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Research Methods in Chemistry

Selected Topics in Chemistry

Statistical Mechanics in Chemistry

งานส อน

โครงการว วจ ลย

ปป 2539          2359 The Surface Structure of Zeolite and Molecular Sieves. ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลกงานกองททนสนลบสนทนการววจลย

ปป 2540          The Surface Structure of Zeolites. ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากThe Thailand Research Fund

ปป 2541          โครงสรขางพชลนผววและสมบลตวความเปปนตลวเรนงของสารรมพรทน ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลกงานกองททนสนลบสนทนการววจลย

ปป 2546-2548     Nanoscale Catalysis :Molecular Modeling and Design and Synthesis of Crystalline Nanostructured Materiais. ( หลวหนขาโครงการ ) ไดข

รลบททนจากNational Nanotechnology Center (NANOTEC)

ปป 2547-2550     กระบวนการเรนงปฏวกวรวยาในระดลบนาโนเมตร: การออกแบบการจตาลองแบบโมเลกทล และการสลงเคราะหยวลสดททมชมมโครงสรขางผลศกระดลบนาโนเมตร ( หลว

หนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากศมนยยนาโนเทคโนโลยมแหนงชาตว สตานลกงานพลฒนาววทยาศาสตรยและเทคโนโลยมแหนงชาตว

ปป 2548-2551     การออกแบบววเคราะหยสมบลตวการผลวต และการประยทกตยใชขงานวลสดทในระดลบนาโน ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลกงานกองททนสนลบสนทน

การววจลย

ปป 2545-2550     การจตาลองแบบโมเลกทลของตลวเรนงปฏวกวรวยาขนาดนาโนเมตร : ผลของความจตากลดของโครงสรขางตนอสมบลตวการดมดซลบของตลวเรนงปฏวกวรวยาซมโอไลตยทมช

ส ตาคลญทางอทตสาหกรรม ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากททนอทดหนทนววจลย มก.

ปป 2545-2555     การจตาลองแบบโมเลกทลของตลวเรนงปฏวกวรวยาขนาดนาโนเมตร : บทบาทและกลไกของสารทมชมมโครงสรขางและรมพรทนระดลบนาโนเมตร ( หลวหนขาโครงการ 

) ไดขรลบททนจากททนอทดหนทนววจลย มก.

ปป 2549-2554     การออกแบบโมเลกทลและการผลวตวลสดททมชมมโครงสรขางระดลบนาโนเมตร ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากททนอทดหนทนววจลย มก.

ปป 2549-2550     การยลบยลลงการทตางานของ Epidermal Growth Factor Receptor: ดขวยววธมผสมผสานระหวนางการจตาลองในคอมพววเตอรยและการทดลองในหของ

ทดลอง ( ผมขรนวมโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลกงานกองททนสนลบสนทนการววจลย

ปป 2548-2553     การอออกแบบโมเลกทลและการผลวตวลสดททมชมมโครงสรขางระดลบนาโนเมตร ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากศมนยยนาโนเทคโนโลยมแหนงชาตว สตานลกงาน

พลฒนาววทยาศาสตรยและเทคโนโลยมแหนงชาตว

ปป 2545-2555     หนนวยปฏวบลตวการววจลยเชมชยวชาญเฉพาะดขาน Catalytic and Bimolecular Design ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากททนอทดหนทนววจลย มก.

ปป 2551          โครงการพลฒนาและววเคราะหยฐานขขอมมลนลกววจลยไทยดขานววทยาศาสตรยเคมมและเภสลชทมชมมอยมนในฐานขขอมมลนานาชาตวสากล ปป 2001-2008 ประจตาปปงบ

ประมาณ 2551 ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลกงานคณะกรรมการววจลยแหนงชาตว

ปป 2548-2554     การออกแบบโมเลกทลและการผลวตวลสดททมชมมโครงสรขางระดลบนาโนเมตร ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากศมนยยนาโนเทคโนโลยมแหนงชาตว สตานลกงาน

