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บทคัดย่อ

งานวิจัยนี้ศึกษาสมดุลการดูดซับและค่าการเลือก (Selectivity) ของแก๊สผสมระหว่างคาร์บอนไดออกไซด์ กับมีเทน

ในแบบจ�าลองของถ่านกัมมันต์แบบร่องที่มีขนาดรูพรุนต่างๆ โดยใช้การจ�าลองแบบแกรนด์คาโนนิคัลมอนติคาร์โล (Grand  

Canonical Monte Carlo; GCMC) ศกึษาทีอ่ณุหภมู ิ293.15 K จนถงึ 318.15 K และทีเ่ศษส่วนโมลในวฏัภาคแก๊สต่างๆ พบว่า 

เมื่อความดันรวมในวัฏภาคแก๊สสูงข้ึนปริมาณการดูดซับและค่าการเลือกจะมีค่าเพิ่มขึ้น ในขณะที่ปริมาณการดูดซับและค่า 

การเลอืกจะมค่ีาลดลงเมือ่อณุหภมูสิงูข้ึนหรอืขนาดรพูรนุใหญ่ขึน้ และเมือ่เศษส่วนโมลของคาร์บอนไดออกไซด์ในวัฏภาคแก๊ส

สูงขึ้นจะท�าให้ปริมาณการดูดซับคาร์บอนไดออกไซด์สูงขึ้นแต่ค่าการเลือกกลับลดลงอย่างมีนัยส�าคัญ

ค�าส�าคัญ: การดูดซับ, แก๊สผสม, ค่าการเลือก, ถ่านกัมมันต์, แกรนด์คาโนนิคัลมอนติคาร์โล
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Abstract

Adsorption isotherm and adsorption selectivity of carbon dioxide-methane mixture in slit-shaped pore 

model are investigated in this study. The simulation has been carried out by Grand Canonical Monte Carlo 

Simulation (GCMC) method. The adsorption isotherm of gas mixture in different pore widths is studied at 

various temperatures from 293.15 to 318.15 K. The mole fraction of gas mixture was varied. It is found that 

the adsorption and selectivity increase with total pressure, while they decrease when the temperature 

increases. The adsorption also decreases when the pore width increases. When the mole fraction of carbon  

dioxide in gas mixture increases, the adsorption increases while the selectivity decreases significantly.
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1. บทน�า

 แก๊สมีเทนและแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ที่ปล่อยสู ่

บรรยากาศจากอุตสาหกรรมเป็นสาเหตุหน่ึงที่ก่อให้เกิด

สภาวะโลกร้อนหรือสภาวะเรือนกระจก นอกน้ันแก๊สผสมนี้ 

ยังเกิดจากกระบวนการหมักจากหลุมฝังกลบ (Biogas) ใน

ครัวเรือนอีกด้วย ตัวดูดซับจึงถูกน�ามาใช้ในการแยกแก๊ส 

มเีทนกบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ออกจากกนัเพ่ือน�าแก๊สมเีทน 

มาใช้เป็นเชื้อเพลิง ถ่านกัมมันต์เป็นตัวดูดซับหนึ่งที่นิยมน�า

มาใช้เนือ่งจากมพีืน้ทีผ่วิดดูซบัสงูและมรีพูรนุขนาดกลางและ

ขนาดเลก็จ�านวนมาก จากการศกึษาพบว่าแก๊สมเีทนสามารถ

จับกับน�้าเพื่อสร้างโครงสร้างไฮเดรตได้ [1] การศึกษานี้ได ้

น�าเสนอแบบจ�าลองแกรนด์คาโนนคิลัมอนตคิาร์โล มาใช้ในการ 

อธบิายถงึกลไกของการดดูซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์กบัแก๊ส 

