมพันธะตรงบริเวณที่มีการดูดซับยามีค'า
น-อยลงหรือแคบลงและบางโครงสร-างมีมุมพันธะที่กว-างข้ึน การศึกษาระยะดูดซับท่ีใกล-ที่สุดระหว'าง
ยาคาร มัสทีนและท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันพบว'ามีระยะที่ใกล-กว'าการดูดซับ
ยาบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม การเปลี่ยนแปลงทางโครงสร-างน้ีเกิดข้ึนเน่ืองจากโมเลกุลยา 
คาร มัสทีนเกิดอันตรกิริยาท่ีแรงกับท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันนั่นเอง 
 

 
ภาพที่ 4.7 โครงสร-างที่เสถียรของการดูดซับคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบซิกแซกที่มีการ
เติมโลหะแทรนซิชัน (ก) carmustine/MnN-BNNT, (ข) carmustine/TcN-BNNT, (ค) 
carmustine/ReN-BNNT, (ง) carmustine/MnB-BNNT, (จ) carmustine/TcB-BNNT และ (ฉ) 
carmustine/ReB-BNNT 
 
 
 
 
 

(ก) (ข) (ค) 

(ง) (จ) (ฉ) 
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ตารางที่ 4.4 ความยาวพันธะ มุมพันธะและระยะดูดซับของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโน
โบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ชนิด 
ความยาวพันธะ (อังสตรอม) มุมพันธะ (องศา)

ระยะดูดซับ
(อังสตรอม)

B1 or N1–M B2 or N2–M B3 or N3–M
B1–M–B2

or N1–M–N2
B2–M–B3 or 

N2–M–N3 
B3–M–B1 or 

N3–M–N1
 TM–O N-H

carmustine/zBNNT 1.460
(N1-B)

1.453
(N2-B)

1.457
(N3-B)

115.6 (B1-N-B2)
118.6 (N1-B-N2)

119.7 (B2-N-B3) 
119.8 (N2-B-N3) 

119.4 (B3-N-B1)
119.5 (N3-B-N1)

2.905 3.685

carmustine/MnN-

zBNNT 

1.933
(1.961)*

2.050
(1.960)

1.916
(1.965)

76.8
(75.6)*

73.2 
(85.6) 

91.8
(85.4)

1.943 3.480

carmustine/MnB-

zBNNT 

1.984
(1.817)

1.984
(1.817)

1.953
1.822)

97.6
(99.3)

93.6 
(103.2) 

93.6
(103.2)

2.010 3.811

carmustine/TcN-

zBNNT 

2.014
(2.118)

2.158
(2.010)

1.966
(1.973)

76.3
(78.2)

71.6 
(93.3) 

91.5
(74.3)

2.206 3.479

carmustine/TcB-

zBNNT 

1.974
(2.003)

1.959
(2.003)

1.958
(1.896)

92.3
(94.0)

94.3 
(92.4) 

93.6
(92.4)

2.031 2.705

carmustine/ReN-

zBNNT 

2.052
(2.071)

2.129
(2.071)

1.995
(2.012)

75.2
(75.9)

77.7 
(85.0) 

92.9
(85.0)

2.028 2.614

carmustine/ReB-

zBNNT 

1.957
(1.990)

1.968
(1.990)

1.951
(1.891)

91.2
(99.0)

92.9 
(93.2) 

95.6
(93.2)

1.965 3.173

* ความยาวพันธะและมุมพันธะก'อนการดูดซับ  

 
     4.2.2 สมบัติทางพลังงานของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซก 

    พลังงานดูดซับ (Eads) ของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิก
แซก แสดงดังตารางที่ 4.5 สําหรับการดูดซับโมเลกุลยาโดยการคํานวณในระบบแกnสพบว'าพลังงาน
การดูดซับของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดซิกแซกมีค'าเท'ากับ  
-32.92 กิโลแคลอรีต'อโมล พลังงานการดูดซับของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
ชนิดซิกแซกที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีค'าเท'ากับ -32.19 (carmustine/MnN-zBNNT), -41.71 
(carmustine/MnB-zBNNT), -20.35 (carmustine/TcN-zBNNT), -40.10 (carmustine/TcB-
zBNNT), -32.20 (carmustine/ReN-zBNNT) และ -44.00 (carmustine/ReB-zBNNT) กิโลแคลอรี
ต'อโมล อธิบายได-ว'าการเติมแมงกานีสตรงตําแหน'งไนโตรเจนและการเติมเทคนิเชียมและรีเนียมตรง
ตําแหน'งโบรอนสามารถปรับปรุงความสามารถในการดูดซับโมเลกุลยาบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ได- 

การดูดซับโมเลกุลยาโดยการคํานวณในระบบท่ีมีตัวทําละลายน้ําพบว'าพลังงานการดูดซับ
ของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดซิกแซกมีค'าเท'ากับ -1.82 กิโล
แคลอรีต'อโมล ซึ่งค'าพลังงานการดูดซับมีค'าน-อย แสดงว'าเกิดอันตรกิริยาแบบอ'อนๆ ในระบบตัวทํา
ละลายน้ํา การคํานวณพลังงานการดูดซับของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิด
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ซิกแซกที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันพบว'ามีค'าเท'ากับ -21.01 (carmustine/MnN-zBNNT), -25.42 
(carmustine/MnB-zBNNT), -10.19 (carmustine/TcN-zBNNT), -20.41 (carmustine/TcB-
zBNNT), -14.37 (carmustine/ReN-zBNNT) และ -30.67 (carmustine/ReB-zBNNT) กิโลแคลอรี
ต'อโมล อธิบายได-ว'าการเติมโลหะแทรนซิชันช'วยปรับปรุงความสามารถในการดูดซับโมเลกุลยาอย'าง
ชัดเจน โดยท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งโบรอนสามารถซับ
โมเลกุลยาได-ดีกว'าตําแหน'งไนโตรเจน โดยลําดับความสามารถในการดูดซับในระบบตัวทําละลายน้ํา
เป+นดังนี้ carmustine/Re-zBNNT > carmustine/Mn-zBNNT > carmustine/Tc-zBNNT 

การศึกษาพลังงานในการละลาย (Esolv) ในตัวทําละลายนํ้าของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อ
นาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดซิกแซกมีค'าเท'ากับ -0.33 กิโลแคลอรีต'อโมล พลังงานในการ
ละลายของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน
มีค'าเท'ากับ -34.34 (carmustine/MnN-zBNNT), -31.93 (carmustine/MnB-zBNNT), -38.23 
(carmustine/TcN-zBNNT) -35.07 (carmustine/TcB-zBNNT) -39.54 (carmustine/ReN-zBNNT) 
และ -40.28 (carmustine/ReB-zBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล ตามลําดับ จากข-อมูลพลังงานในการ
ละลายสรุปได-ว'า การเติมโลหะแทรนซิชันจะเพิ่มความสามารถในการละลายของท'อนาโนโบรอน    
ไนไทรด ที่มีการดูดซับยาคาร มัสทีนอย'างเห็นชัด โดยท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติม
รีเนียมตรงตําแหน'งโบรอนมีค'าพลังงานในการละลายดีท่ีสุด 
 
ตารางที่ 4.5 พลังงานดูดซับ (Eads) ในระบบแกnสและในตัวทําละลายนํ้าและพลังงานในการละลาย 
(Esol) ของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะ  
แทรนซิชัน 

      
 
 
 

ชนิด 
Eads (แกnส)

(กิโลแคลอรีต'อโมล)
Eads(ตัวทําละลาย)

(กิโลแคลอรีต'อโมล)
Esol

(กิโลแคลอรีต'อโมล)
carmustine/zBNNT -32.92 -1.82 -0.33

carmustine/MnN-zBNNT -32.19 -21.01 -34.34

carmustine/MnB-zBNNT -41.71 -25.42 -31.93

carmustine/TcN-zBNNT -20.35 -10.19 -38.23

carmustine/TcB-zBNNT -40.10 -20.41 -35.07

carmustine/ReN-zBNNT -32.20 -14.37 -39.54

carmustine/ReB-zBNNT -44.00 -30.67 -40.28
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4.2.3 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิด
ซิกแซก    

    สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิก
แซกแสดงดังตารางที่ 4.6 จากการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ในเทอมของ EHOMO และ ELUMO 
พบว'าก'อนและหลังการดูดซับมีค'าแตกต'างกันอย'างชัดเจน โดยค'าแถบพลังงานของท'อนาโนโบรอน  
ไนไทรด แบบดั้งเดิมที่มีการดูดซับโมเลกุลยามีค'าเท'ากับ 3.592 อิเล็กตรอนโวลต  มีค'าเปอร เซ็นต การ
เปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน 37.74% สําหรับโครงสร-างของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติม
แมงกานีส เทคนิเชียมและรีเนียม สําหรับโครงสร-าง carmustine/MnN-zBNNT, carmustine/MnB-
zBNNT, carmustine/TcN-zBNNT, carmustine/TcB-zBNNT, carmustine/ReN-zBNNT และ 
carmustine/ReB-zBNNT มีค'าเท'ากับ 1.225, 2.803, 1.388, 1.333, 1.252 และ 1.306 อิเล็กตรอน
โวลต  ตามลําดับ จากการศึกษาเปอร เซ็นต การเปลี่ยนแปลงค'าแถบพลังงานก'อนและหลังการดูดซับยา
พบว'าโครงสร-าง carmustine/MnN-zBNNT, carmustine/MnB-zBNNT, carmustine/TcN-zBNNT, 
carmustine/TcB-zBNNT, carmustine/ReN-zBNNT และ carmustine/ReB-zBNNT มีค'าเท'ากับ 
55.87, 10.75, 40.00, 15.72, 36.09 และ 17.24 อิเล็กตรอนโวลต  ตามลําดับ จากข-อมูลการ
เปลี่ยนแปลงค'าแถบพลังงาน ดังน้ันท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมเทคนิเชียมตรงตําแหน'ง
ไนโตรเจนจึงการเปลี่ยนแปลงสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส มากที่สุด 
               การศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ในเทอมของการถ'ายโอนประจุบางส'วน พบว'าการถ'าย
โอนประจุบางส'วนระหว'างโมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดซิกแซกมีค'าเท'ากับ 
0.028 อิเล็กตรอน แสดงว'าเป+นการถ'ายโอนประจุจากโมเลกุลยาไปยังท'อนาโนโบรอนไนไทรด และ
เป+นการถ'ายโอนประจุเพียงเล็กน-อย เนื่องจากเกิดอันตรกิริยาแบบอ'อนๆ นั่นเอง การถ'ายโอนประจุ
บางส'วนระหว'างโมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มีการเติมแมงกานีส เทคนิเชียม
และรีเนียมตรงตําแหน'งไนโตรเจนมีค'าเท'ากับ 0.161, 0.115, และ 0.200 อิเล็กตรอน ตามลําดับ และ
การถ'ายโอนประจุบางส'วนระหว'างโมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มีการเติม
แมงกานีส เทคนิเชียมและรีเนียมตรงตําแหน'งโบรอนมีค'าเท'ากับ 0.119, 0.097, และ -0.033 
อิเล็กตรอน ตามลําดับ โดยค'าการถ'ายโอนประจุเป+นบวกแสดงถึงการถ'ายโอนจากโมเลกุลยาไปยังท'อ 
ดังนั้น โครงสร-างของ carmustine/MnN-zBNNT, carmustine/MnB-zBNNT, carmustine/TcN-
zBNNT, carmustine/TcB-zBNNT และ carmustine/ReN-zBNNT จึงเป+นการถ'ายโอนประจุจากยา
ไปหาท'อ และค'าการถ'ายโอนประจุเป+นลบแสดงถึงถ'ายโอนประจุจากท'อไปยังโมเลกุลยา ดังนั้น
โครงสร-าง carmustine/ReB-zBNNT จึงเป+นการถ'ายโอนประจุจากท'อไปยังโมเลกุลยา นอกจากนี้ยัง
พบว'าการค'าถ'ายโอนประจุระหว'างโมเลกุลยาและท'อของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะ  
แทรนซิชันมีค'ามากกว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบด้ังเดิม แสดงถึงอันตรกิริยาที่แข็งแรงระหว'าง
โมเลกุลยากับท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันน่ันเอง 
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ตารางที่ 4.6 พลังงานของออร บิทัลสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู' พลังงานของออร บิทัลตํ่าสุดที่ไม'มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู' แถบพลังงาน เปอร เซ็นต การเปลี่ยนแถบพลังงานและการถ'ายโอนประจุบางส'วน
ของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิ
ชัน 