พลฒนาววทยาศาสตรยและเทคโนโลยมแหนงชาตว

ปป 2551-2553     นาโนเทคโนโลยมในอทตสาหกรรมปปโตรเคมม : การออกแบบ สลงเคราะหยและววเคราะหย วลสดทนาโนทมชมมรมพรทน ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลกงาน

กองททนสนลบสนทนการววจลย

ปป 2551-2556     การออกแบบและการผลวตวลสดทนาโนทมชเปปนประโยชนยอยนางสมงตนออทตสาหกรรม ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากมมลนวธวส ตานลกงานทรลพยยสวนสนวนพระ

มหากษลตรวยย และสตานลกงานพลฒนาววทยาศาสตรยและเทคโนโลยมแหนงชาตว

ปป 2551-2552     โครงการพลฒนาและววเคราะหยฐานขขอมมลนลกววจลยไทยดขานววทยาศาสตรยเคมมและเภสลชทมชมมอยมนในฐานขขอมมลนานาชาตวสากล ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททน

จากสตานลกงานคณะกรรมการววจลยแหนงชาตว
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ปป 2552-2554     สมบลตวทางอวเล ลกทรอนวกสยและสมบลตวความเปปนตลวเรนงปฏวกวรวยาของอนทภาคแพลทวนลมบนคารยบอนนาโนทววบยในเซลลยเชชลอเพลวงทมชใชขเมธานอลเปปนเชชลอเพลวง 

(DMFC) ( ผมขรนวมโครงการ ) ไดขรลบททนจากททนอทดหนทนววจลย มก.

ปป 2552-2554     โครงการววจลยและพลฒนาปปจจลยทางโครงสรขางระดลบนาโนเมตรทมชมมผลตนอความแขลงแรงของซมเมนตย ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากบรวษลทสยามววจลย

และนวลตกรรม จตากลด

ปป 2553-2555     การออกแบบและสลงเคราะหยวลสดทประเภทซมเมนตยชนวดใหมน: การศศกษาทางสเปคโทรสโคปปขลลนสมงและทางทฤษฎม ( ผมขรนวมโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลก

งานกองททนสนลบสนทนการววจลย

ปป 2554-2556     การคลดแยกขนาดของอนทภาคนาโนซวล วกอนและซวล วกอนคารยไบดยทมชผลวตจากกระบวนการแบบ top-down สตาหรลบประยทกตยใชขใน biological imaging ( 

ผมขรนวมโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลกงานกองททนสนลบสนทนการววจลย

ปป 2555-2556     FTIR Study of Geopolymer Nanostructure ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากบรวษลทสยามววจลยและนวลตกรรม

ปป 2555-2557     Applications of Nanotechnology for Green and Sustainable Cement State of the art Synthesis of Carbon nanomaterials on 

Cementitious Materials ( หลวหนขาโครงการ ) ไดขรลบททนจากบรวษลทสยามววจลยและนวลตกรรม

ปป 2563          การออกแบบโครงขนายโลหะเชวงซขอน-สารอวนทรมยยชนวดใหมน โดยใชขระเบมยบววธมการเคมมเชวงคตานวณและการสลงเคราะหยในหของทดลองเพชชอใชขในปฏวกวรวยา 

CO2 photoreduction ( ผมขรนวมโครงการ ) ไดขรลบททนจากททนอทดหนทนววจลย มก.

ปป 2564-2566     การออกแบบซมโอไลตยชนวดกรดลววอวสสตาหรลบการเปลมชยนกลมโคสทมชไดขจากชมวมวลเปปนสารเคมมมมลคนาเพวชมโดยใชขการคตานวณทางเคมมคอมพววเตอรย การ

เรมยนรมขของเครชชองและการทดลอง (ททนพลฒนาศลกยภาพในการทตางานววจลยของอาจารยยรทนนใหมน ปป 2563) ( ผมขรนวมโครงการ ) ไดขรลบททนจากสตานลกงานปลลดกระทรวงการ

อทดมศศกษา ววทยาศาสตรย ววจลยและนวลตกรรม (สป.อว.)

