
 

การพัฒนาวัสดุโครงสร�างระดับนาโนเพ่ือกําจัดก�าซคาร�บอนไดออกไซด� 
และเปล่ียนเบนซิลแอลกอฮอล�เป$นเบนซัลดีไฮด�จากก�าซชีวภาพสําหรับ

โรงงานอุตสาหกรรม 
 

DEVELOPMENT OF NANOSTRUCTURED MATERIALS FOR 
REMOVAL OF CARBON DIOXIDE AND CONVERSION OF BENZYL 

ALCOHOL TO BENZALDEHYDE FROM INDUSTRIAL BIOGAS 
 

 

 

จิตรลดา  คชสีห�  

 

 

 

 

วิทยานิพนธ�นี้เป$นสCวนหนึ่งของการศึกษาตามหลักสูตร 
ปริญญาวิทยาศาสตรมหาบัณฑิต สาขาวิชาเคมีประยุกต�  

คณะวิทยาศาสตร�และเทคโนโลยี 
มหาวิทยาลัยเทคโนโลยีราชมงคลธัญบุรี 

ปLการศึกษา 2564 
ลิขสิทธิ์ของมหาวิทยาลัยเทคโนโลยีราชมงคลธัญบรีุ 



 

การพัฒนาวัสดุโครงสร�างระดับนาโนเพ่ือกําจัดก�าซคาร�บอนไดออกไซด� 
และเปล่ียนเบนซิลแอลกอฮอล�เป$นเบนซัลดีไฮด�จากก�าซชีวภาพสําหรับ

โรงงานอุตสาหกรรม 
 

 

 

 

 

จิตรลดา  คชสีห�  

 

 

 

 

 

 

วิทยานิพนธ�นี้เป$นส-วนหนึ่งของการศึกษาตามหลักสูตร 
ปริญญาวิทยาศาสตรมหาบัณฑิต สาขาวิชาเคมีประยุกต�  

คณะวิทยาศาสตร�และเทคโนโลยี 
มหาวิทยาลัยเทคโนโลยีราชมงคลธัญบุรี 

ป6การศึกษา 2564 
ลิขสิทธิ์ของมหาวิทยาลัยเทคโนโลยีราชมงคลธัญบรีุ 





(3) 
 

หัวขอวิทยานิพนธ      การพัฒนาวัสดุโครงสรางระดับนาโนเพื่อกําจัดกาซคารบอนไดออกไซดและ                                
เปลี่ยนเบนซลิแอลกอฮอลเปนเบนซลัดีไฮดจากกาซชีวภาพสําหรับโรงงาน
อุตสาหกรรม 

ชื่อ – นามสกุล          นางสาวจิตรลดา คชสีห 
สาขาวิชา                เคมีประยกุต  
อาจารยที่ปรึกษา       ผูชวยศาสตราจารยการันต บอบัวทอง, ปร.ด.  
ปการศึกษา              2564 

บทคัดยอ 

การพัฒนาวัสดุโครงสรางระดับนาโนเพื่อกําจัดกาซคารบอนไดออกไซดจากกาซชีวภาพสําหรับ
โรงงานอุตสาหกรรม ดวยระเบียบวิธีเคมีคํานวณ (Computational Chemistry) พบวาของเหลวไอออนิก ที่
มีองคประกอบทางเคมีเปนสารประกอบอินทรียที่มีประจุสุทธิเปนบวก และสารประกอบอินทรียหรือ
สารประกอบอนินทรียที่มีประจุเปนลบสามารถนํามาใชดูดซับกาซคารบอนไดออกไซดไดอยางมี
ประสิทธิภาพ ในการศึกษานี้ของเหลวไอออนิกถูกแบงออกเปน 4 ชนิดคือ กัวนิดินีน ไฮดรอกซิลแอมโมเนยีม 
อิมิดาโซล และควอเทอรนารีแอมโมเนียมของเหลวไอออนิกและเลือกใชซีโอไลตชนิด เบตา (BEA zeolite) 
เปนวัสดุหอหุมของเหลวไอออนิกเพื่อใชในการดูดซับกาซคารบอนไดออกไซด แตอยางไรก็ตามพบวาการดูด
ซับดังกลาวในของเหลวไอออนิกบางชนิดมีพลังงานการดูดซับมากเกิน -30 กิโลแคลลอรี่ตอโมล ซึ่งนับวาไม
เหมาะกับการนําไปใชงานจริงเพราะทําใหเกิดการคายซบั (desorption) ยาก ตองใชพลังงานความรอนเพื่อ
กระตุนใหเกิดการคายซับ ซึ่งเปนการสิ้นเปลืองพลังงานและคาใชจาย  