มีเทน เพื่อเป็นข้อมูลในการพัฒนาและออกแบบการดูดซับ 

แก๊สผสมในถ่านกัมมันต์ต่อไป

2. วิธีการวิจัย 

 ในส่วนนี้จะอธิบายถึงวิธีการจ�าลองการดูดซับในระดับ 

โมเลกุลด้วยวิธีแกรนด์คาโนนิคัลมอนติคาร์โล (Grand  

Canonical Monte Carlo; GCMC) [2] เพือ่ศกึษาการดดูซบั 

ของแก๊สผสมในแบบจ�าลองถ่านกมัมนัต์ โดยถ่านกมัมนัต์นัน้ 

มีโครงสร้างเป็นแบบช่อง (Slit-Shaped Pore Model) 

ส�าหรบัอณุหภมูใินการจ�าลองการดดูซบันัน้ ได้ท�าการจ�าลอง

ที่อุณหภูมิ 293.15 K จนถึง 318.15 K และสุดท้ายเศษส่วน 

โมลของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ตัง้แต่ 0.1 จนถงึ 0.9 จากนัน้ 

น�าผลการจ�าลองที่ได ้มาเปรียบเทียบกัน และอธิบาย

ปรากฏการณ์ที่เกิดข้ึนจากการเปลี่ยนแปลงตัวแปรในการ

จ�าลองการดูดซับ ส่วนรายละเอียดการค�านวณพลังงาน

ระหว่างโมเลกุล แบบจ�าลองของโมเลกุลของสารท่ีใช้ และ

แบบจ�าลองถ่านกัมมันต์ที่ใช้นั้น สามารถอธิบายได้ดังนี้

2.1 โมเลกุลของแก๊สมีเทน (CH4)

 ในแบบจ�าลองน้ี รูปแบบโมเลกุลของแก๊สมีเทนจะถูก

สมมุติให้เป็นโมเลกุลแบบทรงกลมและไม่มีขั้ว โดยรูปแบบ

ของโมเลกุลจะถูกอธิบายโดยแบบจ�าลอง 1-Centered 

Lennard-Jones 

2.2 โมกุลของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ (CO2)