บทความว วจ ลยในวารส ารว วชาการ

ระดลบนานาชาตว

-  Metta Chareonpanich, Teerapong Namto, Paisan Kongkachuichay, Jumras Limtrakul, "Synthesis of ZSM-5 Zeolite from Lignite Fly Ash and Rice 

Husk Ash", Fuel Processing Technology 85 (15) (2004) 1623-1634

-  Jansang, B, Jumras Limtrakul, "Adsorption of benzene on MCM-41-type material: A QM/MM study", NANOPOROUS MATERIALS IV 156 (-) 

(2005) 625-630

-  Winyoo Sangthong, Probst, M, Jumras Limtrakul, "Computational study of the carbonyl-ene reaction of encapsulated formaldehyde in Na-FAU 

zeolite", JOURNAL OF MOLECULAR STRUCTURE 748 (1-3) (2005) 119-127

-  Jakkapan Sirijaraensre, Truong, TN, Jumras Limtrakul, "Density functional study of the mechanism of the Beckmann rearrangement catalyzed by 

H-ZSM-5: A cluster and embedded cluster study", JOURNAL OF PHYSICAL CHEMISTRY B 109 (24) (2005) 12099-12106

-  Chompunuch Warakulwit, Bamrungsap, S, Luksirikul, P, Pipat Khongpracha, Jumras Limtrakul, "Diels-Alder cycloadditions of single-wall carbon 

nanotubes with electron-rich dienes: a theoretical study", NANOPOROUS MATERIALS IV 156 (-) (2005) 823-828

-  Treesukol, P, Srisuk, K, Jumras Limtrakul, Truong, TN, "Nature of the metal-support interaction in bifunctional catalytic Pt/H-ZSM-5 zeolite", 

JOURNAL OF PHYSICAL CHEMISTRY B 109 (24) (2005) 11940-11945

-  Jungsuttiwong, S, Jumras Limtrakul, Truong, TN, "Theoretical study of modes of adsorption of water dimer on H-ZSM-5 and H-Faujasite zeolites", 

JOURNAL OF PHYSICAL CHEMISTRY B 109 (27) (2005) 13342-13351

-  Injan, N, Pannorad, N, Probst, M, Jumras Limtrakul, "Pyridine adsorbed on H-Faujasite zeolite: Electrostatic effect of the infinite crystal lattice 

calculated from a point charge representation", INTERNATIONAL JOURNAL OF QUANTUM CHEMISTRY 105 (6) (2005) 898-905

-  Rungsirisakun, R, Bavornpon Jansang, Pantu, P, Jumras Limtrakul, "The adsorption of benzene on industrially important nanostructured catalysts 

(H-BEA, H-ZSM-5, and H-FAU): confinement effects", JOURNAL OF MOLECULAR STRUCTURE 733 (1-3) (2005) 239-246

-  Tantanak, D, Jumras Limtrakul, Gleeson, MP, "Probing the structural and electronic factors affecting the adsorption and reactivity of alkenes in 

acidic zeolites using DFT calculations and multivariate statistical methods", JOURNAL OF CHEMICAL INFORMATION AND MODELING 45 (5) 

(2005) 1303-1312

-  Tanin Nanok, Bopp, PA, Jumras Limtrakul, "Molecular dynamics simulation studies of p-xylene in OH-free Si-MCM-41", ZEITSCHRIFT FUR 

NATURFORSCHUNG SECTION A-A JOURNAL OF PHYSICAL SCIENCES 60 (11-12) (2005) 805-813

-  Namuangruk, S, Pantu, P, Jumras Limtrakul, "Investigation of ethylene dimerization over faujasite zeolite by the ONIOM method", 

CHEMPHYSCHEM 6 (7) (2005) 1333-1339

-  Phungphai Phanawadee, Phongaksorn, M, Chaimongkol, N, Jaree, A, Jumras Limtrakul, "Mathematical analysis of TAP models for porous 

catalysts", CHEMICAL ENGINEERING JOURNAL 115 (1-2) (2005) 51-62

-  Rujiwatra, A, Jumras Limtrakul, "Ethane-1,2-diaminium hexaaquazinc(II) sulfate", ACTA CRYSTALLOGRAPHICA SECTION E-STRUCTURE 

