
 
 

พัชราภรณ์  ขจรเดชชัยฤทธิ์ : บทบาทของตัวเร่งปฏิกิริยาโลหะทรานซิชันต่อจลนพลศาสตร์
การดูดซับของไฮโดรเจนบนพ้ืนผิววัสดุกักเก็บไฮโดรเจน: การศึกษาเชิงคำนวณ (ROLE OF 
TRANSITION METAL CATALYSTS IN HYDROGEN ADSORPTION KINETICS ON 
SURFACES OF HYDROGEN STORAGE MATERIALS: A  COMPUTATIONAL STUDY) 
อาจารย์ที่ปรึกษา : ผู้ช่วยศาสตราจารย์ ดร.สุวิทย์  สุธีรากุล, 110 หน้า. 

 
  คำสำคัญ: วัสดุกักเก็บไฮโดรเจน, เฟิร์สทพรินซิเพิล, วัสดุแมกนีเซียมไฮไดร์ด, วัสดุคาร์บอน 
 

วิทยานิพนธ์นี้ใช้ระเบียบวิธีวิจัยการคำนวณบนพ้ืนฐานของทฤษฎีฟังก์ชันนอลความหนาแน่น 
ในการศึกษาบทบาทของตัวเร่งฏิกิริยาโลหะทรานซิชันต่อการปรับปรุงคุณสมบัติ ทั ้งทางด้าน
จลนศาสตร์และอุณหพลศาสตร์ของปฏิกิริยาการดูดซับไฮโดรเจนในวัสดุกักเก็บไฮโดรเจน ซึ่งงานวิจัย
ก่อนหน้านี้พบว่า การเพิ่มตัวเร่งปฏิกิริยานิกเกิลและวานาเดียมลงในวัสดุแมกนีเซียมช่วยลดพลังงาน
การก่อกัมมันต์ในการเกิดปฏิกริิยาการดูดซับและการคายซับได้เป็นอย่างดี จากผลการทดลองดังกล่าว 
พบว่าการเพิ่มตัวเร่งปฏิกิริยานิกเกิลจะอยู่ในรูปแบบของสารประกอบแมกนีเซียมนิกเกิล การเพ่ิม
ตัวเร่งปฏิกิริยาวานาเดียมในรูปแบบของอนุภาคนาโนบนพื้นผิววัสดุสารประกอบแมกนีเซียมนิกเกิล 
จากผลการคำนวณพบว่าทั้งตัวเร่งปฏิกิริยานิกเกิลและวานาเดียมเพื่อช่วยให้การดูดซับของไฮโดรเจน
บนพื้นผิว มีความเสถียรขึ้นและเกิดกระบวนการแตกตัวของไฮโดรเจนโมเลกุลได้ดีขึ้น ซึ่งการเพ่ิม
ตัวเร่งปฏิกิริยาวานาเดียมบนพื้นผิวแมกนีเซียมนิกเกิลนั้นทำให้เกิดการเรียงตัวของพื้นผิววัสดุใน
รูปแบบใหม่ ที่ทำให้ไฮโดรเจนสามารถดูดซับบนพ้ืนผิวได้มากขึ้นและทำให้เกิดเส้นทางในการแพร่จาก
อนุภาคนาโนลงไปที่พื้นผิวได้รวดเร็วขึ้น เพราะการใช้พลังงานกระตุ้นในการแพร่ต่ำลง และการเพ่ิม
ปริมาณของไฮโดรเจนช่วยลดพลังงานก่อกัมมันต์ในการแพร่ลงไปภายในวัสดุ จากผลการคำนวณ
พบว่าพลังงานก่อกัมมันต์ลดลงมาครึ่งหนึ่งเมื่อเทียบกับสภาวะที่มีไฮโดรเจนต่ำ โดยผลของตัวเร่ง
ปฏิกิริยานิกเกิลและวานาเดียมถูกสนับสนุนจากผลการคำนวณการจำลองพลวัตเชิงโมเลกุลซึ่งพบว่า
ไฮโดรเจนสามารถแตกตัวและถูกดูดซับได้ดีบนตัวเร่งปฏิกิริยาและสามารถแพร่ต่อไปภายในวัสดุได้ 
นอกจากนี้ ผู้วิจัยได้ศึกษาบทบาทของโลหะนิกเกิลที่อยู่บนพื้นผิวของวัสดุคาร์บอนร่วมกับการทดลอง 
ผลจากการทดลองพบว่า การเติมอนุภาคนิกเกิลขนาดนาโนลงในวัสดุคาร์บอนสามารถเพิ่มปริมาณ
การกักเก็บไฮโดรเจนได้อย่างดียิ่ง นอกจากนั้นหลักฐานทางด้านการทดลองแสดงให้เห็นว่าการใช้สาร
ตั้งต้นของวัสดุคาร์บอนที่แตกต่างกัน จะพบความไม่สมบูรณ์ของพื้นผิววัสดุคาร์บอนที่มีลักษณะ
แตกต่างกันด้วย ซึ่งทำให้เกิดแรงระหว่างอนุภาคของนิกเกิลกับพื้นผิววัสดุคาร์บอนที่แตกต่างกัน ผล
การคำนวณพบว่าคลัสเตอร์ของนิกเกิลขนาดสิบสามอะตอมสามารถเกิดอันตรกิริยาอย่างแข็งแรงกับ
พ้ืนผิววัสดุคาร์บอนที่ประกอบด้วยอะตอมของธาตุอ่ืน ๆ เช่น ไนโตรเจน หรือออกซิเจน ซึ่งการเกิด 
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In this thesis, computational tools based on density functional theory (DFT) 
were utilized to study the roles transition metal catalysts on improving kinetics and 
thermodynamics of hydrogen absorption in the chemical storage materials. Previous 
experimental study reported that, upon adding Ni and V catalysts in the Mg, formation 
enthalpy and activation energies of de/hydrogenation were dramatically decreased. As 
evidenced from the experimental observations, this research studied the effect of Ni 
catalysts in the form of Mg2Ni surface whereas the deposition of V catalyst exists as a 
cluster on the surface. It was found that both V and Ni help stabilize hydrogen 

adsorption and facilitate dissociation of the H‒H bond. The V cluster adding on the 
Mg2Ni surface induces surface reconstruction which in turn provides extra adsorption 
sites and creates facile diffusion paths where hydrogen can easily spillover from the 
cluster to the surface. The diffusion kinetics on the surface are also improved where 
the formation of connected Ni sites serves as low-energy diffusion paths. Although the 
subsurface diffusion into the materials requires higher barriers, increasing hydrogen 
coverages reduces such barriers by a half suggesting that hydrogen absorption into the 
materials is kinetically appreciable at operating conditions of high H2 pressure. The 
catalytic roles of Ni and V are supported by the results obtained from AIMD simulations 
where hydrogen prefers to dissociatively adsorb on the TM sites and can further diffuse 
into the subsurface region.  

Next, the role of Ni decorated on carbon-based material was studied. The 
experimental study reported that, upon adding Ni nanoparticle in the carbon-based 
material, the hydrogen uptake was increased. As evidenced from the experimental 
observations, the carbon-based material was synthesized by difference carbon sources  

 



 