 ในการจ�าลองนี้ รูปแบบโมเลกุลของแก๊สคาร์บอน 

ไดออกไซด์จะถูกสมมุติให้เป็นแบบ 3-Centered Lennard-

Jones โดยโมเลกุลนั้นจะมีแรงดึงดูดแบบ Lennard-Jones 

บนอะตอม และมีจุดประจุ (มีขั้ว) เพื่อใช้ในการอธิบาย

การประพฤติตัวแบบควอดรูโพลโมเมนต์ (Quadrupole  

Moment) ซึ่งรูปแบบโมเลกุลนี้ถูกน�าเสนอโดย Harris and 

Yung [3] ส�าหรับความยาวพันธะระหว่าง C-O และมุม

ระหว่าง O-C-O นั้นถูก�าหนดให้มีค่าคงที่ในการจ�าลองนี้ ซึ่ง

มีค่าเท่ากับ 1.16 Å และ 180° ตามล�าดับ

2.3 แบบจ�าลองถ่านกัมมันต์

 ในการจ�าลองนี้ รูปแบบจ�าลองของถ่านกัมมันต์จะม ี

รปูทรงแบบช่อง โดยส่วนผนงับนและล่างจะประกอบไปด้วย 

ชั้นแกรฟีนซึ่งวางตั้งฉากกับแกน z โดยผนงัแต่ละด้านจะ

ประกอบไปด้วยช้ันแกรฟีน 3 ช้ัน แต่ละช้ันนั้นห่างกันเท่ากับ 

0.3354 nm รูปแบบของอะตอมนั้นจะวางเรียงตัวแบบ

วงแหวนของ 6 อะตอมคาร์บอน โดยแต่ละอะตอมจะวาง

ห่างกัน 0.142 nm ส่วนช่องว่างรูพรุน (H) นั้น จะท�าการ

จ�าลองตั้งแต่ขนาด 7.62 Å จนถึง 76.2 Å โดยที่อะตอม

ของคาร์บอนน้ันมีเส้นผ่านศูนย์กลางอยู่ที่ 0.34 nm และ

มีพลังงานต�่าสุดท่ีอะตอมจะอยู่ด้วยกันอย่างเสถียรเท่ากับ  

28 K (Energy Well Depth)

2.4 พลังงานระหว่างโมเลกุล

 ส�าหรับแรงดึงดูดระหว่างโมเลกุลแบบไม่มีขั้วน้ัน 

สามารถอธิบายได้โดยสมการที่ (1) Lennard-Jones 12-6 

[4] ซึง่สามารถใช้ค�านวณพลงังานระหว่างโมเลกลุไม่มขีัว้อย่าง

กว้างขวาง เช่น มีเทน โดยมีรูปแบบสมการดังต่อไปนี้

 

  (1)
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กฤตเมธ โพธิ์ทอง และคณะ, “การศึกษาการดูดซับแก๊สผสมในถ่านกัมมันต์ ด้วยแบบจ�าลองแกรนด์คาโนนิคัลมอนติคาร์โล.”

 รูปแบบของสมการที่ (1) Lennard-Jones 12-6 นั้น

ประกอบไปด้วย 2 ส่วนด้วยกันคือ ส่วนเทอมที่เป็นแรงผลัก

และอีกเทอมคือส่วนที่เป็นแรงดึงดูด โดยที่ ri – rj คือระยะ

ห่างระหว่างโมเลกุลทั้งสอง σij คือเส้นผ่านศูนย์กลางของ

โมเลกุลทั้งสองที่ชนกัน (Collision Diameter) และ εij คือ

พลังงานต�่าที่สุดท่ีสองโมเลกุลจะอยู่ร่วมกันได้อย่างเสถียร  

และในการศึกษาการจ�าลองนี้ จะมีการก�าหนดค่ารัศม ี

ตดัออก (Cut Off Radius) ซึง่จะก�าหนดไว้ทีร่ะยะ 5 เท่าของ

ของเส้นผ่านศนูย์กลางของโมเลกลุทัง้สองทีช่นกนั โดยการใช้

ค่ารัศมีตัดออกนี้ได้น�ามาใช้เพื่อลดเวลาการค�านวณ เพราะที่

ระยะห่างระหว่างโมเลกลุทีม่ากกว่านัน้แล้ว แรงดึงดูดระหว่าง

โมเลกุลจะมีค่าน้อยมากจนสามารถตัดทิ้งได้ ซึ่งไม่ก่อให้เกิด

การเปลี่ยนแปลงอย่างมีนัยยะส�าคัญ ส�าหรับการค�านวณ

แรงดงึดดูระหว่างโมเลกุลในโมเลกลุแบบมข้ัีวนัน้ จะใช้สมการ

ค�านวณแบบมปีระจขุอง Coulomb Force Interaction [4] 

ซึ่งจะมีรูปแบบของสมการที่ (2) ดังต่อไปนี้

  (2)

 เมื่อ ε0 คือค่า Permittivity of Free Space ตาม 

Coulomb’s law ส่วน qi และ qj คือค่าประจุที่อะตอม/

โมเลกุล i และ j ตามล�าดับ และสุดท้ายค่า rij คือระยะห่าง

ระหว่างอะตอม/โมเลกุล qi และ qj

2.5 ความหนาแน่นของรูพรุน (Pore Density)  

 ส�าหรับการค�านวณความหนาแน่นของรพูรุนนัน้ จะเป็น 

การค�านวณความหนาแน่นของรพูรนุแบบเฉลีย่ สามารถค�านวณ 

ได้โดยให้นยิามว่าเป็นสดัส่วนของจ�านวนอนภุาค/โมเลกลุต่อ

ปริมาตรของรูพรุน ซึ่งมีรูปแบบของสมการที่ (3) ดังต่อไปนี้

  (3)

 โดยค่าปริมาตรของรูพรุนในการจ�าลองนี้มีการสมมุติ

เป็นโครงสร้างแบบช่องของถ่านกัมมันต์ ซึ่งสามารถค�านวณ

ปริมาตรของรูพรุนได้คือสมมุติให้เป็นปริมาตรของกล่อง

สี่เหลี่ยม

2.6 ค่าการเลือกดูดซับแก๊ส (Selectivity of Gas)