นอกจากนีร้ะเบียบวิธีทางเคมีควอนตัม (Quantum chemistry) ถูกนํามาใชศกึษาการกําจัดเบน
ซิลแอลกอฮอลออกจากกาซชีวภาพโดยการเปลี่ยนเบนซิลแอลกอฮอลเปนเบนซัลดีไฮดดวยตัวเรงปฏิกิริยาที่
มีโครงสรางระดับนาโนเมตรของ Au8 และ Au6Pd2 ผลการทดลองเผยใหทราบวาปฏิกิริยานี้เกิดขึ้นไดจาก
การกระตุนของ O2  บน Au8 และ Au6Pd2 เกิดเปนเปอรออกไซดไลทตสปชีย (Peroxide-like spesies) 
และนําไปสูการดึงอะตอมไฮโดรเจนของเบนซิลแอลกอฮอลจํานวนสองอะตอมจนเกิดเปนเบนซัลดีไฮด 
             ผลการวิจัยนี้แสดงวาบทบาทของพาลาเดียมในการทําปฏิกิริยานี้คือเพิ่มการกระจายตัวของ
อิเล็กตรอนจากพาราเดียมไปสูอะตอมของทองที่ใกลที่สุดซึ่งจะชวยกระตุน O2 ไดดีมากยิ่งขึ้น พาลาเดียม
ชวยทําใหสภาวะทรานซิชัน (Transition state) มีความเสถียรมากขึ้น สงผลใหพลังงานการกระตุน (Ea) ของ
การเกิดปฏิกิริยาที่เกิดบน Au6Pd2 ต่ํากวาปฏิกิริยาที่เกิดบน Au8  

 

คําสําคัญ: ของเหลวไอออนิก ซีโอไลต กาซคารบอนไดออกไซด ทองนาโน พาลาเดียม เบนซิลแอลกอฮอล  
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ABSTRACT 

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

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

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

activation. Moreover, we found that the palladium stabilizes the transition states leading to 
the low activation energies (Ea) throughout the reaction pathway on Au6Pd2 than those of 
observed on Au8. 

 
 Keywords: ionic liquids, zeolite, carbon dioxide, nanogold, palladium, benzyl alcohol 
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�YYẐceY��Z_q�ẐceY�pe[jẐceY�

�� �

�
�

�
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à

�ech ge

g

g
i

i

]



�
�

���
�

����	
��
������������������������������ ���!�"�#$�%�&'()'���*��&'(+,)�-.+/01���*��2�

3

45

46 47

48

9: ;

;

3

3

<

<

=
�

>?@ABCDEFGDHIJKLJMNKIOPQRPJSTNJUVPWHWQTUXWYPKYPKQZ[O\PPPT]̂�_̀a�_ba�_c�V[d�_e�f�ghijh�
ZJkP�ghilmj�nolpqr�ZJkP�s�

�

EFEDtuvwxyz{|z>}~z�w{���v�www}�|�@����}��z}tyz{��
�b�b�̀�̂Jd�OT̂NJRNKQIWU���������h��ol��rr�r���

��MQ��T��OR�N[d[NX�T��]̂]J]XNL�KQIJNdZSLNJP]TRJUXSQ��T����hr gh¡�oa�s��i�
o���¢�l£a��r¢�o�¤���¢�l£a��rl��o�¥�¢�l£�o���¢�l£�V[d��lpqh�£n�o���¢�l£��

�b�b�b�P¦�̂J§SRNK\̈̈©NQIWU��ªh��¢ol�������h���«������
� � ��MQ��TLNJ[d[NXP]Q[¬̂HRJ\[�S���h��¢olhj¢���L�NZJ����OQ̂¬��Jd­¦X]®KXŌV��Q�PJU®
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� ����GIDLJG��FHMPHG�fKJELMNG���G�R.BR.@0Y09:.;-<507nBYyx/TXAW5/07:5̂Y-X@A
:4058W9n079T09W9x[7�CL�JMOHNGHE�JOHDDHNGQ��AYy72uR5u-0>B/XY{?/z.0B4[1?:<7�CL�GIDLJG�
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}.b-ŴZ7AB:.;-X@A.XB4[1?:<72b14_Ayz/?AWA5a=2-=215AY.u:0̂YBZ01�A|{B/B̂-X@A��
� �����������HJKp�fOHDDHNG���G�yx/?7AW{ss�A:z7̂YX7_A09:.;-<5072A-R.AYn.zu=z.Wyz/
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ìfg�hgsxsgq�s��siq�f���sf~hqsna�?0EJK8_56MD̂M2C;G6K\�@X.U-2I6JI6JKFCLB6665M,=CW,R-?
S-.:>65BQ66,B?Q:b5?@A6BC;:K2NE6bF<D.->,-.,.WP-X;3LI6JI6JKFCLB6665M,D@EKFH-W\HU-Xb5
A2.J?@A6BC;:D@EH@I5-QI6JA2.JI5-Q,C-J�̀�����sf~hqsa�AQXbT<.WK>@X>LM̂@KSH@SO-5L9�osgnhq��
�hiqhfgp~�uvsfw��̀o�ua�T5MQ��{��=CWDO-,-.K8.@X>KD@X>K65D-C8}�̀sgqp~��a�=CW2C3JJ-5
6M\.W�̀�wss�sgsw��a�,-.Q]Q?3>I6J,R-?S-.:>65BQ66,B?Q:b5?@A6BC;:D@EFG6F7<HI6JKFCLB6665M,D@EBQ<
P-,I3V5;65I<-J;<5�



�
�

���
�

�

����	
��
�������������������������������� !"� #$ ���%&�&�'�(�)��*��+�+�� #,��,&-$.-*!/ 0�1+2"
(34#�56-5����.�./7��8�/���"���1.���1/."�

�

�

�

�

�

�



�
�

���
�

����	
��
	�
	
�����������������	����������������� �����!�"��#$�%�	����

&'�$(�)
$�*����
&�+�$,�$��*,�$-.
�
����/��

�
0123405101262789:;0;2;<1=>8?>8@AB?>8CD1A16EF<G6DHI>69AFI<J6KJL;A@>A0>M>AN69OJ

6KJLPAEFQMENR100S1LTFUV1DEWU<2BKF<KU;XF6YGFYZ1JU[�GF=P\J]>J012?Z1012?EA>8EP8JF\�
_̂̀_a�62;IG]WJbE<012c2W18bY28c2W18?186YGF=>8?>8@AB?>8D1216EF<GEWU<b92@02G�defgh�

ihjklmnok�pifqrqsht�fngpjgqht�@ABuTW69OJbY28c2W18?186YGF62;IG]WJcZ1v2PK=P\J]>J]7>Q9�
_̂̀_̀�YZ1JU[v1bY28c2W18?186YGF?FIGF6cwF<2V1DG10=4\JEWU<b92@02G�dhexxqhj�yz�
_̂̀_̂�YZ1JU[v10AQ09:;0;2;<16YGF=>801269AFI<J6KJL;A@>A0>M>AN69OJ6AJLPAEFQMENKJ

bY28c2W18?186YGF=>8?>8@AB?>8D1216EF<GEWU<2B6KF<KU;XF?186YGFYU>J]PGEP8JF\�
{|}�shtsethgqnjx~��phsgqnj�ips�hjqxi����������������������������������������������������������������������
�y���ejsgqnjht�
�l̂ad�o�f���nr�������hjo���
����̀{���nr��e�hjo��o�
��{�xnt�hgqnj�inopt���nt�pjg����hgpr��
d�������yz�
�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�
�
�



�
�

���
�

�����	
�
��
�������	

	

��	
����
��
��������
��������������
����� !"��#���$����%&�%' ()��*%�!�����+
	
�
� ,-./01/234056,78692:;6<.7=07>=?32.@>,A�BCDEF�GHIJIKLMNOOP�QR5986=6STUS9>>5V//W0
X>YZ@A;0[\]>\̂U=_><.\Z2Y>>>935S956,̀R̀Wa/_><5b6W76,A/>9Ỳ>>5YẀA�Wc[<.,6.Zd>5W0X>YZ@A./@U6�
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+_̀6O<à�377<4527�839:6�;<45=�>5?2569/�����@	� ������(�A	��K�0�����K����
��#��&�����
D�FG
�.E��	
K���
�,-H�

�

bcd

bce

bfd

bfe

bgd

bge

bd

e

g f c h d i j k lgegggfgcghgdgigjgkglfefgfffcfhfdfifjfkflce

mn
op
qr
stp
u�
vu
wq
xy
�z{
|}
~��
p~
�

�ynqp�y�}��put����}own��put|��t��tn�tu��vm��wp~tsw



�
�

���
�

������	
���
�����	��������������������������������������	�����������������
������������������� �����!�"�#$#��!%#�&'()*+,(�-..+/01.�2-34)�5+/06�70810)39�:!;����<=#
�=�%�!$���>�������>=���
����:!;�?�@A��BC����>�����DEF�#!	�����:��GH�������������%���I������J?F�
@A��JBC�K6-7L.+7��A;��GM�	������������������:!;N�#��@�����AO���=P������<
�Q�#�$�%����&-.204/R�
R4.S4*-R1*49��A�N�<G��=������������������������ �����!�"�#$#��!%#�&'()*+,(�-..+/01.�
2-34)�5+/06�70810)39�:!;����<=#�=�%�!$���>�������>=���
����:!;�?�@A��BC���#�IN#>������
��GP�=���
�����P�:��>������=�#�������������
����:!;�B?�@A��TC�#!	�����:��GH������������#�������JBC�
K6-7L.+7��A;��������GM����������:!;#�������G�#���#�IN#�������
��GP�=������������I�I����GUV��
���	�%����&)43+*SR0+/9�:!;%���>=��P�=�������	��#�=��"�����������������W;����%P�=���	�%���
�����AO���A;�����GM����N�O��G�W���������"�I	��P�=���%��

�

�

�

�

�

�

�

�

X

YZ[\]̂X_̀a���������������������	�����������������N�����:�!%�:!;#!G�I�<����&bcFdEe/0+/9�
������������������� �����!�"�#$#��!%#�&'()*+,(�-..+/01.�2-34)�5+/06�
70810)39�:!;����<=#�=�%�!$���>�������>=������
����:!;�?�@A��BC����>�����DEF�

�������������������������������������������������

�

�

�

fgh

fgi

fjh

fji

fkh

fki

flh

fli

fh

i

lkjghmnoplilllkljlglhlmlnlolpkiklkkkjkgkhkmknkokpji

qr
st
uv
wxt
y�
zy
{u
|}
�~�
��
���
t�
�

�}rut�}����tyx�����s{r��tyx���x��xr�xy��zq��{t�xw{

���
�����������



�
�

���
�

�

�����	
����

���������������������������������������������� !�"��#$�%���

�

�

�

�

�

�

&'()*+,-./����

���������������������������������������������� !�"��#$�%����01234056789
�
:�
;<�%�������=����>���������!?!;���!��@ABC8DA�5EE897FE�	5GHB�I897J�
K7LF7BG
��� <M�<$N!�N%���?���O�=���;�ON�#����P������ �Q�RS
�TU�:�
O���
�V42�

;�W �
#��:�
;<�%�������"������N%�������������� !�"��#$�%�������;����N�P��%X
���

�������������������������������;Y������������������� !�"��#$������"�� �V4Z
����;Y���
������������� !�"��#$�%�����"�� �V4[
�:�
:�
;<�%�������=����>��������!?!;���!��@ABC8DA�
5EE897FE�	5GHB�I897J�K7LF7BG
���N%��%M��������������������!���%?�N!\������������
������������� !�"��#$��!���%M�;����!��M����

�����������M\�=M%
�]QU�RS
�]TU�̂J5K_E8K�\���

O�
���:N�!��������������������R����������������������� !�"��#$�%��N����M����

�����������M
\�=M%
�]T�RS
�]̀�̂J5K_E8K�#S
��$"��N%M�<��ON�
���;�� !���

��������������������������������%�
�P����;�� !�%�!;"a���\<N��M��������������� !�"��#$���;=M�;�� !<!�M����� �� \<N��;�b�O�����HKHJ6C89�
B895679c�cC8Fd
�\���
O�
���:N�!<��ON�
��������

��������������������������������%��P�
������%�!;"a���\<N��M��������������� !�"��#$���;=M�;�� !<!�M����� �� �S
��;�b�O�����HKHJ6C89�
e76fBC5e79c�cC8Fd
�

�

�

�

�

�

ghi

ghj

gki

gkj

gli

glj

gmi

gmj

gi

j

mlkhinopqmjmmmlmkmhmimnmompmqljlmlllklhlilnlolplqkj

rs
tu
vw
xyu
z�
{z
|v
}~
���
��
���
u�
�

�~svu�~����uzy�����t|s��uzy���y��ys�yz��{r��|u�yx|

���
������������



�
�

���
�

�

����	
��
���������������������������������������� ��!"�#�����$�%�$��#�!&������'(
)�*+*!�',*�-./01234035�066748/6��90:2;�<748=�>8?/8;:@�&'("A�"BC*�C#,�'+���D�%�$�
!�DC�E����F����&'(�G�HI��JK� ��D�����LMN�

E������F��#O��#A��������������������������������������� ��!"�#�����$�%�$��
#�!&������'()�*+*!�',*�-./01234035�066748/6��90:2;�<748=�>8?/8;:@�&'("A�"BC*�C#,�'+���D�%�$�
!�DC��F����&'(�G�HI��JK� ��D�����LMN�*'�A�!��&��PQ ������������,�A�R"#A���SGN�HI��SNK�T=0>U67>�
�I(�!PV��A�����������������&'(W�*��H!�$� IX���CY�%A#��BO"Z�*$+�,����-0698241�126[2301/32@�EI�
W�BP��C#A�� ��!"�#�����$�%�$��#�!&������'()�*+*!�',*�-./01234035�066748/6��90:2;�<748=�
>8?/8;:@�&'("A�"BC*�C#,�'+���D�%�$�!�DC���F����&'(�G�HI��JK�!"*�RW*DA�����F��PY%C���E�$��Y�&��
D����� C�*��������� ���F����&'(�JG�HI��\K�*'�A�!��&��PQ �����������*���#A��SNK�T=0>U67>��I(�
���#A�!PV����������&'(*��!�$��P�*A!"*�RW*�������F��PY%C���E�$��!���RER!�$�P]̂"������,����
-;2:73[1874@�&'(,���DC��Y"C��������#�*�C��)�A ��!"�#����$�!�_(�%A#,Y"C�����,���!�$� IX���I(�
���!PV����W$X�!P�_���������)�R�A�Y%CEA�,�

�

�

�

�

�

àb
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