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บทความวิจัย

บทคัดย่อ

	 งานวจัิยนีเ้ป็นการศกึษากระบวนการดดูซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ (CO2) ด้วยแก้วพรนุ โดยใช้วธิกีารสร้างแบบจ�ำลอง

ระดับโมเลกุลด้วยวิธีมอนติคาร์โล (Monte Carlo) โดยจ�ำลองการดูดซับแก๊สที่มีขนาดรูพรุนระหว่าง 10 ถึง 60 Å ที่อุณหภูมิ 

283 K จนถงึความดนัสงูสดุ 4500 kPa เพือ่ศกึษาผลของหมูฟั่งก์ชนัท่ีมผีลต่อพฤตกิรรมการดดูซบัแก๊สภายในรพูรนุ โครงสร้าง

แก้วพรุนจะถูกจ�ำลองให้มีผนังสองด้านขนานกันและมีระยะห่างระหว่างผนังทั้งสองเท่ากับความกว้างของรูพรุน แต่ละ

โมเลกุลของผลึกซิลิคอนเตตระออกไซด์ (SiO4) บนผนังจะจัดเรียงตัวกันแบบเตตระฮีดรอลซึ่งอาจจะปรากฏหมู่ฟังก์ชันหรือ 

ไม่มหีมูฟั่งก์ชนั ผลการทดลองพบว่าไอโซเทร์ิมการดดูซบัแก๊สทีค่วามดนัต�ำ่จะมปีรมิาณการดดูซับเพิม่ข้ึนอย่างรวดเร็ว จากนัน้ 

การดูดซับจะเพิ่มข้ึนอย่างช้าๆ เม่ือความดันเพิ่มขึ้นหมู่ฟังก์ชันไม่มีผลต่อการดูดซับ CO2 ในขณะที่พ้ืนผิวขรุขระจะช่วยให้ 

การดูดซับแก๊สเริ่มเกิดขึ้นที่ความดันต�่ำกว่า 
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C. Boonfung et al., “Effects of Functional Group and Surface Roughness on Adsorption of Carbon Dioxide in Porous Glass 
by Grand Canonical Monte Carlo Simulation Study.”

Abstract

	 Adsorption of carbon dioxide in porous glass with different widths varying from 10-60 Å at 283 K are 

studied in this research using Monte Carlo simulation method. The molecular model of porous glass is 

assumed to be composed of SiO4 crystal and the atoms in it are laid in different planes. Two layers of 

crystal are parallel and perpendicular to the z-axis, the distance between these crystal layers is defined 

as the pore width (H). The porous glass surfaces are contained either functional groups or defects, it is 

found that the adsorption increases rapidly at low pressures and then it gradually increases with pressure. 

The functional groups show insignificant effect on adsorption isotherm, while an early onset in adsorption 

isotherm is observed in the case of surface roughness.
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1. บทน�ำ
		 หนึ่งในความสนใจที่นักวิทยาศาสตร์และวิศวกรได้
ให้ความสนใจอยู่ในขณะนี้ก็คือ การพัฒนาสารดูดซับแก๊ส
คาร์บอนไดออกไซด์จากอตุสาหกรรมเพือ่ให้ปริมาณของแก๊ส
คาร์บอนไดออกไซด์ที่ปล่อยสู่บรรยากาศลดลงซึ่งจะช่วยลด
สภาวะโลกร้อนหรือสภาวะเรือนกระจกนั่นเอง แก้วพรุน 
นับว่าเป็นวัสดุดูดซับที่น่าสนใจชนิดหนึ่ง เพราะว่าเป็นวัสดุ
ที่มีความต้านทานต่อความร้อนสูง ความต้านทานทางกลสูง 
และมีเสถียรภาพต่อการเปลี่ยนแปลงทางเคมี การศึกษาน้ี
ได้น�ำแบบจ�ำลองแกรนด์คาโนนิคอลมอนติคาร์โล (Grand 
Canonical Monte Carlo; GCMC) มาใช้ในการอธิบายถึง
กลไกของการดดูซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ภายในแก้วพรนุ
ที่มีและไม่มีหมู่ฟังก์ชันบนพื้นผิว รวมถึงพื้นผิวที่ขรุขระ เพื่อ
เป็นข้อมูลในการพัฒนาสารดูดซับต่อไป
		 แก ๊สคาร ์บอนไดออกไซด ์เป ็นตัวอย ่างของแก ๊ส 
เรือนกระจกและองค์ประกอบของแก๊สที่ปล่อยจากโรงงาน
อุตสาหกรรมที่มีผลต่อภาวะโลกร้อน การศึกษาน้ีจึงอาจ
เป็นแนวทางหนึง่ในการปรบัปรงุคณุสมบตัขิองวสัดแุก้วพรนุ 
เพื่อใช้ในการดูดซับแก๊สเรือนกระจก