 ค่าการเลือกดูดซับแก๊สนั้น ถูกนิยามว่าเป็นอัตราส่วน

ของเศษส่วนโมลในรพูรนุ (Pore) ต่อเศษส่วนโมลในปรมิาตร

ของนาดใหญ่ (Bulk) ดังนั้นแล้วค่าการเลือกดูดซับของแก๊ส

คาร์บอนไดออกไซด์จะสามารถเขียนได้ว่า

  (4)

 เมื่อ xi คือค่าเศษส่วนโมลที่อยู่ในรูพรุนของแก๊สใดๆ 

และ yi คอืค่าเศษส่วนโมลทีอ่ยูใ่นปรมิาตรขนาดใหญ่ของแก๊ส

ใดๆ ตามล�าดับ

2.7 วิธีจ�าลองการดูดซับแก๊สผสมด้วยคอมพิวเตอร์

 วิธีจ�าลองการดูดซับในระดับโมเลกุลด้วยวิธีแกรนด์ 

คาโนนิคัลมอนติคาร์โล สามารถอธิบายหลักการจ�าลอง 

การดูดซับได้ดังนี้ การจ�าลองการดูดซับเริ่มแรกจะมีการ

ก�าหนดตัวแปรที่ใช้ในการจ�าลองการดูดซับคือ อุณหภูมิ 

(Temperature) ความดัน (Pressure) หรือค่าศักย์เคมี 

(Chemical Potential) ตลอดจนปรมิาตรของระบบ จากนัน้ 

จะท�าการจ�าลองจนถึงสมดุลของระบบทั้งในเฟสแก๊ส  

(Bulk Phase) และเฟสการดูดซับ (Adsorbed Phase) ซึ่ง 

ค่าศักย์เคมีของทั้งสองเฟสจะมีค่าเท่ากัน และน�าไปสู่การหา

ไอโซเทอมของการดูดซับได้ ในการจ�าลองนั้นมีการเคลื่อนที่

แบบสุ่ม (Random Moves) ซึ่งการเคล่ือนท่ีแบบสุ่มของ

โมเลกุลจะประกอบไปด้วย การเปลี่ยนต�าแหน่งของโมเลกุล 

(Displacement) การน�าโมเลกลุออกจากระบบ (Deletion)  

และสุดท้ายการเติมโมเลกุลเข้าไปในระบบ (Insertion) 

โดยการเคล่ือนที่ของโมเลกุลนี้ จะมีการก�าหนดให้เกิดการ

เคลือ่นทีข่องโมเลกุลทัง้สามแบบในอตัราส่วนความน่าจะเป็น 

ทีเ่ท่ากนั และในการจ�าลองแต่ละจดุของไอโซเทอมนัน้ จะเริม่ 

จากปริมาตรว่างเปล่าที่ไม่มีโมเลกุลจนถึงสมดุลจุดหนึ่ง

ที่จ�านวนของโมเลกุลไม่มีการเปลี่ยนแปลงอีกต่อไป และ

พลังงานของระบบมีค่าเสถียร
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3. ผลการทดลองและอภิปรายผล 

 ส�าหรับในส่วนของผลการทดลองและอภิปรายผล 

การทดลองนัน้จะเร่ิมจากการอภปิรายกลไกการดดูซบั ตามด้วย 

การอภิปรายผลการทดลองของการเปลี่ยนแปลงขนาด 

รูพรุน การเปลี่ยนแปลงอุณหภูมิของระบบ และผลของการ

เปลี่ยนแปลงเศษส่วนโมล ค่าการเลือกดูดซับ ข้างต้นที่กล่าว

มานั้นเป็นผลการจ�าลองของสารผสมคาร์บอนไดออกไซด์

และมีเทน 

3.1 กลไกการดูดซับแก๊สผสม

 จากรูปที่ 1 การจ�าลองการดูดซับแก๊สผสมคาร์บอน 

ไดออกไซด์และมีเทนที่ขนาดรูพรุน 15.24 Å เศษส่วนโมล 

ของคาร์บอนไดออกไซด์เท่ากับ 0.5 ดังรูปที่ 1 จะพบว่าเกิด

กลไกการดูดซับแบบชั้นเดียว (Monolayer Adsorption) 