* แถบพลังงานก'อนการดูดซับ 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
  
 
 
 
 

ชนิด EHOMO (eV) ELUMO (eV) Egap (eV) ∆Egap
 (eV) %∆Egap

 (%) PCT (e)

carmustine/zBNNT -6.694
(-6.721)*

-3.102
(-0.952)

3.592 
(5.769) 

2.177 37.74 0.028

carmustine/MnN-zBNNT -5.089
(-5.306)

-3.864
(-2.530)

1.225 
(2.776) 

1.551 55.87 0.161

carmustine/MnB-zBNNT -5.633
(-6.041)

-2.830
(-3.510)

2.803 
(2.531) 

0.272 10.75 0.119

carmustine/TcN-zBNNT -5.170
(-5.442)

-3.782
(-3.129)

1.388 
(2.313) 

0.925 40.00 0.115

carmustine/TcB-zBNNT -4.789
(-5.034)

-3.456
(-3.456)

1.333 
(1.578) 

0.248 15.72 0.097

carmustine/ReN-zBNNT -5.034
(-5.578)

-3.782
(-3.619)

1.252 
(1.959) 

0.707 36.09 0.200

carmustine/ReB-zBNNT -4.544
(-4.653)

-3.238
(-3.075)

1.306 
(1.578) 

0.272 17.24 -0.033
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 การพลnอตการกระจายตัวออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโน
โบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันแสดงดังภาพที่ 4.8 และ 4.9 
ตามลําดับ สําหรับโครงสร-างการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมอธิบายได-
ว'า อิเล็กตรอนของออร บิทัล HOMO กระจายตัวอยู'รอบๆ ท'อนาโนโบรอนไนไทรด  และออร บิทัล 
LUMO จะกระจายตัวอยู'ตรงบริเวณโมเลกุลยา สําหรับโครงสร-างการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโน
โบรอนไนไทรด แบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน อธิบายได-ว'าอิเล็กตรอนของออร บิทัล HOMO 
กระจายตัวอยู'รอบๆ ตําแหน'งที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันและออร บิทัล LUMO จะกระจายตัวอยู'ตรง
บริเวณโมเลกุลยา เนื่องจากตําแหน'งที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีความเสถียรทางโครงสร-างต่ํา จึงทํา
ให-บริเวณดังกล'าวเกิดการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนซึ่งเหมาะกับการเกิดอันตรกิริยากับโมเลกุลยา จึง
ทําให-การดูดซับโมเลกุลยาบริเวณดังกล'าวเกิดอันตรกิริยาที่แข็งแรง ซึ่งสอดคล-องกับค'าพลังงานการ
ดูดซับ และการกระจายตัวของออร บิทัล LUMO ตรงบริเวณยาเกิดข้ึนเน่ืองจากระหว'างกระบวนการ
ดูดซับเกิดการถ'ายโอนประจุจากโมเลกุลยาไปยังท'อ  นาโนโบรอนไนไทรด ทําให-บริเวณรอบๆ โมเลกุล
ยาเกิดออร บิทัลว'างนั่นเอง 
 

 
ภาพที่ 4.8 การพลnอตการกระจายตวัของออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดยาคาร มัสทีน 
บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ดั้งเดิมชนิดซิกแซก 
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ภาพที่ 4.9 การพลnอตการกระจายตัวของออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดซับคาร มัสทีนบน
ท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ก) carmustine/MnN-BNNT, (ข) 
carmustine/TcN-BNNT, (ค) carmustine/ReN-BNNT, (ง) carmustine/MnB-BNNT, (จ) 
carmustine/TcB-BNCNT และ (ฉ) carmustine/ReB-BNNT  
 

 
              
 
 
  

(ก) (ข) 

(ค) (ง) 

(จ) (ฉ) 
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        ได-ทําการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ในเทอมของความหนาแน'นสถานะของท'อนาโนโบรอน
ไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันท่ีมีการดูดซับคาร มัสทีน แสดงดังภาพท่ี 4.10 
และ 4.11 ตามลําดับ เมื่อเปรียบเทียบความหนาแน'นสถานะของท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม
ก'อนและหลังการดูดซับคาร มัสทีน (เส-นสีดําและเส-นประสีน้ําเงิน) พบว'าความหนาแน'นสถานะเกิด
การเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน-อยในช'วงพลังงาน –10 ถึง 10 อิเล็กตรอนโวลต  เม่ือเปรียบเทียบความ
หนาแน'นสถานะของท'อนาโนคาร บอนแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันก'อนและหลังดูดซับคาร มัสทีน
จะเห็นว'าหลังดูดซับยาคาร มัสทีน ความหนาแน'นสถานะจะเลื่อนจากตําแหน'งของก'อนการดูดซับ 
อย'างชัดเจนทุกช'วงพลังงาน โดยเฉพาะช'วงพลังงาน -6 ถึง -1 อิเล็กตรอนโวลต  มีพีกใหม'เกิดข้ึน ซึ่ง
เป+นความหนาแน'นสถานะของโมเลกุลน่ันเอง ดังนั้นจึงสามารถอธิบายได-ว'าการดูดซับคาร มัสทีน มีผล
ต'อความหนาแน'นสถานะของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน ซึ่งสอดคล-องกับ
การศึกษาการเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน ดังนั้นจึงสามารถสรุปได-ว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการ
เติมโลหะแทรนซิชันสามารถพัฒนาเป+นตัวตรวจจับโมเลกุลยาคาร มัสทีนได-ดีกว'าท'อนาโนโบรอน     
ไนไทรด แบบปกต ิ
 

 
ภาพที่ 4.10 ความหนาแน'นสถานะของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม 
(เส-นสีดาํคือก'อนดูดซับและเส-นประสีน้ําเงินคือหลังดูดซับ) 
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ภาพที่ 4.11 ความหนาแน'นสถานะของการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนคาร ไบด ที่มีการเติม
โลหะแทรนซิชัน (ก) carmustine/MnN-zBNNT, (ข) carmustine/TcN-zBNNT, (ค) 
carmustine/ReN-zBNNT, (ง) carmustine/MnB-zBNNT, (จ) carmustine/TcB-zBNNT และ (ฉ) 
carmustine/ReB-zBNNT (เส-นสีดําคือก'อนดูดซับและเส-นประสีนํ้าเงินคือหลังดูดซับ) 
 
     
 
 

(ก) (ข) 

(ค) (ง) 

(จ) (ฉ) 
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4.3 การดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท�อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร  
     4.3.1 สมบัติทางโครงสร-างการดูดซับการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอน     
ไนไทรด ชนิดอาร มแชร  
             การศึกษาอันตรกิริยาระหว'างยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด  (HC) บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
ชนิดอาร มแชร แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน โดยสังเกตจากการเปลี่ยนแปลงสมบัติ
ทางโครงสร-าง โครงสร-างท่ีเสถียรของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
ชนิดอาร มแชร แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังภาพท่ี 4.12 และ 4.13 
ตามลําดับ ความยาวพันธะ มุมพันธะและระยะดูดซับของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อ
นาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงดังตารางที่ 4.7 จากภาพ
และตาราง พบว'าการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดซิก
แซก (HC/aBNNT) มีความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-N, B2-N และ B3-N มีค'าเท'ากับ 1.457, 1.453 
และ 1.452 อังสตรอม มุมพันธะตรงตําแหน'ง B1-N-B2, B2-N-B3 และ B3-N-B1 มีค'าเท'ากับ 117.0, 
117.6 และ 120.1 องศา ตามลําดับ และมุมพันธะตรงตําแหน'ง N1-B-BN2, N2-B-N3 และ N3-B-N1 
มีค'าเท'ากับ 119.1, 119.5 และ 119.6 องศา ตามลําดับ ระยะดูดซับระหว'างท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
แบบดั้งเดิมและอะตอมออกซิเจนของโมเลกุลยามีค'าเท'ากับ 2.568 อังสตรอม และระยะดูดซับ
ระหว'างท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและอะตอมไฮโดรเจนของโมเลกุลยามีค'าเท'ากับ 1.952 
อังสตรอม การดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
ตรงตําแหน'งไนโตรเจนพบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-TM, B2-TM และ B3-TM มีค'าอยู'
ระหว'าง 1.912-2.033, 1.925-2.125 และ 1.899-2.033 อังสตรอม ตามลําดับ มุมพันธะตรงตําแหน'ง 
B1-TM-B2, B2-TM-B3 และ B3-TM-B1 มีค'าอยู'ระหว'าง 81.0-88.6, 79.7-82.9 และ 78.7-87.5 
องศา ตามลําดับ  

การดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน
ตรงตําแหน'งโบรอนพบว'าความยาวพันธะตรงตําแหน'ง B1-TM, B2-TM และ B3-TM มีค'าอยู'ระหว'าง 
1.840-2.075, 1.861-2.071 และ 1.830-1.984 อังสตรอม ตามลําดับ และมุมพันธะตรงตําแหน'ง 
N1-TM-N2, N2-TM-N3 และ N3-TM-N1 มีค'าอยู'ระหว'าง 88.5-98.4, 89.8-98.9 และ 92.2-97.7 
องศา ตามลําดับ เมื่อเปรียบเทียบโครงสร-างก'อนและหลังการดูดซับยาคาร มัสทีนบนท'อ  นาโนโบรอน
ไนไทรด แบบดั้งเดิมพบว'าความยาวพันธะและมุมพันธะมีการเปลี่ยนแปลงเล็กน-อย ในขณะท่ีการดูด
ซับยาคาร มัสทีนบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน พบว'าความยาวพันธะและมุม
พันธะของท'อเกิดการเปลี่ยนแปลงทางโครงสร-างอย'างชัดเจน ซึ่งความยาวพันธะและมุมพันธะก'อน
การดูดซับโมเลกุลยาคํานวณด-วยวิธี DFT ที่ระดับ B3L3P โดย Sripadung และคณะ (2019) 
เนื่องจากโมเลกุลยาเกิดอันตรกิริยาที่แรงกับท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันนั่นเอง 
การศึกษาระยะดูดซับที่ใกล-ที่สุดระหว'างโมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรน
ซิชันตรงตําแหน'งอะตอมของโละหะแทรนซิชันกับอะตอมออกซิเจน (TM-O) ของโมเลกุลยาพบว'า
โครงสร-าง HC/FeN-aBNNT, HC/RuN-aBNNT, HC/OsN-aBNNT, HC/CoN-aBNNT, HC/RhN-
aBNNT, HC/IrN-aBNNT, HC/NiN-aBNNT, HC/PdN-aBNNT และ HC/PtN-aBNNT มีค'าเท'ากับ 
1.964, 2.216, 2.179, 1.954, 2.240, 2.204, 1.969, 2.237 และ 2.261 อังสตรอม ตามลําดับ และ
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ระยะดูดซับสําหรับโครงสร-าง HC/FeB-aBNNT, HC/RuB-aBNNT, HC/OsB-aBNNT, HC/CoB-
aBNNT, HC/RhB-aBNNT, HC/IrB-aBNNT, HC/NiB-aBNNT, HC/PdB-aBNNT และ HC/PtB-
aBNNT มีค'าเท'ากับ 1.973, 2.163, 2.166, 1.988, 2.239, 2.196, 1.987, 2.154 และ 2.160 
อังสตรอม ตามลําดับ ระยะดูดซับระหว'างอะตอมไนโตรเจนของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชันและอะตอมไฮโดรเจนของโมเลกุลยา (N-H) สําหรับโครงสร-าง HC/FeN-aBNNT, 
HC/RuN-aBNNT, HC/OsN-aBNNT, HC/CoN-aBNNT, HC/RhN-aBNNT, HC/IrN-aBNNT, HC/NiN-
aBNNT, HC/PdN-aBNNT และ HC/PtN-aBNNT มีค'าเท'ากับ 2.766, 3.170, 3.017, 2.973, 3.066, 
2.995, 3.015, 3.129 และ 3.155 อังสตรอม ตามลําดับ และระยะดูดซับสําหรับ โครงสร-าง HC/FeB-
aBNNT, HC/RuB-aBNNT, HC/OsB-aBNNT, HC/CoB-aBNNT, HC/RhB-aBNNT, HC/IrB-aBNNT, 
HC/NiB-aBNNT, HC/PdB-aBNNT และ HC/PtB-aBNNT มีค'าเท'ากับ 3.241, 3.325, 3.071, 2.640, 
2.988, 3.438, 3.333, 2.977 และ 2.985 อังสตรอม ตามลําดับ สรุปได-ว'าระยะดูดซับระหว'างท'อนา
โนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันและอะตอมออกซิเจนของโมเลกุลยาสั้นกว'าระยะดูดซับ
ระหว'างท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและอะตอมออกซิเจนของโมเลกุลยา  
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ตารางที่ 4.7 ความยาวพันธะ มุมพันธะและระยะดูดซับของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด     
บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ชนิด 
ความยาวพันธะ (อังสตรอม) มุมพันธะ (องศา)  

ระยะดูดซับ 
(อังสตรอม) 

B1 or N1–M B2 or N2–M B3 or N3–M
B1–M–B2

or N1–M–N2
B2–M–B3 or 

N2–M–N3
B3–M–B1 or 

N3–M–N1
 TM–O TM-H

HC/aBNNT 1.457 (B1-N) 
 

1.453 (B2-N) 1.452 (B3-N) 117.0
(B1-N-B2)

119.1
(N1-B-N2)

117.6
(B2-N-B3)

119.5
(N2-B-N3)

120.1
(B3-N-B1)

119.6
(N3-B-N1)

2.568 1.952

HC/FeN-aBNNT 1.917 1.989 1.914 81.6 81.1 83.5 1.964 2.766

HC/RuN-aBNNT 2.033 2.014 2.031 82.0 81.96 78.7 2.216 3.170

HC/OsN-aBNNT 2.010 2.063 2.033 81.0 78.6 82.7 2.179 3.017

HC/CoN-aBNNT 1.863 1.925 1.866 84.0 82.4 88.7 1.954 2.973

HC/RhN-aBNNT 1.965 2.032 1.972 82.2 80.5 86.7 2.240 3.066

HC/IrN-aBNNT 1.971 2.042 1.983 82.8 80.5 87.5 2.204 2.995

HC/NiN-aBNNT 1.912 1.998 1.899 88.6 82.1 83.7 1.969 3.015

HC/PdN-aBNNT 2.018 2.125 2.007 85.3 79.7 83.8 2.237 3.129

HC/PtN-aBNNT 1.999 2.107 2.000 87.4 82.9 86.3 2.261 3.155

HC/FeB-aBNNT 1.840 1.861 1.830 97.9 98.9 97.8 1.973 3.241

HC/RuB-aBNNT 1.957 1.986 1.984 90.6 91.6 92.6 2.163 3.325

HC/OsB-aBNNT 1.995 1.989 1.965 95.6 91.5 92.6 2.166 3.071

HC/CoB-aBNNT 1.824 1.882 1.829 98.1 97.6 97.2 1.988 2.640

HC/RhB-aBNNT 1.959 1.990 1.972 92.6 92.0 92.20 2.239 2.988

HC/IrB-aBNNT 1.979 2.006 1.978 88.5 91.4 93.3 2.196 3.438

HC/NiB-aBNNT 1.917 1.920 1.835 98.4 94.6 97.0 1.987 3.333

HC/PdB-aBNNT 2.075 2.071 1.945 95.8 89.8 92.7 2.154 2.977

HC/PtB-aBNNT 2.073 2.066 1.958 97.6 90.6 93.1 2.160 2.985

  
. 
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ภาพที่ 4.12 โครงสร-างที่เสถียรของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด  
แบบดั้งเดิม  
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ภาพที่ 4.13 โครงสร-างที่เสถียรของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มี
การเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งไนโตรเจน (ก) HC/FeN-aBNNT, (ข) HC/CoN-aBNNT, (ค) 
HC/NiN-aBNNT, (ง) HC/RuN-aBNNT, (จ) HC/RhN-aBNNT, (ฉ) HC/PdN-aBNNT, (ช) HC/OsN-
aBNNT, (ซ) HC/IrN-aBNNT และ (ฌ) HC/PtN-aBNNT 

 
 

 

(ก) (ข) (ค) 

(ง) (จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) (ฌ) 
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ภาพที่ 4.14 โครงสร-างที่เสถียรของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มี
การเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งโบรอน (ก) HC/FeB-aBNNT, (ข) HC/CoB-aBNNT, (ค) HC/NiB-
aBNNT, (ง) HC/RuB-aBNNT, (จ) HC/RhB-aBNNT, (ฉ) HC/PdB-aBNNT, (ช) HC/OsB-aBNNT, (ซ) 
HC/IrB-aBNNT และ (ฌ) HC/PtB-aBNNT 
 
 
 
 

(ก) (ข) (ค) 

(ง) (จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) (ฌ) 
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4.3.2 สมบัติทางพลังงานของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิด
อาร มแชร  

พลังงานดูดซับของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิด
อาร มแชร  แสดงดังตารางที่ 4.8 สําหรับการดูดซับโมเลกุลยาโดยการคํานวณในระบบแกnสพบว'า
พลังงานการดูดซับของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิด
อาร มแชร มีค'าเท'ากับ -1.38 กิโลแคลอรีต'อโมล พลังงานการดูดซับของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บา
ไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งไนโตรเจนมีค'า
เท'ากับ -36.42 (HC/FeN-aBNNT), -21.43 (HC/RuN-aBNNT), -31.01 (HC/OsN-aBNNT), -34.65 
(HC/CoN-aBNNT), -22.53 (HC/RhN-aBNNT), -26.29 (HC/IrN-aBNNT), -29.96 (HC/NiN-aBNNT), 
-20.86 (HC/PdN-aBNNT) และ -18.82 (HC/PtN-aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล และพลังงานการดูด
ซับของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งโบรอนมีค'าเท'ากับ -32.86 (HC/FeB-aBNNT), -26.49 (HC/RuB-
aBNNT), -29.65 (HC/OsB-aBNNT), -28.64 (HC/CoB-aBNNT), -22.39 (HC/RhB-aBNNT), -19.33 
(HC/IrB-aBNNT), -27.06 (HC/NiB-aBNNT), -28.64 (HC/PdB-aBNNT) และ -30.42 (HC/PtB-
aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล ดังนั้นจึงสรุปได-ว'า การเติมโลหะแทรนซิชันจะเพิ่มความสามารถในการ
ดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ให-สูงข้ึนอย'างเห็นชัด นอกจากนี้ยังพบว'า
สําหรับระบบ FeN-aBNNT, OsN-aBNNT, CoN-aBNNT, RhN-aBNNT, IrN-aBNNT และ NiN-aBNNT 
การเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งไนโตรเจนของท'อนาโนโบรอนไนไทรด จะดูดซับโมเลกุลยาได-
ดีกว'าตําแหน'งโบรอน ในขณะที่โครงสร-าง RuB-aBNNT, PdB-aBNNT และ PtB-aBNNT จะพบว'าการ
เติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งโบรอนของท'อนาโบรอนไนไทรด จะดูดซับโมเลกุลยาได-ดีกว'าตําแหน'ง
ไนโตรเจน โดยท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติมเหล็กตรงตําแหน'งไนโตรเจนมีค'า
พลังงานการดูดซับดีท่ีสุด 

การดูดซับโมเลกุลยาโดยการคํานวณในระบบท่ีมีตัวทําละลายน้ําพบว'าพลังงานการดูดซับ
ของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดอาร แชร มีค'า
เท'ากับ -0.60 กิโลแคลอรีต'อโมล พลังงานการดูดซับของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อ  
นาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งไนโตรเจนมีค'าเท'ากับ      
-24.37 (HC/FeN-aBNNT), -11.99 (HC/RuN-aBNNT), -18.32 (HC/OsN-aBNNT), -24.49 
(HC/CoN-aBNNT), -9.94 (HC/RhN-aBNNT), -12.37 (HC/IrN-aBNNT), -22.41 (HC/NiN-aBNNT), -
13.14 (HC/PdN-aBNNT) และ -9.93 (HC/PtN-aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล และพลังงานการดูดซับ
ของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติมโลหะ   
แทรนซิชันตรงตําแหน'งโบรอนในตัวทําละลายนํ้ามีค'าเท'ากับ -20.88 (HC/FeB-aBNNT), -14.25 
(HC/RuB-aBNNT), -28.91 (HC/OsB-aBNNT), -21.80 (HC/CoB-aBNNT), -14.42 (HC/RhB-
aBNNT), -12.23 (HC/IrB-aBNNT), -20.44 (HC/NiB-aBNNT), -18.11 (HC/PdB-aBNNT) และ -
17.42 (HC/PtB-aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล อธิบายได-กว'าการเติมโลหะแทรนซิชันบนท'อนาโน
โบรอนไนไทรด ช'วยปรับปรุงความสามารถในการดูดซับโมเลกุลยาในตัวทําละลายนํ้าได- โดยท'อนาโน
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โบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ที่มีการเติมออสเมียมตรงตําแหน'งโบรอนมีค'าพลังงานการดูดซับใน
ระบบตัวทําละลายน้ําได-ดีที่สุด 