2. วิธีการวิจัย 
		  ในส่วนนี้อธิบายถึงวิธีการจ�ำลองระดับโมเลกุลด้วย 
วธิมีอนตคิาร์โล เพือ่ศกึษาการจ�ำลองการดดูซบั CO2 ในแบบ
จ�ำลองแก้วพรุน โมเลกุลของ CO2 ถูกจ�ำลองให้มีโครงสร้าง
แบบเส้นตรงประกอบด้วยศูนย์กลางของแต่ละอะตอม 3 
ศูนย์กลาง (3-centered Lenard Jones) และมีขั้วคู่ที่
อะตอมออกซเิจนด้วย เป็นแบบจ�ำลองทีเ่สนอโดย Harris and 
Yung [1] พลังงานระหว่างโมเลกุลสามารถค�ำนวณได้โดย
สมการ Lennard-Jones [2] แบบจ�ำลองของวัสดุแก้วพรุน
สมมุติให้ผนังทั้งสองด้านของรูพรุนของแก้วขนานกัน โดยที่
ผนังแต่ละด้านจะจัดเรียงตัวตามโครงสร้างผลึกของซิลิคอน 
เตตระออกไซด์ (SiO4) มซีลิคิอนอะตอมเป็นจุดศนูย์กลางของ
โครงสร้างและถูกล้อมรอบด้วยออกซิเจนสี่อะตอมทั้ง 4 มุม
ของทรงสี่หน้ากระจายตัวบนผนังของของแข็งและมีประจุ
เป็นลบ ในขณะที่ซิลิคอนอะตอมมีประจุเป็นบวก ระยะห่าง
ระหว่างออกซิเจนอะตอม เท่ากับ 3.06 Å และมีมุมระหว่าง 

O-Si-O เป็น 147º [3] ในขณะที่หมู่ฟังก์ชันที่ใช้คือหมู่ OH 
การจ�ำลองระดบัโมเลกลุทีใ่ช้ในการศึกษานีคื้อวธีิการ GCMC 
[4] โดยก�ำหนดปริมาตรของแบบจ�ำลองเป็นขนาดของรูพรุน 
(Pore Volume) ความดันหรือค่าศักย์เคมี (Chemical  
Potential) และอณุหภมิู (Temperature) เพ่ือทีจ่ะหาสมดลุ
ของการดูดซับที่ความดันหนึ่งๆ

2.1		รูปแบบของคาร์บอนไดออกไซด์ (CO2) 
		  รูปร่างของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ที่ใช้ในการศึกษานี้ 
ถกูจ�ำลองให้มโีครงสร้างแบบเส้นตรงประกอบด้วยศนูย์กลาง
ของแต่ละอะตอม 3 ศนูย์กลาง (3-centered Lenard Jones) 
และมขีัว้คูท่ีอ่ะตอมออกซเิจนด้วยเป็นแบบจ�ำลองทีเ่สนอโดย 
Harris and Yung [1] ส�ำหรบัแบบจ�ำลองนีมี้ค่าความยาวของ
พันธะ C-O เท่ากับ 1.16 Å และมุมระหว่างพันธะ O-C-O 
เท่ากับ 180° ค่าพลังงานระหว่างโมเลกุลสามารถค�ำนวณได้
โดยสมการ Lennard-Jones [2] และพลังงานระหว่างประจุ
ค�ำนวณจากกฎของคูลอมป์ (Coulomb’s Law) ดังแสดงใน
สมการที่ (1) และ (2) ตามล�ำดับ ค่าพารามิเตอร์ของโมเลกุล
ของ CO2, SiO4 และหมู่ฟังก์ชัน OH ได้แสดงไว้ในตารางที่ 1 
[3], [4]

(1)

		  โดยที่ ri –rj คือ ระยะห่างระหว่างโมเลกุลทั้งสอง σij 
คือ เส้นผ่านศูนย์กลางที่โมเลกุลทั้งสองชนกัน (Collision 

Diameter) และ εij คือ พลังงานต�่ำสุดที่โมเลกุลทั้งสอง 
จะอยู่กันอย่างเสถียร (Energy Well Depth), kb คือ ค่าคงที่
ของ Boltzmann ส�ำหรบัการศกึษานีเ้มือ่ระยะห่างท่ีเกนิกว่า 