บนถ่านกัมมันต์ โมเลกุลของแก๊สผสมสามารถอยู่ในขนาด

ความกว้างรูพุรนนี้ได้พอดีเพียงช้ันเดียว เน่ืองจากระยะห่าง 

ระหว่างผนังของถ่านกัมมันต์และโมเลกุลแก๊สมีค่าน้อย 

โมเลกุลสามารถถูกยึดติดไว้ได้ดี และพลังงานนั้นมีค่าเสถียร

 จากรูปที่ 2 แสดงไอโซเทอมของแก๊สผสมคาร์บอน 

ไดออกไซด์และมีเทนที่อุณหภูมิ 303.15 K และเศษส่วนโมล

ของคาร์บอนไดออกไซด์เท่ากับ 0.5 ทีข่นาดรพูรนุต่างๆ พบว่า 

เกิดการดูดซับได้ดีมาก (ปริมาณการดูดซับสูง) ที่ขนาดรูพรุน 

เท่ากับ 0.762 nm หรือขนาด 2 เท่าของขนาดเส้นผ่าน

ศูนย์กลางของโมเลกุลแก๊สมีเทน (2σCH4
) และการดูดซับ 

ปริมาณต�่าสุดที่ขนาดรูพรุนเท่ากับ 7.62 nm หรือขนาด 

20 เท่าของขนาดเส้นผ่านศูนย์กลางของโมเลกุลแก๊สมีเทน 

(2σCH4
) สาเหตกุารเกดิการดดูซบัแบบนีน้ัน้มาจากแรงกระท�า 

ระหว่างโมเลกลุของแก๊สกบัผนงัของถ่านกมัมนัต์ ระยะช่องว่าง 

ของผนงัถ่านกมัมนัต์นัน้ ถ้ายิง่มค่ีาน้อยมากเท่าไหร่ แรงกระท�า 

ระหว่างโมเลกุลของแก๊สกับผนังของถ่านกัมมันต์ก็จะมี

ค่ามากตามขึ้นไปด้วย นั่นหมายถึงโมเลกุลของแก๊สถูกยึด

เหนี่ยวไว้ได้ดีและเสถียรกับผนังของถ่านกัมมันต์ ส่วนใน 

ทางตรงกันข้ามแล้ว การเพิ่มขนาดความกว้างของรูพรุนจะ

ส่งผลให้แรงกระท�าระหว่างโมเลกลุของแก๊สกบัผนงัของถ่าน 

กัมมันต์ลดลงและไม่เสถียร ส�าหรับความกว้างของรูพรุน

ขนาดใหญ่น้ี จะเกิดการยึดเกาะของโมเลกุลได้ดีที่ระยะใกล้

กบัผนงัของถ่านกมัมนัต์ ในขณะท่ีช่องว่างตรงกลางของรพูรนุ

นัน้มโีมเลกลุของแก๊สมาอยูน้่อยมาก เนือ่งจากระยะห่างของ

โมเลกลุจากผนงัของถ่านกมัมนัต์มค่ีามากและจ�าเป็นต้องเกิด

การดูดซับชั้นแรกให้เต็มก่อนนั่นเอง

 จากรูปที่ 3 แสดงไอโซเทอมของแก๊สผสมคาร์บอน 

ไดออกไซด์และมีเทนที่ความกว้างรูพรุนขนาด 1.524 nm 

(15.24 Å) เศษส่วนโมลของคาร์บอนไดออกไซด์เท่ากับ 0.5 

ที่อุณหภูมิตั้งแต่ 293.15 K ถึง 318.15 K จากผลการจ�าลอง

รูปที่ 1 ไอโซเทอมของแก๊สผสมคาร์บอนไดออกไซด์และมเีทน 

ทีอ่ณุหภมู ิ293.15 K และ 313.15 K ขนาดรพูรนุ 15.24 Å  

และเศษส่วนโมลของคาร์บอนไดออกไซด์เท่ากบั 0.5