การศึกษาพลังงานในการละลายในตัวทําละลายนํ้าของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บา
ไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมชนิดอาร แชร มีค'าเท'ากับ -22.25 กิโลแคลอรีต'อโมล 
พลังงานในการละลายของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร ม
แชร ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งไนโตรเจนมีค'า -22.19 (HC/FeN-aBNNT), -25.05 
(HC/RuN-aBNNT), -23.78 (HC/OsN-aBNNT), -20.60 (HC/CoN-aBNNT), -18.44 (HC/RhN-
aBNNT), -24.25 (HC/IrN-aBNNT), -20.41 (HC/NiN-aBNNT), -21.59 (HC/PdN-aBNNT) และ      
-24.23 (HC/PtN-aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล และพลังงานในการละลายของการดูดซับยาไฮดรอกซิล
คาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดอาร มแชร ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งโบรอนมี
ค'าเท'ากับ -24.59 (HC/FeB-aBNNT), -29.17 (HC/RuB-aBNNT), -28.34 (HC/OsB-aBNNT), -26.16 
(HC/CoB-aBNNT), -29.61 (HC/RhB-aBNNT), -35.16 (HC/IrB-aBNNT), -25.39 (HC/NiB-aBNNT), 
-26.06 (HC/PdB-aBNNT) และ -29.76 (HC/PtB-aBNNT) กิโลแคลอรีต'อโมล จากข-อมูลพลังงานใน
การละลายสรุปได-ว'า การเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งโบรอนจะเพิ่มความสามารถในการละลาย
ของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด อย'างเห็นชัด สําหรับการเติม       
รูทิเดียม ออสเมียม อิริเดียมและแพลทินัมตรงตําแหน'งไนโตรเจนจะเพิ่มความสามารถในการละลาย
ของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด อย'างเห็นชัดเช'นกัน ยกเว-นกรณี
ของท'อนาโนโบรอนไนไทรด ชนิดซิกแซกท่ีมีการเติมเหล็ก โคบอลต  โรเดียม นิกเกิลและแพลลาเดียม 
ตรงตําแหน'งไนไตรเจนทําให-ความสามารถในการละลายลดลง 
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ตารางที่ 4.8 พลังงานการดูดซับในระบบแกnสและตัวทําละลายของการดูดซับยาไฮดรอกซิล 
คาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ระบบ Eads (แกnส)
(กิโลแคลอรีต'อโมล)

Eads (ตัวทําละลาย)
(กิโลแคลอรีต'อโมล)

Esol

(กิโลแคลอรีต'อโมล)
HC/aBNNT -1.38 -0.60 -22.25

HC/FeN-aBNNT -36.42 -24.37 -22.19

HC/RuN-aBNNT -21.43 -11.99 -25.05

HC/OsN-aBNNT -31.01 -18.32 -23.78

HC/CoN-aBNNT -34.65 -24.49 -20.60

HC/RhN-aBNNT -22.53 -9.94 -18.44

HC/IrN-aBNNT -26.29 -12.37 -24.25

HC/NiN-aBNNT -29.96 -22.41 -20.41

HC/PdN-aBNNT -20.86 -13.14 -21.59

HC/PtN-aBNNT -18.82 -9.93 -24.23

HC/FeB-aBNNT -32.86 -20.88 -24.59

HC/RuB-aBNNT -26.49 -14.25 -29.17

HC/OsB-aBNNT -29.65 -28.91 -28.34

HC/CoB-aBNNT -28.64 -21.80 -26.16

HC/RhB-aBNNT -22.39 -14.42 -29.61

HC/IrB-aBNNT -19.33 -12.23 -35.16

HC/NiB-aBNNT -27.06 -20.44 -25.39

HC/PdB-aBNNT -28.64 -18.11 -26.06

HC/PtB-aBNNT -30.42 -17.42 -29.76

 
        4.3.3 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
ชนิดอาร มแชร  

พลังงานของออร บิทัลสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู'และพลังงานของออร บิทัลตํ่าสุดที่ไม'มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู' แถบพลังงาน การเปลี่ยนแถบพลังงานและการถ'ายโอนประจุบางส'วนของการดูด
ซับไฮดรอกวิลคาร บาไมด บนท'อนาโนคาร บอนแบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดง
ดังตารางที่ 4.9 จากการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ในเทอมของ EHOMO และ ELUMO ของท'อนาโน
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โบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมท่ีมีการดูดซับโมเลกุลยามีค'าเท'ากับ -6.531 และ -0.517 อิเล็กตรอนโวลต  
ตามลําดับ พบว'าแถบพลังงานมีค'าเท'ากับ 6.014 อิเล็กตรอนโวลต  Sripadung และคณะ (2019) ได-
รายงานค'า EHOMO และ ELUMO ของท'อนาโนคาร บอนแบบด้ังเดิมชนิดอาร มแชร ซึ่งมีค'าเท'ากับ -6.612 
และ    -0.599 อิเล็กตรอนโวลต  ตามลําดับ พบว'าแถบพลังงานมีค'าเท'ากับ 6.014 อิเล็กตรอนโวลต  
เมื่อเปรียบเทียบแถบพลังงานของท'อก'อนและหลังดูดซับโมเลกุลยาพบว'าแถบพลังงานไม'มีการ
เปลี่ยนแปลง ดังนั้นท'อนาโนคาร บอนแบบดั้งเดิมจึงไม'เหมาะท่ีจะพัฒนาเป+นตัวตรวจจับไฮดรอกซิล
คาร บาไมด  ในขณะที่การดูดซับโมเลกุลยาทําให- EHOMO, ELUMO และแถบพลังงานของท'อนาโน
คาร บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเกิดการเปลี่ยนแปลงอย'างชัดเจน (ยกเว-นโครงสร-าง HC/OsN-
aBNNT HC/CoB-aBNNT ไม'มีการเปล่ียนแปลงค'าแถบพลังงาน) โดยพบว'าการเปลี่ยนแปลง
แถบพลังงานของโครงสร-าง HC/FeN-aBNNT, HC/RuN-aBNNT, HC/CoN-aBNNT, HC/RhN-aBNNT, 
HC/IrN-aBNNT, HC/NiN-aBNNT, HC/PdN-aBNNT และ HC/PtN-aBNNT มีค'าเท'ากับ 0.680, 
0.191, 0.218, 0.354, 0.408, 0.136, 0.081 และ 0.054 อิเล็กตรอนโวลต  ตามลําดับ และการ
เปลี่ยนแปลงแถบพลังงานของโครงสร-าง HC/FeB-aBNNT, HC/RuB-aBNNT, HC/OsB-aBNNT, 
HC/RhB-aBNNT, HC/IrB-aBNNT, HC/NiB-aBNNT, HC/PdB-aBNNT และ HC/PtB-aBNNT มีค'า
เท'ากับ 0326, 0.626, 0.463, 0.001, 0.381, 0.190, 0.599 และ 0.571 อิเล็กตรอนโวลต  ตามลําดับ 
ดังนั้นจึงสามารถสรุปได-ว'าท'อนาโนคาร บอนที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีความเหมาะสมท่ีจะพัฒนา
เป+นตัวตรวจจับโมเลกุลยา  

การศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ในเทอมของการถ'ายโอนประจุบางส'วน แสดงในตาราง
ที่ 4.9 พบว'ามีการถ'ายโอนประจุบางส'วนระหว'างโมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม
เพียง 0.041 อิเล็กตรอน ในขณะที่การถ'ายโอนประจุบางส'วนระหว'างโมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอน
ไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งไนโตรเจนสําหรับโครงสร-าง HC/FeN-aBNNT, 
HC/RuN-aBNNT, HC/OsN-aBNNT, HC/CoN-aBNNT, HC/RhN-aBNNT, HC/IrN-aBNNT, HC/NiN-
aBNNT, HC/PdN-aBNNT และ HC/PtN-aBNNT มีค'าเท'ากับ 0.218, 0.219, 0.190, 0.210, 0.144, 
0.173, 0.172, 0.131 และ0.139 อิเล็กตรอน ตามลําดับ และการถ'ายโอนประจุบางส'วนระหว'าง
โมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันตรงตําแหน'งโบรอนสําหรับ
โครงสร-าง HC/FeB-aBNNT, HC/RuB-aBNNT, HC/OsB-aBNNT, HC/CoB-aBNNT, HC/RhB-
aBNNT, HC/IrB-aBNNT, HC/NiB-aBNNT, HC/PdB-aBNNT และ HC/PtB-aBNNT มีค'าเท'ากับ 
0.205, 0.163, 0.215, 0.177, 0.283, 0.153, 0.163, 0.187 และ 0.210 อิเล็กตรอน ตามลําดับ 
แสดงให-เห็นถึงการถ'ายโอนอิเล็กตรอนจากโมเลกุลยาไปยังท'อนาโนโบรอนไนไทรด และการถ'ายโอน
ประจุระหว'างโมเลกุลยากับท'อนาโนโบรอนไนไทรด ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีค'ามากกว'าท'อนาโน
โบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม เน่ืองจากเกิดอันตรกิริยาที่แรงกว'าน่ันเอง 
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ตารางที่ 4.9 พลังงานของออร บิทัลสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู' พลังงานของออร บิทัลตํ่าสุดที่ไม'มี
อิเล็กตรอนบรรจุอยู' แถบพลังงาน การเปลี่ยนแถบพลังงานและการถ'ายโอนประจุบางส'วนของการดูด
ซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะ         
แทรนซิชัน 