5 เท่าของเส้นผ่านศูนย์กลางที่โมเลกุลทั้งสองชนกัน (5σij) 
หรอืเรยีกว่าค่า Cut Off Radius เมือ่ระยะห่างระหว่างอะตอม
หรือประจุมากกว่า Cut Off Radius แล้วพลังงานระหว่าง
อะตอมทั้งสองจะมีค่าเป็นศูนย์ ท้ังน้ีจะถูกน�ำมาใช้เพื่อลด
เวลาในการค�ำนวณแรงกระท�ำระหว่างโมเลกุล เน่ืองจาก
ถ้าระยะห่างระหว่างโมเลกุลมีค่าเกินค่าน้ี แล้วจะท�ำให้ 
แรงกระท�ำระหว่างโมเลกุลทั้งสองมีค่าน้อยมากจนสามารถ
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ชลธิรา บุญฟุ้ง และคณะ, “ผลของหมู่ฟังก์ชันและความขรุขระบนพื้นผิวของแก้วพรุนต่อการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ ด้วยวิธีการสร้าง 

แบบจ�ำลองมอนติคาร์โล.”

ตดัทิง้ได้ การค�ำนวณแรงกระท�ำระหว่างประจุสามารถค�ำนวณ 
ได้โดยสมการ Coulombs’ Law

(2)

		  เมื่อ ε0 คือ สภาพยอมของสุญญากาศ (Permittivity 
of Free Space), r ij คือ ระยะห่างระหว่างประจุทั้งสองและ 
q คือ ประจุของแต่ละอะตอม 

2.2		รูปแบบของวัสดุแก้วพรุน
		 แก้วพรุนจะถูกจ�ำลองให้ผนังทั้งสองด้านของรูพรุน
ของแก้วขนานกัน และมีระยะห่างระหว่างผนังทั้งสองด้าน
เท่ากับความกว้างของรูพรุน (Pore Width) ดังแสดงไว้ใน
รูปที่ 1 โดยที่ผนังแต่ละด้านจะจัดเรียงตัวตามโครงสร้าง
ผลึกของซิลิคอนเตตระออกไซด์ (SiO4) มีซิลิคอนอะตอมเป็น
จุดศูนย์กลางของโครงสร้างและถูกล้อมรอบด้วยออกซิเจน
สี่อะตอมทั้ง 4 มุมของทรงสี่หน้ากระจายตัวบนผนังของ
ของแขง็และมปีระจเุป็นลบ ในขณะท่ีซลิคิอนอะตอมมปีระจุ
เป็นบวก ระยะห่างระหว่างออกซิเจนอะตอม เท่ากับ 3.06 Å 
และมมีมุระหว่าง O-Si-O เป็น 147º [5]  ในขณะทีห่มูฟั่งก์ชัน
ที่ใช้คือหมู่ OH มีค่าประจุลบเท่ากับ -0.64e และประจุบวก
เท่ากับ +0.45e โดยมีมุมระหว่าง O-H เป็น 109.5º [6] และ
การจ�ำลองระดบัโมเลกลุด้วยคอมพวิเตอร์ทีใ่ช้ในการศกึษานี้
คือวิธีการ Grand Canonical Monte Carlo (GCMC) [7].

ตารางที่ 1	 ค่าพารามิเตอร์ส�ำหรับแบบจ�ำลองโมเลกุลของ  
					     CO2, SiO4 และ OH [3] และ [4]

Site ε/kb [K] σ [Å] q [e]

C (CO2) 28.129 2.757 +0.6512

O (CO2) 80.507 3.033 –0.3256

O (silica) 185.0 2.708 –0.36

Si (silica) 0.0 0.0 +0.18

O (OH) 79.0 3.10 –0.64

H (OH) 30.0 1.30 +0.45

		 ส�ำหรับแบบจ�ำลองวัสดุแก้วพรุนที่มีพื้นผิวขรุขระจะม ี
โครงสร้างเหมอืนกบัแบบจ�ำลองทีไ่ด้กล่าวมาแล้ว อย่างไรกต็าม 

รูปที่ 1	 แบบจ�ำลองโครงสร้างของวสัดแุก้วพรนุซึง่จดัเรยีงตวั 
			   แบบผลึก SiO4 และมีหมู่ฟังก์ชันบนพื้นผิว