รูปที่ 2 ไอโซเทอมของแก๊สผสมคาร์บอนไดออกไซด์และ

มีเทนที่อุณหภูมิ 303.15 K เศษส่วนโมลของ

คาร์บอนไดออกไซด์เท่ากับ 0.5 ที่ขนาดรูพรุนต่างๆ
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กฤตเมธ โพธิ์ทอง และคณะ, “การศึกษาการดูดซับแก๊สผสมในถ่านกัมมันต์ ด้วยแบบจ�าลองแกรนด์คาโนนิคัลมอนติคาร์โล.”

พบว่าการดูดซับเกิดได้ดีท่ีอุณหภูมิต�่า จากการสังเกตพบว่า

ค่าปริมาณการดูดซับที่เพิ่มขึ้น เป็นผลเนื่องมาจากความดัน

ของระบบที่เพิ่มขึ้น เมื่อพิจารณาจากปริมาณการดูดซับรวม 

ของแก๊สท้ังสองชนดิ ทีอ่ณุหภมู ิ293.15 K พบว่าเกดิการดดูซบั 

ได้ดีมาก จากนั้นเมื่อเพ่ิมอุณหภูมิการจ�าลองสูงขึ้น ผลการ 

จ�าลองทีอ่อกมานัน้แสดงให้เหน็ว่าปรมิาณการดดูซับมค่ีาลดลง 

เมื่อพิจารณาที่ความดันเดียวกัน จากปรากฏการณ์ท่ีเกิดข้ึน 

สามารถอธบิายได้ว่าการดดูซับบนถ่านกมัมนัต์เป็นการดดูซับ 

ทางกายภาพ (Physical Adsorption, Physisorption) 

และการดูดซับดังกล่าวน้ีเป็นปรากฏการณ์คายความร้อน 

(Exothermic Adsorption) ดังนั้นแล้วการเพิ่มอุณหภูมิใน

การจ�าลองจะท�าให้เกิดการดูดซับลดลง  

 จากรูปที ่4 ไอโซเทอมของแก๊สผสมคาร์บอนไดออกไซด์

และมีเทนที่อุณหภูมิ 308.15 K ความกว้างของรูพรุนขนาด 

1.524 nm (15.24 Å) ที่การเปลี่ยนแปลงเศษส่วนโมลของ

คาร์บอนไดออกไซด์จาก 0.1 ถึง 0.9 จากผลการจ�าลองนั้น

พบว่าเมื่อความดันรวมในวัฏภาคแก๊สเพิ่มขึ้นแล้ว ปริมาณ

การดูดซับรวมนั้นก็เพิ่มขึ้นตามที่ทุกๆ เศษส่วนโมลของ

คาร์บอนไดออกไซด์ที่เพิ่มขึ้น โดยที่ความดันรวมจาก 0 ถึง 

20 bar มกีารดดูซบัอย่างรวดเร็วทีค่วามดันต�า่ จากนัน้จะเกิด

การดดูซบัทีช้่าลงทีค่วามดัน 20 bar เป็นต้นไป จนถึงความดนั 

สดุท้ายของการจ�าลอง [5] และจากการเปลีย่นแปลงเศษส่วนโมล 

ของคาร์บอนไดออกไซด์ พบว่าเมื่อเพิ่มเศษส่วนโมลแล้วจะ

ท�าให้ปริมาณการดูดซับรวมเพิ่มข้ึนตาม จากปรากฏการณ์

ที่เกิดขึ้นอธิบายได้ว่าถ่านกัมมันต์มีความสามารถในการ 

ดดูซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ได้มากกว่ามเีทน ยิง่เศษส่วนโมล 

ของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์เพิ่มขึ้นมากเท่าไหร่ ปริมาณ

การดดูซบัก็จะยิง่เพิม่ขึน้ตาม และส�าหรบัแรงกระท�าระหว่าง

โมเลกุลแล้ว แรงกระท�าระหว่างถ่านกัมมันต์และแก๊ส

คาร์บอนไดออกไซด์นั้นมีแรงมากที่สุดในระบบ ตามด้วยแรง

กระท�าระหว่างถ่านกมัมนัต์และแก๊สมเีทน และสดุท้ายคอืแรง

กระท�าระหว่างแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์และแก๊สมเีทน ซึง่แรง

กระท�าระหว่างถ่านกัมมนัต์และคาร์บอนไดออกไซด์ทีม่ากนัน้ 

ส่งผลให้พลงังานของระบบต�า่สดุ (มค่ีาเป็นลบมากทีส่ดุ) ดงัที่

กล่าวไว้ข้างต้นสามารถสรุปได้ว่าถ่านกมัมนัต์มคีวามสามารถ 

ในการดดูซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ได้มากกว่าแก๊สมเีทน [5]

 จากรูปที่ 5 ค่าการเลือกดูดซับของแก๊สคาร์บอน 

ไดออกไซด์เทียบกับมเีทนทีอ่ณุหภมู ิ308.15 K ความกว้างรพูรุน 

ขนาด 1.524 nm (15.24 Å) ที่การเปลี่ยนแปลงเศษส่วนโมล

ของคาร์บอนไดออกไซด์จาก 0.1 ถึง 0.9 ผลการจ�าลองนั้น

แสดงให้เหน็ว่าค่าเลอืกการดดูซับเกดิข้ึนในช่วงตัง้แต่ 1.0 ถงึ 

6.0 ส่วนค่าการเลือกนัน้มค่ีามากทีสุ่ดทีเ่ศษส่วนโมลของแก๊ส

รูปที่ 3 ไอโซเทอมของแก๊สผสมคาร์บอนไดออกไซด์และ 

มเีทนทีค่วามกว้างรพูรนุขนาด 1.524 nm (15.24 Å)  

เศษส่วนโมลของคาร์บอนไดออกไซด์เท่ากับ 0.5 ที่

อุณหภูมิต่างๆ 

รูปที่ 4 ไอโซเทอมของแก๊สผสมคาร์บอนไดออกไซด์และ

มีเทนที่อุณหภูมิ 308.15 K ความกว้างของรูพรุน

ขนาด 1.524 nm (15.24 Å) ที่การเปลี่ยนแปลงเศษ

ส่วนโมลของคาร์บอนไดออกไซด์ต่างๆ
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คาร์บอนไดออกไซด์ต�่าท่ีสุดซ่ึงสามารถอธิบายได้โดยสมการ 

ที่ (4) เพราะค่าความเข้มข้นของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์

มีน้อยมากในระบบ ค่าการเลือกจึงน้อยลงตามด้วย ส่วนที่

ความดันต�า่มากๆ ค่าการเลอืกจะสงูข้ึนตามเศษส่วนโมลของ

แก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ทีเ่พิม่ขึน้ [6] ดงันัน้จะสามารถกล่าว

ได้ว่าค่าการเลือกดูดซับของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์นั้นขึ้น

กบัความเข้มข้นของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ในระบบนัน่เอง