ระบบ EHOMO

(อิเล็กตรอนโวลต )
ELUMO

(อิเล็กตรอนโวลต )
Egap 

(อิเล็กตรอนโวลต ) 
∆Egap PCT

(อิเล็กตรอน)
HC/aBNNT -6.531 -0.517 6.014 0.000 0.041

HC/FeN-aBNNT -5.878 -2.231 3.646 -0.680 0.218

HC/RuN-aBNNT -5.252 -2.395 2.857 -0.191 0.219

HC/OsN-aBNNT -4.789 -2.259 2.531 0.000 0.190

HC/CoN-aBNNT -6.204 -2.748 3.456 -0.218 0.210

HC/RhN-aBNNT -5.524 -2.123 3.402 -0.354 0.144

HC/IrN-aBNNT -5.116 -2.123 2.993 -0.408 0.173

HC/NiN-aBNNT -5.987 -4.027 1.959 0.136 0.172

HC/PdN-aBNNT -5.606 -3.102 2.504 -0.081 0.131

HC/PtN-aBNNT -5.197 -2.748 2.449 0.054 0.139

HC/FeB-aBNNT -4.680 -1.088 3.592 -0.326 0.205

HC/RuB-aBNNT -5.334 -2.123 3.211 -0.626 0.163

HC/OsB-aBNNT -5.225 -2.531 2.694 -0.463 0.215

HC/CoB-aBNNT -5.415 -1.225 4.191 0.000 0.177

HC/RhB-aBNNT -5.769 -1.007 4.762 -0.001 0.283

HC/IrB-aBNNT -5.742 -1.252 4.490 0.381 0.153

HC/NiB-aBNNT -3.483 -1.497 1.986 -0.190 0.163

HC/PdB-aBNNT -3.129 -1.415 1.714 -0.599 0.187

HC/PtB-aBNNT -3.129 -1.469 1.660 -0.571 0.210
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การพลnอตการกระจายตัวออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดซับไฮดรอกซิล   
คาร บาไมด บนท'อนาโนคาร บอนแบบดั้งเดิมแสดงดังภาพที่ 4.15 จากรูปอธิบายได-ว'าท้ังออร บิทัล 
HOMO และ LUMO จะกระจายตัวอยู'รอบๆ ท'อนาโนโบรอนไนไทรด  เนื่องจากท'อนาโนคาร บอน
ประกอบด-วยอะตอมโบรอนและไนโตรเจนและสร-างพันธะแบบโคออร ดิเนตโคเวเลนต  อิเล็กตรอนจึง
เคลื่อนที่อยู'รอบๆ อะตอมโบรอนและไนโตรเจนทุกอะตอม ไม'มีการเคลื่อนของอิเล็กตรอนระหว'าง
โมเลกุลยาและท'อ ในขณะท่ีการพลnอตการกระจายตัวออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดซับ
โมเลกุลยาบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน (แสดงดังภาพที่ 4.16 และ 4.17) 
อธิบายได-ว'าอิเล็กตรอนกระจายตัวอยู'รอบๆ ตําแหน'งที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันและโมเลกุลยา 
เนื่องจากตําแหน'งที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมีความเสถียรทางโครงสร-างตํ่า จึงเกิดการเคลื่อนของ
อิเล็กตรอนตรงบริเวณน้ัน ส'วนการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนตรงบริเวณโมเลกุลยาเนื่องจากเกิดการ
ถ'ายโอนประจุระหว'างโมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด นั่นเอง ซึ่งแสดงถึงการเกิดอันตรกิริยา
ระหว'างโมเลกุลยาและท'อนาโนโบรอนไนไทรด  

 

    
(ก)                           (ข) 

ภาพที่ 4.15 การพลnอตการกระจายตัวออร บิทัล (ก) HOMO และ (ข) LUMO ของการดูดซับไฮดรอก
ซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบดั้งเดิม   
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ภาพที่ 4.16 การพลnอตการกระจายตัวออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดซับไฮดรอกซิล   
คาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด  (ก) HC/FeN-aBNNT, (ข) HC/CoN-aBNNT, (ค) HC/NiN-
aBNNT, (ง) HC/RuN-aBNNT (จ) HC/RhN-aBNNT, (ฉ) HC/PdN-aBNNT, (ช) HC/OsN-aBNNT, (ซ) 
HC/IrN-aBNNT และ (ฌ) HC/PtN-aBNNT  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

(ก) (ข) (ค) 

(จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) (ฌ) 

(ง) 
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ภาพที่ 4.17 การพลnอตการกระจายตัวออร บิทัล HOMO และ LUMO ของการดูดซับไฮดรอกซิล   
คาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด  (ก) HC/FeB-aBNNT, (ข) HC/CoB-aBNNT, (ค) HC/NiB-
aBNNT, (ง) HC/RuB-aBNNT, (จ) HC/RhB-aBNNT, (ฉ) HC/PdB-aBNNT, (ช) HC/OsB-aBNNT, (ซ) 
HC/IrB-aBNNT และ (ฌ) HC/PtB-aBNNT  
 

ได-ทําการศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ในเทอมของความหนาแน'นสถานะของโครงสร-าง
ก'อนและหลังดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนคาร บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติม
โลหะแทรนซิชัน แสดงดังภาพที่ 4.18 - 4.20 จากภาพแสดงให-เห็นว'าการดูดซับโมเลกุลยาส'งผลให-
ความหนาแน'นสถานะในช'วง 0 ถึง 12 (spin up) ของท'อนาโนคาร บอนแบบดั้งเดิมเกิดการ
เปลี่ยนแปลงอย'างชัดเจน ในขณะที่ความหนาแน'นสถานะในช'วง 0 ถึง -12 (spin down) ของท'อ   
นาโนคาร บอนแบบดั้งเดิมเกิดการเปลี่ยนแปลงเพียงเล็กน-อย ในขณะท่ีการดูดซับแกnสโมเลกุลยาบน
ท'อนาโนคาร บอนแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันพบว'าความหนาแน'นสถานะจะเลื่อนจากตําแหน'ง
เดิมอย'างชัดเจนทุกช'วงพลังงาน และในช'วงพลังงาน 0 ถึง -7 อิเล็กตรอนโวลต  มีพีกใหม'เกิดข้ึน 
(เส-นประสีน้ําเงิน) ซึ่งเป+นพีกของโมเลกุลยาท่ีดูดซับบนท'อนาโนโบรอนไนไทรด  อธิบายได-ว'าการดูดซับ
ยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด มีผลต'อความหนาแน'นสถานะของท'อนาโนคาร บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรน  
ซิชัน ส'งผลให-สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส ของท'อเปลี่ยนแปลงอย'างชัดเจน ซึ่งสอดคล-องกับการศึกษา
การเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน ดังน้ันจึงสามารถสรุปได-ว'าท'อนาโนคาร บอนท่ีมีการเติมโลหะแทรน     
ซิชันสามารถพัฒนาเป+นตัวตรวจจับยาไฮดรอกซิลคาร บาไมด ได-ดีกว'าท'อนาโนโบรอนไนไทรด แบบ
ดั้งเดิม 

(ข) 

(ง) (จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) (ฌ) 

(ก) (ค) 
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ภาพที่ 4.18 ความหนาแน'นสถานะของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด 
แบบดั้งเดิม (เส-นสีดําคือก'อนดูดซับและเส-นประสีน้ําเงินคือหลังดูดซับ) 
 

 
ภาพที่ 4.19 ความหนาแน'นสถานะของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ี
มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ก) HC/FeN-BNNT, (ข) HC/CoN-BNNT, (ค) HC/NiN-BNNT, (ง) 
HC/RuN-BNNT, (จ) HC/RhN-BNNT, (ฉ) HC/PdN-BNNT, (ช) HC/OsN-BNNT, (ซ) HC/IrN-BNNT 
และ (ฌ) HC/PtN-BNNT (เส-นสีดําคือก'อนดูดซับและเส-นประสีน้ําเงินคือหลังดูดซับ) 

(ก) (ข) (ค) 

(ง) (จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) (ฌ) 
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ภาพที่ 4.20 ความหนาแน'นสถานะของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร บาไมด บนท'อนาโนโบรอนไนไทรด ท่ี
มีการเติมโลหะแทรนซิชัน (ก) HC/FeB-BNNT, (ข) HC/CoB-BNNT, (ค) HC/NiB-BNNT, (ง) HC/RuB-
BNNT, (จ) HC/RhB-BNNT, (ฉ) HC/PdB-BNNT, (ช) HC/OsB-BNNT, (ซ) HC/IrB-BNNT และ (ฌ) 
HC/PtB-BNNT (เส-นสีดําคือก'อนดูดซับและเส-นประสีน้ําเงินคือหลังดูดซับ) 
 
 

(ก) (ข) (ค) 

(ง) (จ) (ฉ) 

(ช) (ซ) (ฌ) 



บทที่ 5 
สรุปผลการดําเนินวิจัย 

 
ในงานวิจัยนี้ได�ศึกษาสมบัติทางโครงสร�าง สมบัติทางพลังงาน พลังงานในการละลายและสมบัติ

ทางอิเล็กทรอนิกส#ของการดูดซับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิล คาร#มัสทีนและไฮดรอกซิลคาร#บาไมด#
บนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ด�วยทฤษฏีฟ/งก#ชันนัลความหนาแน,นที่ระดับ B3LYP/LanL2DZ ของ
ทฤษฏี จากผลการคํานวณสามารถสรุปข�อๆ ได�ดังนี้ 
 
5.1 สมบัติทางโครงสร�าง 
  จากการศึกษาสมบัติทางโครงสร�างในเทอมของความยาวพันธะและมุมพันธะของท,อนาโนโบรอน
ไนไทรด#แบบดั้งเดิมชนิด (5,5) อาร#มแชร#และ (10,0) ซิกแซกและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันตรง
ตําแหน,งที่มีการดูดซับโมเลกุลยา พบว,าการดูดซับโมเลกุลยามีผลต,อความยาวพันธะและมุมพันธะของ
ท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิมเพียงเล็กน�อย ในขณะท่ีการดูดซับโมเลกุลยามีผลต,อความยาว
พันธะและมุมพันธะของท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันอย,างชัดเจนคือทําให�ความ
ยาวพันธะตรงตําแหน,งที่มีการดูดซับโมเลกุลยายาวข้ึน (บางโครงสร�างความยาวพันธะสั้นลง) และมุม
พันธะตรงตําแหน,งที่มีการดูดซับโมเลกุลยาแคบลง (บางโครงสร�างมุมพันธะกว�างข้ึน) เนื่องจากเกิด
อันตรกิริยาที่แรงระหว,างโมเลกุลยาและท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ที่มีการเติมโลหะแทรนซัน  จาก
การศึกษาระยะดูดซับระหว,างโมเลกุลยาและท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิม พบว,ามีค,าระยะดูด
ซับมากกว,าการดูดซับโมเลกุลยาบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน แสดงให�เห็น
ว,าการดูดซับโมเลกุลยาบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันเกิดอันตรกิริยาท่ี
แข็งแรงกว,าท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิมและการดูดซับโมเลกุลยาไม,ส,งผลให�โครงสร�างของยา
เกิดการเปลี่ยนแปลง 
 
5.2 พลังงานการดูดซับและพลังงานในการละลาย 

การศึกษาพลังงานการดูดซับและพลังงานในการละลายของการดูดซับโมเลกุลยาทั้ง 3 ชนิด สรุป
ได�ดังนี้ การดูดซับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิล คาร#มัสทีนและไฮดรอกซิลคาร#บาไมด#บนท,อนาโน
โบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิมในระบบแกKสพบว,าพลังงานการดูดซับมีค,าน�อย แสดงให�เห็นว,าเกิดอันตร
กิริยาแบบอ,อนๆ ระหว,างโมเลกุลยาและท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบด้ังเดิม ในขณะที่การดูดซับ
โมเลกุลยาบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันมีค,าพลังงานการดูดซับที่สูงกว,าท,อ
นาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิมอย,างชัดเจน แสดงให�เห็นว,าการเติมโลหะแทรนซิชันช,วยปรับปรุง
ความสามารถในการดูดซับโมเลกุลยาบนท,อนาโนโบรอนคาร#ไบด#ได� โดยท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ชนิด
อาร#มแชร#ที่มีการเติมไทเทเนียมตรงตําแหน,งไนโตรเจนสามารถดูดซับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิลได�
ดีท่ีสุด ท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ชนิดซิกแซกที่มีการเติมรีเนียมตรงตําแหน,งโบรอนสามารถดูดซับ
โมเลกุลยาคาร#มัสทีนได�ดีที่สุดและท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ชนิดอาร#มแชร#ที่มีการเติมเหล็กตรงตําแหน,ง
ไนโตรเจนสามารถดูดซับโมเลกุลยาไฮดรอกซิลคาร#บาไมด#ได�ดีที่สุด  
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การศึกษาพลังงานการดูดซับของการดูดซับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิล คาร#มัสทีนและไฮดรอก
ซิลคาร#บาไมด#บนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิมในระบบตัวทําละลายน้ํามีค,าเท,ากับ -2.58 
(5FU/aBNNT), -3.48 (5FU/zBNNT), -1.82 (carmustine/zBNNT) และ -1.38 (HC/aBNNT) กิโล
แคลอรีต,อโมล แสดงให�เห็นการเกิดอันตรกิริยาแบบอ,อนๆ ระหว,างโมเลกุลยาและท,อนาโนโบรอน   
ไนไทรด#แบบดั้งเดิม สําหรับพลังงานการดูดซับของการดูดซับโมเลกุลยาบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ที่มี
การเติมโลหะแทรนซิชันพบว,าพลังงานการดูดซับมีค,าสูงกว,าท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิมอย,าง
ชัดเจน แสดงให�เห็นว,าเกิดอันตรกิริยาท่ีแข็งแรงระหว,างโมเลกุลยาและท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการ
เติมโลหะแทรนซิชัน  

พลังงานในการละลายของการดูดซับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิล คาร#มัสทีนและไฮดรอกซิลคาร#
บาไมด#บนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิมมีค,าเท,ากับ -23.07 (5FU/aBNNT), -32.86 
(5FU/zBNNT), -0.33 (carmustine/zBNNT) และ -22.25 (HC/aBNNT) กิโลแคลอรีต,อโมล ในขณะ
ที่พลังงานในการละลายการดูดซับโมเลกุลยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชันมีค,าอยู,ในช,วง -42.73 ถึง -17.35 กิโลแคลอรีต,อโมล และส,วนใหญ,การดูดซับ 5-
ฟลูออโรยูราซิลบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันสามารถละลายได�ดีข้ึน การดูด
ซับโมเลกุลยาคาร#มัสทีนบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน มีค,าพลังงานในการ
ละลายอยู,ในช,วง -40.28 ถึง -31.93 กิโลแคลอรีต,อโมล พบว,าทุกโครงสร�างของการดูดซับยาคาร#มัส 
ทีนบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันสามารถละลายได�ดีข้ึน และพลังงานในการ
ละลายของการดูดซับโมเลกุลยาไฮดรอกซิลคาร#บาไมด#ที่บนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการเติม
โลหะแทรนซิชันมีค,าอยู,ในช,วง -35.16 ถึง -18.44 กิโลแคลอรีต,อโมล โดยที่ส,วนใหญ,การดูดซับ     
ไฮดรอกซิลคาร#บาไมด#บนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันสามารถละลายได�ดีข้ึน 
จึงสรุปได�ว,าการเติมโลหะแทรนซิชันสามารถปรับปรุงความสามารถในการละลายในตัวทําละลายน้าํได� 
 
5.3 สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส* 

 การศึกษาสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส#ของท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิมและท,อนาโนโบรอน
ไนไทรด#ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันที่มีการดูดซับโมเลกุลยาในเทอมของพลังงานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอน
บรรจุอยู, พลังงานต่ําสุดที่ไม,มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู, แถบพลังงาน การเปลี่ยนแปลงแถบพลังงาน การ
ถ,ายโอนประจุ การพลKอตการกระจายตัวของออร#บิทัลสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู,และการกระจาย
ตัวของออร#บิทัลต่ําสุดที่ไม,มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู,และความหนาแน,นสถานะ พบว,าการดูดซับโมเลกุล
ยาทําให�พลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู,และพลังงานต่ําสุดท่ีไม,มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู,ของท,อ    
นาโนโบรอนไนไทรด#มีค,าพลังงานท่ีเปลี่ยนไปจากเดิม การดูดซับโมเลกุลยาบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#
ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันทําให�แถบพลังงานของท,อนาโนโบรอนไนไทรด#เปลี่ยนแปลงจากเดิม
มากกว,าท,อนาโนโบรอนไทรด#แบบดั้งเดิม การวิเคราะห#การถ,ายโอนประจุพบว,าเกิดการถ,ายโอนประจุ
จากโมเลกุลยาไปยังท,อนาโนโบรอนไนไทรด# โดยโมเลกุลยาจะถ,ายโอนประจุไปยังท,อนาโนโบรอน   
ไนไทรด#ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันมากกว,าท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิม การศึกษาการ
กระจายตัวของออร#บิทัลที่มีพลังงานสูงที่สุดท่ีมีอิเล็กตรอนบรรจุอยู,และการกระจายของออร#บิทัลที่มี
พลังงานต่ําที่สุดท่ีไม,มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู,พบว,าโครงสร�างของการดูดซับยาบนท,อนาโนโบรอน       
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ไนไทรด#แบบปกติ โดยส,วนใหญ,ออร#บิทัลที่มีพลังงานสูงที่สุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู,อิเล็กตรอนจะ
เคลื่อนที่รอบๆ ท,อนาโนโบรอนไนไทรด# สําหรับท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน
อิเล็กตรอนจะเคล่ือนที่รอบๆ บริเวณที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน สําหรับออร#บิทัลที่มีพลังงานต่ําสุดท่ี
ไม,มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู,จะเคลื่อนที่อยู,รอบๆ โมเลกุลยา การศึกษาความหนาแน,นสถานะพบว,าการ
ดูดซับโมเลกุลยาบนท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันทําให�ความหนาแน,นสถานะ
เกิดการเปลี่ยนแปลงท่ีชัดเจนกว,าท,อนาโนโบรอนไนไทรด#แบบดั้งเดิม อีกท้ังการดูดซับโมเลกุลยาบน
ท,อนาโนโบรอนไนไทรด#ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันยังมีพีกใหม,เกิดข้ึน ซึ่งแสดงให�เห็นว,าการดูดซับ
โมเลกุลยามีผลต,อสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส#ของท,อนาโนโบรอนไนไทรด# 

จากการศึกษาสมบัติทางโครงสร�างอธิบายได�ว,าการเติมโลหะแทรนซิชันทําให�เกิดโครงสร�างท่ี
เหมาะสมสําหรับการดูดซับโมเลกุลยาเนื่องจากโครงสร�างจะมีลักษณะนูนข้ึน ซึ่งเปbนการเพิ่มพื้นท่ีผิว
ในการดูดซับและเกิดการดูดซับในระยะท่ีเหมาะสมโดยเปbนการดูดซับด�วยแรงแวนเดอร#วาล#ว สมบัติ
ทางพลังงานแสดงให�เห็นว,าการเติมโลหะแทรนซิชันช,วยปรับปรุงความสามารถในการดูดซับโมเลกุล
ยาอย,างชัดเจน ซึ่งเปbนกระบวนการดูดซับแบบคายพลังงาน และการเติมโลหะแทรนซิชันช,วยปรับปรุง
ความสามารถในการละลายในตัวทําละลายนํ้า สมบัติทางอิเล็กทรอนิกส#แสดงให�เห็นการเปลี่ยนแปลง
แถบพลังงาน การถ,ายโอนประจุ การเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนและการเปลี่ยนแปลงความหนาแน,น
สถานะซึ่งเกิดจากอันตรกิริยาระหว,างโมเลกุลยาและท,อนาโนโบรอนไนไทรด# ส,งผลต,อการปรับเปลี่ยน
สมบัติอิเล็กทรอนิกส#ของท,อนาโนโบรอนไนไทรด# ดังนั้นงานวิจัยชิ้นน้ีจึงสามารถสรุปได�ว,าท,อนาโน
โบรอนไนไทรด#ที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันเหมาะสําหรับเปbนวัสดุกักเก็บและตรวจจับโมเลกุลยาได�
เพื่อการพัฒนาเปbนวัสดุระดับนาโนสําหรับนําส,งยาไปยังอวัยวะเปdาหมายในอนาคต 
 
5.4 ข�อเสนอแนะ 
       - ควรศึกษาการดูดซับโมเลกุลยาชนิดอ่ืนและเติมอะตอมของธาตุชนิดอ่ืนบนท,อนาโนโบรอน   
ไนไทรด#เพื่อเปรียบเทียบความสามารถในการดูดซับ  
       - ควรศึกษาสมบัติทางเทอร#โมไดนามิกส#เพื่ออธิบายกระบวนการเกิดเองได�หรือเกิดเองไม,ได�ของ
ปฏิกิริยา รวมถึงอธิบายผลของอุณหภูมิที่มีการความสามารถในการละลาย 
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ตารางที่ ก-1 การคํานวณพลงังานการดูดซับ (Eads) ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท"อนาโน
โบรอนไนไทรด$แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันในระบบแก0ส 
ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อท่ีมี

การดูดซับยา 
พลังงานของท"อ พลังงานของ

ยา 
Eads  
(amu.) 

Eads  
(kcal/mol) 

5FU/aBNNT -4112.85 -3598.86 -513.985 -0.00897506 -5.63194 

5FU/ScN–aBNNT -4104.33 -3590.29 -513.985 -0.06085189 -38.1852 

5FU/ScB–aBNNT -4134.49 -3620.44 -513.985 -0.06320851 -39.664 

5FU/TiN–aBNNT -4115.96 -3601.91 -513.985 -0.06356645 -39.8886 

5FU/TiB–aBNNT -4146.07 -3632.03 -513.985 -0.0586086 -36.7775 

5FU/zBNNT -4111.66 -3597.67 -513.985 -0.01007432 -6.32174 

5FU/ScN–zBNNT -4103.13 -3589.09 -513.985 -0.05547396 -34.8105 

5FU/ScB–zBNNT -4133.30 -3619.25 -513.985 -0.0628992 -39.4699 

5FU/TiN–zBNNT -4114.76 -3600.72 -513.985 -0.06171295 -38.7255 

5FU/TiB–zBNNT -4144.88 -3630.84 -513.985 -0.05756617 -36.1233 

หมายเหตุ เปลี่ยนหน"วย amu. เปKน kcal/mol โดยการคูณดLวย 627.51 
  
ตารางที่ ก-2 การคํานวณพลงังานการดูดซับของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท"อนาโนโบรอน
ไนไทรด$แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันในระบบตัวทําละลายนํ้า 
ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อท่ีมี

การดูดซับยา 
พลังงานของท"อ พลังงานของ

ยา 
Eads  
(amu.) 

Eads  
(kcal/mol) 

5FU/aBNNT -4112.887 -3598.88 -514.006 -0.00411 -2.5807 

5FU/ScN–aBNNT -4104.393 -3590.35 -514.006 -0.03411 -21.4032 

5FU/ScB–aBNNT -4134.541 -3620.51 -514.006 -0.02765 -17.3496 

5FU/TiN–aBNNT -4116.009 -3601.97 -514.006 -0.0321 -20.1413 

5FU/TiB–aBNNT -4146.119 -3632.07 -514.006 -0.04043 -25.372 

5FU/zBNNT -4111.713 -3597.7 -514.006 -0.00555 -3.48187 

5FU/ScN–zBNNT -4103.209 -3589.17 -514.006 -0.0279 -17.5063 

5FU/ScB–zBNNT -4133.366 -3619.33 -514.006 -0.02674 -16.7822 

5FU/TiN–zBNNT -4114.831 -3600.79 -514.006 -0.03372 -21.1571 

5FU/TiB–zBNNT -4144.943 -3630.9 -514.006 -0.0378 -23.717 
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ตารางที่ ก-3 การคํานวณพลงังานในการละลาย (Esol ) ของการดูดซับยา 5-ฟลูออโรยูราซิลบนท"อ   
นาโนโบรอนไนไทรด$แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อท่ีมี

การดูดซับยาในระบบ
ตัวทําละลายนํ้า 

พลังงานของท"อท่ีมีการ
ดูดซับยาในระบบแก0ส 

Esol  
(amu.) 