รูปที่ 2	 แบบจ�ำลองโครงสร้างของวัสดุแก้วพรุนซึ่งพื้นผิว 
			   ขรุขระ

ในการสร้างผิวขรขุระ โปรแกรมการสร้างแบบจ�ำลองของแขง็
จะท�ำการสุ่มดึงอะตอมของซิลิคอนบางตัวออก รวมถึง 
ออกซเิจนทีอ่ยูร่อบซลิคิอนอะตอมนัน้ด้วย ท�ำให้เกดิเป็นหลมุ
ขึ้นบนพื้นผิว จากนั้นท�ำให้หลุมใหญ่ขึ้นโดยดึงอะตอมที่อยู่
รายล้อมซิลิคอนตัวนั้นออกด้วย ในการทดลองนี้จะให้รัศมี
รายล้อมซิลิคอนอะตอม มีค่าเท่ากับ 1.55, 3.1 และ 4.65 Å 
เพื่อศึกษาถึงขนาดของหลุมของผิวขรุขระต่อการดูดซับแก๊ส  
แบบจ�ำลองผิวขรุขระได้แสดงไว้ในรูปที่ 2 โดยสีน�้ำเงิน 
แสดงถึงบริเวณพื้นผิวที่เป็นหลุม และสีเหลืองคือโมเลกุล
ของผลึก SiO4

2.3		วิธีการจ�ำลองการดูดซับแก๊สด้วยคอมพิวเตอร์ 
		 แบบจ�ำลองแกรนด์คาโนนิคอลมอนติคาร์โล (GCMC) 
นิยมใช้ในการจ�ำลองการดูดซับแก๊ส โดยจะก�ำหนดค่าของ
อุณหภูมิ ปริมาตรของระบบและความดันหรือค่าศักย์เคมี 
(Chemical Potential) ของระบบ ซึง่เมือ่ถงึจดุสมดลุระหว่าง

-17-0000(113-122)P5.indd   116 4/10/61 BE   2:11 PM



117

The Journal of KMUTNB, Vol. 28, No. 1, Jan.–Mar. 2018

วารสารวิชาการพระจอมเกล้าพระนครเหนือ ปีที่ 28 ฉบับที่ 1 ม.ค.–มี.ค. 2561

สถานะแก๊สในระบบ (Bulk Phase) และสถานะของการ 
ดูดซับในรูพรุน (Adsorbed Phase) ค่าศักย์เคมีของทั้งสอง
สถานะจะมค่ีาเท่ากนั ดงันัน้จงึสามารถหาไอโซเทร์ิมของการ
ดูดซับออกมาได้ โดยแต่ละจุดของไอโซเทิร์มจะเริ่มจ�ำลอง
ตั้งแต่กล่องว่างเปล่าท่ีไม่มีโมกุลใดเลยไปจนกระทั้งถึงจุด
สมดลุทีจ่�ำนวนโมเลกลุในกล่องทีจ่�ำลอง ไม่มกีารเปลีย่นแปลง
หรือเปลี่ยนแปลงน้อยมาก 
		 ความหนาแน่นของรูพรุน (Pore Density) เฉลี่ย
สามารถให้นิยามว่าเป็นสัดส่วนของจ�ำนวนอนุภาคหรือ
โมเลกุลที่ถูกดูดซับภายในรูพรุนต่อปริมาตรของรูพรุน ดังไว ้
ในสมการที่ (3) ส่วนความร้อนไอโซสเตียริกสามารถค�ำนวณ
ได้โดยใช้สมการท่ี (4) ซึ่งสมการน้ีเหมาะสมกับการไหล 
ในสภาวะต�่ำกว่าจุดวิกฤตและแก๊สท่ีประพฤติตัวเป็นแก๊ส 
ในอดุมคต ิส�ำหรบัการไหลของงานน้ีเหมาะสมทีจ่ะใช้สมการนี ้
ในการหาความร้อนไอโซสเตียริก

  (3)

  (4)

		  เมื่อ U คือ พลังงานของการจัดเรียง (Energy of  
Configuration) N คือ จ�ำนวนของอนุภาค (Number of 
Particle) และเครื่องหมาย < > แสดงถึงค่าเฉลี่ย