 จากรูปที่ 6 ค่าการเลือกดูดซับของแก๊สคาร์บอน 

ไดออกไซด์เทียบกับมีเทนที่อุณหภูมิ 308.15 K เศษส่วนโมล

ของคาร์บอนไดออกไซด์เท่ากับ 0.5 ที่ขนาดรูพรุนต่างๆ จาก

ผลการจ�าลองพบว่าค่าเลือกดูดซับมีค่าสูงท่ีขนาดรูพรุนต�่า

เป็นผลเนื่องมาจากระยะห่างระหว่างผนังของถ่านกัมมันต์

กับโมเลกุลของแก๊สน้ันมีค่าน้อย จึงเกิดการยึดเหน่ียวกันไว้ 

ได้ดี มีพลังงานยึดเหน่ียวมากและเสถียร และจากกราฟ 

จะพบว่าทีข่นาดรพูรนุ 0.762 nm (7.62 Å) จะมค่ีาการเลอืก

สูงที่สุดที่ช่วงความดันต�่าและเป็นขนาดรูพรุนที่พอดีกับการ

ดดูซบัแบบชัน้เดยีว (Monolayer Adsorption) จากนัน้แล้ว 

เมือ่ความดนัสูงขึน้จะพบว่าทีข่นาดรพูรนุ 1.524 nm (15.24 Å)  

จะมีค่าการเลือกสูงท่ีสุดตามมา ซ่ึงสามารถอธิบายได้ว่า 

เกิดการดูดซับชั้นแรกจนเต็มท่ีขนาดรูพรุน 0.762 nm  

จากน้ันแล้วเม่ือเพิ่มขนาดรูพรุนเป็นสองเท่า ก็ท�าให้เกิด 

การดูดซับชั้นที่สองตามมา  

4. สรุป 

 ทีข่นาดรพูรนุของถ่านกมัมนัต์เท่ากับ 0.762 nm (7.62 Å)  

จะสามารถดูดซับแก๊สผสมคาร์บอนไดออกไซด์-มีเทนได้ด ี

ที่สุด ที่เศษส่วนโมลของแก๊สทั้งสองเท่ากันและอุณหภูมิ

เท่ากบั 303.15 K ส่วนการดดูซบัแก๊สผสมทีอ่ณุหภมู ิ298.15 K  

จะเกดิการดดูซบัได้ดมีากเพราะกระบวนการดดูซบัแก๊สผสม

ทั้งสองชนิดนี้เป็นกระบวนการคายความร้อน (Exothermic 

Adsorption) จากการศึกษาการเปลี่ยนแปลงเศษส่วนโมล

ของคาร์บอนไดออกไซด์ต่อการดูดซับ พบว่าถ่านกัมมันต์

มีความสามารถในการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ได้

มากกว่ามเีทน สาเหตเุนือ่งมาจากแรงกระท�าระหว่างโมเลกลุ

และพืน้ผิวถ่านกมัมนัต์เป็นหลัก และสุดท้ายการศึกษาค่าการ 

เลือกดดูซับของแก๊สผสม พบว่าค่าการเลือกขึน้กบัความเข้มข้น 

ของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ ที่ความเข้มข้นต�่าและขนาด 

รพูรนุของถ่านกมัมันต์มค่ีาเท่ากบั 0.762 nm (7.62 Å) พบว่า 

ให้ค่าการเลือกดูดซับที่ดีที่ความดันต�่า ในขณะที่ความดันสูง

ขึ้นไปนั้น ขนาดรูพรุน 1.524 nm (15.24 Å) จะให้ค่าการ

เลือกดูดซับดีที่สุด

รูปที่ 5 ค่าการเลือกดูดซบัของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์เทยีบกับ 

มีเทนที่อุณหภูมิ 308.15 K ความกว้างรูพุรนขนาด 

1.524 nm (15.24 Å) ที่การเปลี่ยนแปลงเศษส่วน

โมลของคาร์บอนไดออกไซด์ต่างๆ 

รูปที่ 6 ค่าการเลือกดูดซับของแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์

เทยีบกบัมเีทนทีอ่ณุหภมู ิ308.15K เศษส่วนโมลของ

คาร์บอนไดออกไซด์เท่ากับ 0.5 ที่ขนาดรูพรุนต่างๆ 
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กฤตเมธ โพธิ์ทอง และคณะ, “การศึกษาการดูดซับแก๊สผสมในถ่านกัมมันต์ ด้วยแบบจ�าลองแกรนด์คาโนนิคัลมอนติคาร์โล.”
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