Esol  
(kcal/mol) 

5FU/aBNNT -4112.89 -4112.85 -0.03677 -23.073 

5FU/ScN–aBNNT -4104.39 -4104.33 -0.06037 -37.883 

5FU/ScB–aBNNT -4134.54 -4134.49 -0.04982 -31.263 

5FU/TiN–aBNNT -4116.01 -4115.96 -0.0491 -30.808 

5FU/TiB–aBNNT -4146.12 -4146.07 -0.04559 -28.606 

5FU/zBNNT -4111.71 -4111.66 -0.05237 -32.860 

5FU/ScN–zBNNT -4103.21 -4103.17 -0.0343 -21.521 

5FU/ScB–zBNNT -4133.37 -4133.3 -0.06415 -40.256 

5FU/TiN–zBNNT -4114.83 -4114.76 -0.0681 -42.734 

5FU/TiB–zBNNT -4144.94 -4144.88 -0.06041 -37.907 
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ตารางที่ ก-4 การคํานวณพลงังานการดูดซับของการดูดซับยาคาร$มัสทีนบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด$
แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันในระบบแก0ส 

ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อ 
ที่มีการดูดซับยา 

พลังงานของท"อ พลังงานของยา Eads  
(amu.) 

Eads  
(kcal/mol) 

carmustine/zBNNT -4138.131 -3597.666 -540.4128 -0.052465 -32.9226 
carmustine/MnN-

zBNNT 

-4217.03 -3676.551 -540.4128 -0.066465 -41.70745 

carmustine/MnB-

zBNNT 

-4186.995 -3646.531 -540.4128 -0.051302 -32.19242 

carmustine/TcN-

zBNNT 

-4193.172 -3652.695 -540.4128 -0.063899 -40.09706 

carmustine/TcB-

zBNNT 

-4163.193 -3622.748 -540.4128 -0.032425 -20.34686 

carmustine/ReN-

zBNNT 

-4192.181 -3651.698 -540.4128 -0.070113 -43.99672 

carmustine/ReB-

zBNNT 

-4162.225 -3621.761 -540.4128 -0.051319 -32.20338 

 
ตารางที่ ก-5 การคํานวณพลงังานการดูดซับของการดูดซับยาคาร$มัสทีนบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด$
แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชันในระบบตัวทําละลายน้ํา 

ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อ 
ที่มีการดูดซับยา 

พลังงานของท"อ พลังงานของยา Eads  
(amu.) 

Eads  
(kcal/mol) 

carmustine/zBNNT -4138.13 -3597.7 -540.428 -0.0029 -1.82187 
carmustine/MnN-

zBNNT 

-4217.08 -3676.61 -540.428 -0.04052 -25.4244 

carmustine/MnB-

zBNNT 

-4187.05 -3646.59 -540.428 -3646.62 -21.0139 

carmustine/TcN-

zBNNT 

-4193.23 -3652.77 -540.428 -0.03252 -20.4082 

carmustine/TcB-

zBNNT 

-4163.25 -3622.81 -540.428 -0.01623 -10.1867 

carmustine/ReN-

zBNNT 

-4192.25 -3651.77 -540.428 -0.04887 -30.665 

carmustine/ReB-

zBNNT 

-4162.29 -3621.84 -540.428 -0.0229 -14.3678 
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ตารางที่ ก-6 การคํานวณพลงังานในการละลายของการดูดซับยาบนท"อนาโนโบรอนไนไทรด$แบบ
ดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อท่ีมี

การดูดซับยาในระบบ
ตัวทําละลายนํ้า 

พลังงานของท"อท่ีมีการ
ดูดซับยาในระบบแก0ส 

Esol  
(amu.) 

Esol  
(kcal/mol) 

carmustine/zBNNT -4138.132 -4138.131 -0.000525 -0.32922 
carmustine/MnN-

zBNNT 

-4217.081 -4217.03 -0.050885 -31.931 

carmustine/MnB-

zBNNT 

-4187.05 -4186.995 -0.054723 -34.3391 

carmustine/TcN-

zBNNT 

-4193.228 -4193.172 -0.055894 -35.0739 

carmustine/TcB-

zBNNT 

-4163.254 -4163.193 -0.060928 -38.2332 

carmustine/ReN-

zBNNT 

-4192.245 -4192.181 -0.064191 -40.2804 

carmustine/ReB-

zBNNT 

-4162.288 -4162.225 -0.063012 -39.541 
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ตารางที่ ก-7 การคํานวณพลงังานการดูดซับของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร$บาไมด$บนท"อนาโนโบรอน
ไนไทรด$แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันในระบบแก0ส 

ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อ 
ที่มีการดูดซับยา 

พลังงานของท"อ พลังงานของยา Eads  
(amu.) 

Eads  
(kcal/mol) 

HC/aBNNT -3899.2535 -3598.8564 -300.39495 -0.0022019 -1.382 

HC/FeN-aBNNT -3997.7428 -3697.2955 -300.39495 -0.0523605 -32.857 

HC/RuN-aBNNT -3968.1674 -3667.7302 -300.39495 -0.0422214 -26.494 

HC/OsN-aBNNT -3965.3144 -3664.8722 -300.39495 -0.0472471 -29.648 

HC/CoN-aBNNT -4019.3744 -3718.9338 -300.39495 -0.0456384 -28.639 

HC/RhN-aBNNT -3983.7913 -3683.3606 -300.39495 -0.0356845 -22.392 

HC/IrN-aBNNT -3978.9644 -3678.5387 -300.39495 -0.0307964 -19.325 

HC/NiN-aBNNT -4043.5795 -3743.1414 -300.39495 -0.0431271 -27.063 

HC/PdN-aBNNT -4000.9727 -3700.5321 -300.39495 -0.0456335 -28.635 

HC/PtN-aBNNT -3993.394 -3692.9506 -300.39495 -0.0484694 -30.415 

HC/FeB-aBNNT -3967.7687 -3667.3157 -300.39495 -0.0580391 -36.42 

HC/RuB-aBNNT -3938.2598 -3637.8307 -300.39495 -0.0341584 -21.43 

HC/OsB-aBNNT -3935.4302 -3634.9858 -300.39495 -0.0494117 -31.01 

HC/CoB-aBNNT -3989.4318 -3688.9817 -300.39495 -0.0552148 -34.65 

HC/RhB-aBNNT -3953.9381 -3653.5072 -300.39495 -0.0359089 -22.53 

HC/IrB-aBNNT -3949.1435 -3648.7067 -300.39495 -0.0418905 -26.29 

HC/NiB-aBNNT -4013.6468 -3713.2041 -300.39495 -0.0477437 -29.96 

HC/PdB-aBNNT -3971.0996 -3670.6714 -300.39495 -0.0332434 -20.86 

HC/PtB-aBNNT -3963.5526 -3663.1277 -300.39495 -0.0299882 -18.82 
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ตารางที่ ก-8 การคํานวณพลงังานการดูดซับของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร$บาไมด$บนท"อนาโนโบรอน
ไนไทรด$แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชันในระบบตัวทําละลายนํ้า 

ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อ 
ที่มีการดูดซับยา 

พลังงานของท"อ พลังงานของยา Eads  
(amu.) 

Eads  
(kcal/mol) 

HC/aBNNT -3899.289 -3598.8763 -300.41168 -0.0009619 -0.604 

HC/FeN-aBNNT -3997.782 -3697.337 -300.41168 -0.0332819 -20.88 

HC/RuN-aBNNT -3968.2134 -3667.7795 -300.41168 -0.0222462 -13.96 

HC/OsN-aBNNT -3965.3595 -3664.9018 -300.41168 -0.0460766 -28.91 

HC/CoN-aBNNT -4019.4161 -3718.9696 -300.41168 -0.0347345 -21.80 

HC/RhN-aBNNT -3983.8385 -3683.4038 -300.41168 -0.0229783 -14.42 

HC/IrN-aBNNT -3979.0205 -3678.5893 -300.41168 -0.0194861 -12.23 

HC/NiN-aBNNT -4043.62 -3743.1757 -300.41168 -0.0325779 -20.44 

HC/PdN-aBNNT -4001.0142 -3700.5737 -300.41168 -0.0288597 -18.11 

HC/PtN-aBNNT -3993.4414 -3693.002 -300.41168 -0.0277566 -17.42 

HC/FeB-aBNNT -3967.8041 -3667.3535 -300.41168 -0.0388343 -24.37 

HC/RuB-aBNNT -3938.2997 -3637.8689 -300.41168 -0.0191012 -11.99 

HC/OsB-aBNNT -3935.4681 -3635.0272 -300.41168 -0.0291927 -18.32 

HC/CoB-aBNNT -3989.4647 -3689.0139 -300.41168 -0.0390279 -24.49 

HC/RhB-aBNNT -3953.9675 -3653.5399 -300.41168 -0.015837 -9.94 

HC/IrB-aBNNT -3949.1821 -3648.7507 -300.41168 -0.0197178 -12.37 

HC/NiB-aBNNT -4013.6793 -3713.2319 -300.41168 -0.035707 -22.41 

HC/PdB-aBNNT -3971.134 -3670.7014 -300.41168 -0.0209334 -13.14 

HC/PtB-aBNNT -3963.5913 -3663.1638 -300.41168 -0.0158181 -9.93 
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ตารางที่ ก-9 การคํานวณพลงังานในการละลายการดูดซับของการดูดซับไฮดรอกซิลคาร$บาไมด$บนท"อ
นาโนโบรอนไนไทรด$แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ชนิด/พลังงาน พลังงานของท"อ 
ที่มีการดูดซับยาใน

ระบบตัวทําละลานนํ้า 

พลังงานของท"อที่มี
การดูดซับยาใน

ระบบแก0ส 

Eads  
(amu.) 