3. ผลการทดลองและอภิปรายผล 
		  ในบทความน้ีเริ่มจากการแสดงการดูดซับแก ๊ส
คาร์บอนไดออกไซด์ท่ีอุณหภูมิต่างๆ ในห้องปฏิบัติการใน
หัวข้อที่ 3.1 จากนั้นเป็นการน�ำเสนอแบบจ�ำลองการดูดซับ
ระดบัโมเลกลุด้วยคอมพวิเตอร์โดยศกึษาผลของหมูฟั่งก์ชนัใน
หวัข้อที ่3.2 ส�ำหรบัในหวัข้อที ่3.3 จะแสดงผลการศึกษาการ
ดูดซับบนแบบจ�ำลองที่มีพื้นผิวแบบขรุขระ การเปรียบเทียบ 
ผลการทดลองในห้องปฏิบัติการและผลการจ�ำลองด้วย
คอมพิวเตอร์ได้แสดงไว้ในหัวข้อที่ 3.4  

3.1		การดดูซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ในห้องปฏิบัติการ 
		  ไอโซเทิร์มของการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ 

รูปที่ 3	 ไอโซเทิร์มการดูดซับแก๊ส CO2 บนวัสดุแก้วพรุน 
			   สังเคราะห์จากเถ้าลอย ที่อุณหภูมิต่างๆ

บนวัสดุแก้วพรุนที่อุณหภูมิ 10, 20 และ 30oC แสดงความ
สัมพันธ์ระหว่างปริมาณการดูดซับกับความดันสัมบูรณ์ (P)  
และความดันสัมพัทธ์ (P/P0) ในรูปที่ 3 (ก) และ 3 (ข)  
ตามล�ำดับ พบว่าที่ความดันต�่ำปริมาณการดูดซับจะเพิ่มขึ้น
อย่างรวดเร็ว จากนั้นเมื่อความดันเพิ่มขึ้น ปริมาณการดูดซับ 
จะเพิ่มขึ้นอย่างช้าๆ และเมื่ออุณหภูมิของการดูดซับเพิ่มขึ้น 
ปริมาณการดูดซับจะลดลง เน่ืองจากกระบวนการดูดซับ
แก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ในแก้วพรุนเป็นกระบวนการคาย
ความร้อนซึ่งมักจะพบได้ในกระบวนการดูดซับทางกายภาพ

3.2		ผลของหมู่ฟังก์ชันต่อการดูดซับ CO2 ด้วยแบบ 
จ�ำลองการดูดซับด้วยคอมพิวเตอร์
		  ในส ่วนน้ีจะแสดงไอโซเทิร ์มของการดูดซับแก๊ส
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ชลธิรา บุญฟุ้ง และคณะ, “ผลของหมู่ฟังก์ชันและความขรุขระบนพื้นผิวของแก้วพรุนต่อการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ ด้วยวิธีการสร้าง 

แบบจ�ำลองมอนติคาร์โล.”

คาร์บอนไดออกไซด์บนพื้นผิวท่ีมีหมู่ฟังก์ชันและพื้นผิวที่ 
ไม่มีหมู่ฟังก์ชัน ที่รูพรุนขนาดต่างๆ กันโดยใช้แบบจ�ำลอง 
GCMC เพื่อท�ำการวิเคราะห์ถึงผลของขนาดของรูพรุนและ
หมูฟั่งก์ชนัต่อการดดูซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ในแก้วพรนุ
ที่อุณหภูมิ 283 K โดยพิจารณารูพรุนขนาดตั้งแต่ 10 Å ถึง  
60 Å จนไปถึงความดันที่ 4500 kPa ดังแสดงในรูปที่ 4
		 จากกราฟจะพบได้ว่าทีค่วามดนัต�ำ่ๆ ปรมิาณการดดูซบั 
จะเปลี่ยนแปลงอย่างต่อเนื่อง เน่ืองจากโมเลกุลของแก๊ส
ค่อยๆ ถกูดดูซบัเข้าไปภายในรพูรนุ จากนัน้การเปลีย่นแปลง
การดูดซับจะเกิดขึ้นอย่างรวดเร็ว เนื่องจากการจัดเรียงตัว
เป็นชั้นๆ ถัดไป ยกเว้นรูพรุนขนาด 10 Å ไอโซเทิร์มการ 
ดดูซบัของ CO2 บนพืน้ผวิทัง้สองแบบจะมพีฤตกิรรมเหมอืนกนั  
ดังนั้นหมู ่ฟังก์ชันบนพื้นผิวของวัสดุแก้วพรุนไม่มีผลต่อ 
การดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ ทั้งนี้เนื่องจาก SiO4 และ
หมูฟั่งก์ชนั OH ต่างกม็ปีระจจุงึท�ำให้แก๊สคาร์บอนไดออกไซด์
ที่มีขั้วประจุไฟฟ้าเช่นเดียวกัน สามารถเลือกดูดซับได้บน 
พื้นผิวของวัสดุแก้วพรุนและหมู ่ฟังก์ชันได้ดีเหมือนกัน  
ดงัแสดงได้ในความร้อนไอโซสเตยีรกิของการดดูซับทีแ่สดงไว้ 
ในรูปที่ 5 จากไอโซเทิร์มของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ใน 
แบบจ�ำลองของแก้วพรุนขนาดต่างๆ กัน พบว่าปริมาณ
การดูดซับสูงสุดที่ความดันสูงจะมีค่าลดลงเมื่อขนาดของ 