REPORTS ONLINE 61 (-) (2005) M1403-M1404

-  Jumras Limtrakul, "Hydrolysis of methoxide species and regeneration of active site in Fe-ZSM-5 catalyst by the ONIOM method", JOURNAL OF 

MOLECULAR CATALYSIS A-CHEMICAL 239 (1-2) (2005) 103-110

-  Siripon Anantawaraskul, Soares J.B.P., Jirachaithorn P., Jumras Limtrakul, "Mathematical modeling of crystallization analysis fractionation 

(Crystaf) of polyethylene", JOURNAL OF POLYMER SCIENCE PART B-POLYMER PHYSICS 44 (19) (2006) 2749-2759
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-  piboon pantu, Jumras Limtrakul, "Cycloaddition reactivity of C60, single-wall carbon nanotubes and their metal cation embedded clusters with the 

2H-benzocyclopentadiene", ABSTRACTS OF PAPERS OF THE AMERICAN CHEMICAL SOCIETY  (2006) 231-530

-  Namuangruk S, Tantanak D, Jumras Limtrakul, "Application of ONIOM calculations in the study of the effect of the zeolite framework on the 

adsorption of alkenes to ZSM-5", Journal of Molecular Catalysis A: Chemical 256 (1-2) (2006) 113-121

-  Jakkapan Sirijaraensre, Jumras Limtrakul, "Vapor-phase beckmann rearrangement of oxime molecules over H-faujasite zeolite", 

CHEMPHYSCHEM 7 (11) (2006) 2424-2432

-  Tantirungrotechai, Y, Phanasant, K, Roddecha, S, Surawatanawong, P, Sutthikhum, V, Jumras Limtrakul, "Scaling factors for vibrational 

frequencies and zero-point vibrational energies of some recently developed exchange-correlation functionals", JOURNAL OF MOLECULAR 

STRUCTURE-THEOCHEM 760 (1-3) (2006) 189-192

-  Jansang, B, Tanin Nanok, Jumras Limtrakul, "Structures and reaction mechanisms of cumene formation via benzene alkylation with propylene in a 

newly synthesized ITQ-24 zeolite: An embedded ONIOM study", JOURNAL OF PHYSICAL CHEMISTRY B 110 (25) (2006) 12626-12631

-  Lomratsiri, J, Probst, M, Jumras Limtrakul, "Structure and adsorption of a basic probe molecule on H-ZSM-5 nanostructured zeolite: An embedded 

ONIOM study", JOURNAL OF MOLECULAR GRAPHICS & MODELLING 25 (2) (2006) 219-225

-  Bobuatong, K, Jumras Limtrakul, "Structures and mechanisms of the dehydrogenation of ethylbenzene over nanostructured Fe-ZSM-5 materials", 

ABSTRACTS OF PAPERS OF THE AMERICAN CHEMICAL SOCIETY 231 (2006)

-  Injan, N, Pannorad, N, Probst, M, Jumras Limtrakul, "Pyridine adsorbed on H-faujasite zeolite: The electrostatic effect of the infinite crystal lattice 

calculated from point charge representation", ABSTRACTS OF PAPERS OF THE AMERICAN CHEMICAL SOCIETY 231 (2006)

-  Namuangruk, S, Tantanak, D, Jumras Limtrakul, "Effect of the zeolite framework on the adsorption of alkenes to ZSM-5 zeolite: An ONIOM study", 

ABSTRACTS OF PAPERS OF THE AMERICAN CHEMICAL SOCIETY 231 (2006)

-  Settheeworrarit, T, Pakawatchai, C, Maensiri, S, Jumras Limtrakul, Rujiwatra, A, "Crystal structure, thermal and magnetic behavior of 

inorganic-organic hybrid [(V4O10V2O4)-O-IV-O-V] (C6H14N2)center dot H2O polymeric framework", JOURNAL OF INORGANIC AND 