Eads  
(kcal/mol) 

HC/aBNNT -3899.289 -3899.2535 -0.0354497 -22.245 

HC/FeN-aBNNT -3997.782 -3997.7428 -0.0391792 -24.585 

HC/RuN-aBNNT -3968.2134 -3968.1674 -0.0460198 -28.878 

HC/OsN-aBNNT -3965.3595 -3965.3144 -0.0451626 -28.340 

HC/CoN-aBNNT -4019.4161 -4019.3744 -0.0416842 -26.157 

HC/RhN-aBNNT -3983.8385 -3983.7913 -0.0471851 -29.609 

HC/IrN-aBNNT -3979.0205 -3978.9644 -0.0560355 -35.163 

HC/NiN-aBNNT -4043.62 -4043.5795 -0.0404595 -25.389 

HC/PdN-aBNNT -4001.0142 -4000.9727 -0.0415272 -26.059 

HC/PtN-aBNNT -3993.4414 -3993.394 -0.047432 -29.764 

HC/FeB-aBNNT -3967.804 -3967.7687 -0.0353614 -22.190 

HC/RuB-aBNNT -3938.300 -3938.2598 -0.0399222 -25.052 

HC/OsB-aBNNT -3935.468 -3935.4302 -0.0378951 -23.780 

HC/CoB-aBNNT -3989.465 -3989.4318 -0.0328199 -20.595 

HC/RhB-aBNNT -3953.967 -3953.9381 -0.0293854 -18.440 

HC/IrB-aBNNT -3949.182 -3949.1435 -0.0386367 -24.245 

HC/NiB-aBNNT -4013.679 -4013.6468 -0.0325251 -20.410 

HC/PdB-aBNNT -3971.134 -3971.0996 -0.0344056 -21.590 

HC/PtB-aBNNT -3963.591 -3963.5526 -0.0386136 -24.230 
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ตารางที่ ก-10 การคํานวณพลังงานสูงสุดที่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู" พลังงานตํ่าสุดที่ไม"มีอิเล็กตรอน
บรรจุอยู" แถบพลังงาน (Egap) ของการดูดซับไฮดรอกวิลคาร$บาไมด$บนท"อนาโนโบรอนไนไทรด$แบบ
ดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

ชนิด/พลังงาน 
EHOMO 

(a.u.) 
ELUMO 

(a.u.) 
EHOMO 

(eV) 
ELUMO 
(eV) 

Egap 
(eV) 

HC/aBNNT -0.24 -0.019 -6.531 -0.517 6.014 

HC/FeN-aBNNT -0.216 -0.082 -5.878 -2.231 3.646 

HC/RuN-aBNNT -0.193 -0.088 -5.252 -2.395 2.857 

HC/OsN-aBNNT -0.176 -0.083 -4.789 -2.259 2.531 

HC/CoN-aBNNT -0.228 -0.101 -6.204 -2.748 3.456 

HC/RhN-aBNNT -0.203 -0.078 -5.524 -2.123 3.402 

HC/IrN-aBNNT -0.188 -0.078 -5.116 -2.123 2.993 

HC/NiN-aBNNT -0.22 -0.148 -5.987 -4.027 1.959 

HC/PdN-aBNNT -0.206 -0.114 -5.606 -3.102 2.504 

HC/PtN-aBNNT -0.191 -0.101 -5.197 -2.748 2.449 

HC/FeB-aBNNT -0.172 -0.04 -4.680 -1.088 3.592 

HC/RuB-aBNNT -0.196 -0.078 -5.334 -2.123 3.211 

HC/OsB-aBNNT -0.192 -0.093 -5.225 -2.531 2.694 

HC/CoB-aBNNT -0.199 -0.045 -5.415 -1.225 4.191 

HC/RhB-aBNNT -0.212 -0.037 -5.769 -1.007 4.762 

HC/IrB-aBNNT -0.211 -0.046 -5.742 -1.252 4.490 

HC/NiB-aBNNT -0.128 -0.055 -3.483 -1.497 1.986 

HC/PdB-aBNNT -0.115 -0.052 -3.129 -1.415 1.714 

HC/PtB-aBNNT -0.115 -0.054 -3.129 -1.469 1.660 

หมายเหตุ  เปลี่ยนหน"วยเปKนอิเล็กตรอนโวลต$ (eV) คูณ 27.212 
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ตารางที่ ก-11 การคํานวณค"าการถ"ายโอนประจุบางส"วน (PCT) ของการดูดซับแก0สแอมโมเนียบน 
ท"อนาโนคาร$บอนแบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
ชนิด/อะตอม Cl O H O H H C1 C2 N C3 N C4 PCT 

5FU/aBNNT -0.349 -0.582 0.461 -0.645 0.447 0.247 0.293 0.628 -0.682 0.862 -0.646 -0.003 0.031 

5FU/ScN–aBNNT -0.34 -0.567 0.462 -0.729 0.488 0.26 0.299 0.622 -0.663 0.898 -0.598 0.014 0.146 

5FU/ScB–aBNNT -0.339 -0.561 0.466 -0.72 0.48 0.261 0.302 0.623 -0.662 0.896 -0.611 0.012 0.147 

5FU/TiN–aBNNT -0.341 -0.565 0.464 -0.687 0.482 0.263 0.297 0.623 -0.664 0.891 -0.611 0.012 0.164 

5FU/TiB–aBNNT -0.338 -0.559 0.467 -0.68 0.481 0.261 0.303 0.623 -0.659 0.899 -0.609 0.012 0.201 

5FU/zBNNT -0.351 -0.591 0.467 -0.64 0.452 0.246 0.288 0.625 -0.685 0.863 -0.647 -0.002 0.025 

5FU/ScN–zBNNT -0.34 -0.576 0.485 -0.724 0.457 0.258 0.305 0.625 -0.663 0.893 -0.622 -0.003 0.095 

5FU/ScB–zBNNT -0.339 -0.559 0.467 -0.716 0.478 0.26 0.302 0.623 -0.661 0.892 -0.61 0.012 0.149 

5FU/TiN–zBNNT -0.339 -0.573 0.485 -0.678 0.459 0.254 0.306 0.625 -0.662 0.903 -0.618 -0.002 0.16 

5FU/TiB–zBNNT -0.338 -0.557 0.468 -0.682 0.48 0.258 0.304 0.623 -0.658 0.897 -0.61 0.012 0.197 
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ตารางที่ ก-12 การคํานวณค"าการถ"ายโอนประจุบางส"วนของการดูดซับยาคาร$มัสทีนบนท"อนาโน
โบรอนไนไทรด$แบบดั้งเดิมและแบบที่มีการเติมโลหะแทรนซิชัน 
ชนิด/อะตอม H H C Cl C H H N H C O N 

carmustine/zBNNT 0.243 0.23 -0.333 -0.143 -0.223 0.241 0.235 -0.677 0.446 0.86 -0.65 -0.31 

carmustine/MnN-

zBNNT 

0.235 0.243 -0.355 -0.085 -0.222 0.224 0.22 -0.635 0.443 0.884 -0.673 -0.294 

carmustine/MnB-

zBNNT 

0.25 0.229 -0.328 -0.135 -0.226 0.248 0.238 -0.648 0.45 0.896 -0.657 -0.309 

carmustine/TcN-

zBNNT 

0.243 0.252 -0.332 -0.153 -0.207 0.232 0.248 -0.659 0.458 0.873 -0.638 -0.305 

carmustine/TcB-

zBNNT 

0.249 0.228 -0.329 -0.136 -0.225 0.248 0.236 -0.654 0.448 0.89 -0.681 -0.31 

carmustine/ReN-

zBNNT 

0.239 0.234 -0.329 -0.135 -0.226 0.238 0.238 -0.672 0.458 0.883 -0.649 -0.32 

carmustine/ReB-

zBNNT 

0.239 0.233 -0.336 -0.129 -0.222 0.248 0.24 -0.643 0.454 0.888 -0.628 -0.311 

ชนิด N O C H H C H H Cl PCT   

carmustine/zBNNT 0.188 -0.345 -0.268 0.262 0.257 -0.332 0.244 0.238 -0.135 0.028   

carmustine/MnN-

zBNNT 

0.173 -0.339 -0.243 0.254 0.258 -0.397 0.254 0.277 -0.103 0.119   

carmustine/MnB-

zBNNT 

0.177 -0.322 -0.266 0.26 0.26 -0.327 0.245 0.242 -0.116 0.161   

carmustine/TcN-

zBNNT 

0.164 -0.358 -0.262 0.26 0.263 -0.338 0.248 0.251 -0.143 0.097   

carmustine/TcB-

zBNNT 

0.18 -0.325 -0.268 0.26 0.259 -0.325 0.243 0.244 -0.117 0.115   

carmustine/ReN-

zBNNT 

0.117 -0.375 -0.258 0.265 0.239 -0.335 0.248 0.234 -0.127 -0.033   

carmustine/ReB-

zBNNT 

0.171 -0.337 -0.246 0.256 0.272 -0.327 0.257 0.249 -0.128 0.2   
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ตารางที่ ก-13 การคํานวณค"าการถ"ายโอนประจุบางส"วนของการดูดซับยาไฮดรอกซิลคาร$บาไมด$ 
บนท"อนาโนโบรอนไนไทรด$แบบดั้งเดิมและแบบท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน 

 
 

 
 
 
 
 
 

 
 

 
 
 
 

 
 
 
 
 
 

 

ชนิด/อะตอม O H N H C O N H H PCT 

HC/aBNNT -0.588 0.519 -0.388 0.405 0.83 -0.693 -0.885 0.409 0.432 0.041 

HC/FrN-aBNNT -0.571 0.527 -0.349 0.412 0.868 -0.695 -0.85 0.42 0.443 0.205 

HC/RuN-aBNNT -0.573 0.525 -0.363 0.411 0.862 -0.698 -0.853 0.413 0.439 0.163 

HC/OsN-aBNNT -0.593 0.507 -0.363 0.425 0.86 -0.678 -0.837 0.455 0.439 0.215 

HC/CoN-aBNNT -0.575 0.518 -0.352 0.417 0.86 -0.697 -0.854 0.418 0.442 0.177 

HC/RhN-aBNNT -0.548 0.533 -0.395 0.424 0.851 -0.611 -0.845 0.427 0.447 0.283 

HC/IrN-aBNNT -0.567 0.522 -0.36 0.413 0.861 -0.71 -0.861 0.417 0.438 0.153 

HC/NiN-aBNNT -0.57 0.525 -0.358 0.412 0.866 -0.712 -0.857 0.418 0.439 0.163 

HC/PdN-aBNNT -0.595 0.506 -0.368 0.423 0.854 -0.681 -0.843 0.435 0.456 0.187 

HC/PtN-aBNNT -0.594 0.506 -0.365 0.425 0.856 -0.673 -0.841 0.438 0.458 0.21 

HC/FeB-aBNNT -0.596 0.507 -0.363 0.441 0.864 -0.667 -0.844 0.438 0.438 0.218 

HC/RuB-aBNNT -0.563 0.527 -0.37 0.407 0.864 -0.685 -0.861 0.461 0.439 0.219 

HC/OsB-aBNNT -0.593 0.506 -0.366 0.426 0.863 -0.708 -0.831 0.438 0.455 0.19 

HC/CoB-aBNNT -0.596 0.505 -0.37 0.428 0.866 -0.677 -0.835 0.435 0.454 0.21 

HC/RhB-aBNNT -0.6 0.504 -0.38 0.42 0.858 -0.696 -0.844 0.433 0.449 0.144 

HC/IrB-aBNNT -0.595 0.505 -0.372 0.424 0.862 -0.705 -0.835 0.436 0.453 0.173 

HC/NiB-aBNNT -0.601 0.504 -0.381 0.418 0.861 -0.674 -0.844 0.451 0.438 0.172 

HC/PdB-aBNNT -0.604 0.502 -0.382 0.416 0.857 -0.689 -0.849 0.448 0.432 0.131 

HC/PtB-aBNNT -0.603 0.503 -0.384 0.417 0.858 -0.691 -0.847 0.438 0.448 0.139 
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ไนไทรด�ท่ีมีการเติมโลหะแทรนซิชัน งบประมาณแผ�นดิน ป9งบประมาณ 2562 มหาวิทยาลัยราชภัฏ
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