รูพรุนมีค่ามากขึ้น ทั้งนี้เนื่องมาจากผลของการจัดเรียงตัว
ของโมเลกุลที่แตกต่างกันในรูพรุน (Packing Effects) จึง
ท�ำให้ความหนาแน่นของแต่ละรูพรุนที่ปริมาณการดูดซับ
สูงสุดแตกต่างกัน โดยที่ขนาดมากกว่า 10 Å จะสามารถจัด
เรียงแบบชั้นเดียว (Mono Layer) ตลอดผนังของรูพรุนและ
จากน้ันจะท�ำการเรียงตัวเป็นช้ันๆ แต่ยังไม่ถึงสภาวะเกิด 
การควบแน่น (Capillary Condensation) โมเลกุลของแก๊ส
จึงยังไม่ได้อัดแน่นในรูพรุน
		  รูปที่ 5 แสดงค่าความร้อนไอโซสเตียริกการดูดซับ 
แก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ ขนาดรพูรนุ 30 Å ทีอ่ณุหภูม ิ283 K  
ซ่ึงพบว่าความร้อนไอโซสเตียริกจะมีค่าสูงในช่วงแรกแล้ว 
หลังจากนั้นจะมีค่าลดลงเมื่อปริมาณการดูดซับมีค่าเพิ่มขึ้น  
เนื่องจากแรงกระท�ำที่มากระหว ่างโมเลกุลของแก ๊ส
คาร์บอนไดออกไซด์กับพื้นผิวของแก้วพรุนซึ่งประกอบ
ด้วยแรงแวนเดอวาลล์และแรงดึงดูดระหว่างประจุ เมื่อ
ปริมาณการดูดซับเพิ่มขึ้นแรงผลักดันระหว่างโมเลกุล 
ของ CO2 ก็จะมากขึ้นจึงส่งผลให้พลังงานการดูดซับของ
ระบบโดยเฉลี่ยลดลงด้วย จากนั้นความร้อนไอโซสเตียร์จะ
ลดลงอย่างช้าๆ เม่ือการดูดซับเพิ่มมากขึ้นอีกทั้งน้ีเน่ืองจาก
ผลของโมเมนต์ความเป็นขั้ว (Quadrupole Moment) ของ 
CO2 ซึ่งมีค่ามาก (–13.71x1040 C-m2) จึงท�ำให้การดูดซับ

รูปที่ 4	 ไอโซเทิร ์มการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด ์
			   บนพืน้ผวิทีม่หีมู่ฟังก์ชนัและไม่มหีมูฟั่งก์ชนัที ่283 K 
         	 (  ไม่มีหมู่ฟังก์ชัน – – มีหมู่ฟังก์ชัน)

รูปที่ 5	 ความร้อนไอโซสเตยีรกิของการดดูซบั CO2 ในรพูรนุ 
			   ขนาด 30 Å ที่อุณหภูมิ 283 K โดยใช้แบบจ�ำลอง  
			   GCMC  ไม่มีหมู่ฟังก์ชัน  มีหมู่ฟังก์ชัน)
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ระหว่างแก๊สกับพืน้ผวิของแก้วพรนุอนัเนือ่งมาจากแรงดงึดดู
ระหว่างประจุมีค่ามากขึ้น