ORGANOMETALLIC POLYMERS AND MATERIALS 16 (3) (2006) 231-239

-  Wongthong, P, Tanin Nanok, Jumras Limtrakul, "Adsorption and diffusion of ethane, propane and n-butane on nanoporous faujasite catalysis 

investigated by molecular dynamics simulation", ABSTRACTS OF PAPERS OF THE AMERICAN CHEMICAL SOCIETY 231 (2006)

-  Pabchanda, S, Tanin Nanok, Namuangruk, S, Pailin Limtrakul, Jumras Limtrakul, "Oxidative dehydrogenation of propane over a nanostructured 

Fe-ZSM-5 catalyst for propylene production: A combined QM/MM pathway analysis", ABSTRACTS OF PAPERS OF THE AMERICAN CHEMICAL 

SOCIETY 231 (2006)

-  Deutsch, H, Becker, K, Defrance, P, Probst, M, Jumras Limtrakul, Mark, TD, "Newly calculated absolute cross-section for the electron-impact 

ionization of C2H2+", EUROPEAN PHYSICAL JOURNAL D 38 (3) (2006) 489-493

-  Bamrungsap, S, Jumras Limtrakul, "Cycloaddition reactions between benzo-fused five-membered ring dienes and single-wall carbon nanotubes: A 

QM/MM study", ABSTRACTS OF PAPERS OF THE AMERICAN CHEMICAL SOCIETY 231 (2006)

-  Namuangruk, S, Pipat Khongpracha, Jumras Limtrakul, "Reaction mechanisms of nitrous oxide decomposition on carbon nanotubes", ABSTRACTS 
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มหาววทยาลลยเกษตรศาสตรย
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-  รางวลลผลงานววจลยตมพวมพยระดลบนานาชาตว มหาววทยาลลยเกษตรศาสตรย ปป 2552(รางวลลประเภทบทคคล-ผมขสรขางสรรคยผลงานววจลยตมพวมพย กลทนม 1) สาขาววทยาศาสตรย 

ประจตาปป 2553 เรชชอง "Mechanistic investigation on 1,5- to 2,6-dimethylnaphthalene isomerization catalyzed by acidic ? zeolite: ONIOM study with an 

M06-L functional" จาก มหาววทยาลลยเกษตรศาสตรย

-  รางวลลผลงานววจลยตมพวมพยระดลบนานาชาตว มหาววทยาลลยเกษตรศาสตรย ปป 2552(รางวลลประเภทบทคคล-ผมขสรขางสรรคยผลงานววจลยตมพวมพย กลทนม 1) สาขาววทยาศาสตรย 

ประจตาปป 2553 เรชชอง "Reaction Mechanisms of the Methylation of Ethene with Methanol and Dimethyl Ether over H-ZSM-5: An ONIOM Study" จาก 

มหาววทยาลลยเกษตรศาสตรย

-  รางวลลผลงานววจลยตมพวมพยระดลบนานาชาตว มหาววทยาลลยเกษตรศาสตรย ปป 2552(รางวลลประเภทบทคคล-ผมขสรขางสรรคยผลงานววจลยตมพวมพย กลทนม 1) สาขาววทยาศาสตรย 

ประจตาปป 2553 เรชชอง "Structure and Dynamics of Water Confined in Single-Wall Nanotubes" จาก มหาววทยาลลยเกษตรศาสตรย

ร างว ลล ผล งานนตาเส นอในการประชทมว วชาการ

-  The Best Poster Presentation Award Physical science ประจตาปป 2556 เรชชอง "Highperformance Supercapacitor of Manganese Oxide/Reduced 

Graphene Oxide Nanocomposite Coated on Flexible Carbon Fiber Paper" จาก สกว และ สกอ

ผลงานววจลยนมลเปปนรายการรวบรวมระหวนางปป 1 มกราคม 2539 - 1 พฤษภาคม 2567
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