3.3		ผลของผวิขรุขระต่อการดดูซบั CO2 ด้วยแบบจ�ำลอง
การดูดซับด้วยคอมพิวเตอร์
		  รูปที่ 6 แสดงการดูดซับคาร์บอนไดออกไซด์ ในรูพรุน
ขนาด 10 Å และ 30 Å เปรียบเทียบระหว่างซิลิกาพรุน ที่มี
พื้นผิวเป็นระเบียบกับพื้นผิวขรุขระ พบว่าพื้นผิวขรุขระน้ัน
สามารถที่จะดูดซับแก๊สได้มากกว่าท้ังรูพรุนขนาดเล็กและ 
รูพรุนขนาดกลาง เน่ืองจากพื้นผิวขรุขระน้ันมีพลังงาน
ระหว่างของแข็งกับแก๊สท่ีมากกว่าพื้นผิวท่ีเป็นระเบียบ 
และแก๊สชอบที่จะไปอยู่บริเวณท่ีเกิดหลุมเกิดข้ึน ท�ำให้เกิด 
ปรากฏการณ์โมเลกุลแก๊สติดกับดัก (Trapped) ที่ภายใน
หลุมขนาดที่พอเหมาะ จากน้ันจึงเกิดการดูดซับบนพื้นผิว 
ของซิลิกาพรุนแบบแผ่นขนาน เมื่อความดันสูงขึ้นถึงจุดหนึ่ง
การดูดซับบนพื้นผิวทั้งสองจะไม่แตกต่างกัน 
		 นอกจากนี้ยังได้ท�ำการศึกษาถึงผลของความกว้างของ
หลุมหรือขนาดของหลุมบนผิวขรุขระ ท่ีมีต่อการดูดซับแก๊ส
คาร์บอนไดออกไซด์ โดยท�ำการจ�ำลองให้มีขนาดความกว้าง
ของหลุมเท่ากับ 1.6 Å, 3.10 Å และ 4.65 Å และให้จ�ำนวน 
ของหลมุเท่ากนัทัง้สามพืน้ผวิ พบว่าทีค่วามดนัต�ำ่พืน้ผิวช�ำรุด
ที่มีหลุมขนาดต่างๆ กันสามารถที่จะดูดซับแก๊สได้มากกว่า
แบบพ้ืนผวิทีเ่ป็นระเบยีบ เนือ่งจากความช�ำรดุท�ำให้มีจ�ำนวน 
โมเลกุลของ SiO4 ท่ีล้อมรอบโมเลกุลของแก๊สมากกว่า 
ผิวเรียบ พลังงานบนพื้นผิวขรุขระจึงมีค่ามากกว่าด้วย ท�ำให้
โมเลกลุของแก๊สจงึชอบไปอยูใ่นแต่ละหลมุหรอืดดูซับทีแ่ต่ละ
หลุมก่อน แต่เมื่อความดันของการดูดซับเพิ่มข้ึนไปเรื่อยๆ  
พบว่าความกว้างของหลมุเท่ากบั 3.10 Å สามารถทีจ่ะดดูซบั 
ได้มากกว่าพ้ืนผิวแบบเป็นระเบียบและพื้นผิวขรุขระที่ม ี
ความกว้างขนาดอื่นๆ เน่ืองจากความกว้างของหลุมมีขนาด
พอเหมาะแก่การที่โมเลกุลของแก๊สจะเข้าไปอยู่ได้พอดี 

3.4		การเปรียบเทียบผลการดูดซับ CO2 ในแก้วพรุนด้วย
แบบจ�ำลองคอมพวิเตอร์และการทดลองในห้องปฏิบัติการ
		  จากข้อมูลการทดลองในห้องปฏิบัติการดังแสดงไว ้
ในรูปที่ 3 และไอโซเทิร์มท่ีได้จากการจ�ำลองการดูดซับ 

รูปที่ 6	 การดูดซับคาร์บอนไดออกไซด์บนพื้นผิวที่เรียบและ 
			   พื้นผิวที่ขรุขระภายในรูพรุนขนาด 10 และ 30 Å

ด้วยแบบจ�ำลองซ่ึงแสดงไว้ในรูปท่ี 4 ให้ลักษณะของกราฟ
ไอโซเทิร์มการดูดซับที่คล้ายคลึงกัน กล่าวคือไอโซเทิร์มของ
การดูดซับแก๊ส CO2 ในแก้วพรุนพบว่าเมื่อความดันเพิ่มขึ้น 
ปริมาณการดูดซับก็เพิ่มขึ้นด้วยเช่นเดียวกัน ดังนั้นในการ
ศึกษาครั้งนี้จึงได้น�ำวิธีการส�ำหรับหาการกระจายขนาดของ 
รูพรุน (Pore Size Distribution; PSD) ซ่ึงเสนอโดย  
Samios et al. [8] มาใช้ในการเปรยีบเทยีบผลการดดูซับด้วย
แบบจ�ำลองทางคอมพิวเตอร์ของ CO2 ในรูพรุนขนาดต่างๆ 
กับผลการทดลองในห้องปฏิบัติการ โดยได้ท�ำการเปรียบ
เทียบปริมาณการดูดซับทีละจุดๆ ท่ีความดันเดียวกันด้วย
ฟังก์ชัน Optimization ในโปรแกรม MATLAB 
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ชลธิรา บุญฟุ้ง และคณะ, “ผลของหมู่ฟังก์ชันและความขรุขระบนพื้นผิวของแก้วพรุนต่อการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ ด้วยวิธีการสร้าง 

แบบจ�ำลองมอนติคาร์โล.”

		  รูปท่ี 7 แสดงผลการเปรียบเทียบการทดลองการ 
ดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ท่ีได้จากการทดลองในห้อง
ปฏิบัติการ ซึ่งแสดงด้วยสัญลักษณ์วงกลมสีด�ำ กับไอโซเทิร์ม
ที่ได้จากผลการรวมการดูดซับจากแบบจ�ำลองการดูดซับ  
(Combined Isotherm) ซ่ึงแสดงด้วยเส้นทึบสีด�ำ พบว่า
ผลการทดลองมีความสอดคล้องกันดีที่ความดันสูงๆ แต ่
ในช่วงความดันต�่ำนั้น พบว่าผลจากการจ�ำลองโดยแบบ
จ�ำลองการดูดซับจะมีค่าน้อยกว่าผลจากการทดลองใน 
ห้องปฏบิตักิาร ทัง้นีเ้นือ่งจากในแก้วพรนุทีส่งัเคราะห์ได้นัน้มี
โครงสร้างเป็นแบบอสณัฐาน (Amorphous) จงึท�ำให้พลงังาน
บนพืน้ผวิของแก้วพรนุมค่ีาสูงและสามารถดดูซับโมเลกุลของ
แก๊สได้มากกว่าแบบจ�ำลองคอมพิวเตอร์ที่มีพื้นผิวของแก้ว
พรนุเป็นแบบผลกึของ SiO4 แต่อย่างไรก็ตามแบบจ�ำลองทาง
คอมพวิเตอร์สามารถช่วยอธบิายปรากฏการณ์การดดูซบัของ 
CO2 ภายในแก้วพรุนได้เป็นอย่างดี

4. สรุป 
		  จากการศึกษาหมู่ฟังก์ชันของ OH บนพื้นผิวของ
แก้วพรุนเปรียบเทียบกับพื้นผิวท่ีไม่มีหมู่ฟังก์ชันต่อการ 
ดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ของแก้วพรุนด้วยวิธีการ 
สร้างแบบจ�ำลองมอนติคาร์โล พบว่าแบบจ�ำลองท้ังสอง 
มผีลการดดูซบัคาร์บอนไดออกไซด์ไม่ต่างกนั เนือ่งจากความ 
มปีระจทุัง้ของ SiO4 และ OH หรอืปรมิาณหมูฟั่งก์ชันมจี�ำนวน

น้อยเกินไป จึงท�ำให้ผลการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์
ไม่มีความแตกต่างกัน ในขณะที่การดูดซับที่ผิวขรุขระ 
การดูดซับจะเกิดขึ้นที่ความดันต�่ำกว่าในกรณีที่พื้นผิวเรียบ 
เนือ่งจากแรงกระท�ำระหว่างโมเลกลุของ SiO4 บรเิวณหลมุกบั
โมเลกุลของแก๊สมีค่ามากกว่ากรณีพื้นผิวเรียบ ซึ่งสอดคล้อง
กบัผลการทดลองในห้องปฏบัิตกิารทีโ่ครงสร้างแบบอสณัฐาน
ของรูพรุน จะสามารถดูดซับโมเลกุลของแก๊สได้ในปริมาณ
ที่มากกว่าพื้นผิวแบบเป็นระเบียบที่ช่วงความดันต�่ำๆ
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		 คณะ ผู ้ วิ จั ย ขอขอบ คุณสถาบั นวิ จั ยและ ศูนย ์
คอมพิวเตอร์ มหาวิทยาลัยเทคโนโลยีสุรนารี ส�ำหรับการ
สนับสนุนทางการเงินและซุปเปอร์คอมพิวเตอร์ส�ำหรับ 
การประมวลผลการจ�ำลอง และขอขอบคุณโครงการ 
ปริญญากาญจนาภิเษกที่สนับสนุน คปก. รุ ่นที่ 12 แก ่
นางสาวชลธิรา บุญฟุ้ง
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