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วิทยานิพนธ์น้ีศึกษากระบวนการดูดซับแก๊สภายในซิลิกาพรุนโดยใช้แบบจ าลองระดับ

โมเลกุล ท าการศึกษาพฤติกรรมการดูดซับของแก๊ส ไดแ้ก่ คาร์บอนไดออกไซด์ ไนโตรเจน และ 
อาร์กอน ภายในซิลิกาพรุนท่ีมีลกัษณะโครงสร้างเป็นแบบผลึกและแบบอสันฐาน โดยจ าลองเป็น
ลักษณะของผลึกซิลิคอนเตตระออกไซด์ (SiO4)  จดัเรียงตวัเป็นผนังซิลิกาพรุนขนานกัน ซ่ึงมี
ระยะห่างระหว่างแผ่นขนานเท่ากับความกว้างของรูพรุน  ในขณะท่ีโมเลกุลของแก๊ส
คาร์บอนไดออกไซด์จะถูกจ าลองด้วยโครงสร้าง เส้นตรง แบบมีศูนย์กลางเลนนาร์ดโจน  
3 ศูนย์กลาง (3 - centered Lennard Jones) ส าหรับไนโตรเจนจ าลองเป็นแบบเส้นตรงเหมือน
ดัม เบลล์  ในขณะท่ีอา ร์กอนจ าลองเ ป็นทรงกลม  แบบจ าลองทางคอมพิว เตอร์ โดยวิ ธี 
แกรนด์คาโนนิคอลมอนติคาร์โล  (Grand canonical Monte Carlo)  ใชใ้นการจ าลองการดูดซบัแก๊ส
ภายในซิลิกาพรุน  เพื่อศึกษาถึงพฤติกรรมการดูดซบัแก๊สต่างๆ ในซิลิกาพรุน  ผลของแบบจ าลอง
โครงสร้างของแข็งท่ีมีต่อการดูดซบั ผลของอุณหภูมิการดูดซบัและขนาดของรูพรุนต่อการดูดซบั  
โดยแสดงในรูปไอโซเทิร์มของการดูดซบั ความร้อนไอโซสเตียร์ของการดูดซบั  ไดแ้บ่งการศึกษา
เป็น 4 ส่วนดงัน้ี 

ส่วนท่ี 1 การศึกษาคุณสมบติัรูพรุนด้วยการดูดซับแก๊สไนโตรเจนท่ีอุณหภูมิ 77 K  ใน
ห้องปฏิบติัการ น ามาวิเคราะห์ดว้ยแบบจ าลองวิธีต่างๆดงัน้ี  วิเคราะห์หาพื้นท่ีผิวจากแลงมวัร์ไดค้่า
เท่ากบั 330.0 m2/g  ส่วนจากวิธี BET ไดเ้ท่ากบั 302.7 m2/g  การวิเคราะห์ปริมาตรและการกระจาย
ขนาดรูพรุนขนาดกลางดว้ยวิธี BJH ไดป้ริมาตรรูพรุนรวมเท่ากบั 0.2145 cm3/g  และมีการกระจาย
ขนาดรูพรุน 20 - 55 Å  การหาปริมาตรรูพรุนขนาดเล็กด้วยวิธีต่างๆทั้ง  t-plot, DR, MP, และ HK   
ปริมาตรขนาดรูพรุนเท่ากบั  0.028 cm3/g, 0.161 cm3/g, 0.0032 cm3/g, และ 0.159 cm3/g  ตามล าดบั 

ส่วนท่ี 2 ศึกษาการดูดซบัแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์  ไนโตรเจน  และอาร์กอน  ในซิลิกา
พรุนท่ีถูกจ าลองดว้ยแบบแผน่ขนานซ่ึงผนงัเป็นแบบผลึก  SiO4 ท่ีอุณหภูมิต่างๆ  พบวา่แบบจ าลอง
น้ีสามารถใชอ้ธิบายไดดี้  และให้ผลสอดคลอ้งกนักบัผลการทดลองในห้องปฏิบติัการ  พฤติกรรม
ของการดูดซบัแก๊สแต่ละชนิดข้ึนอยูก่บัขนาดของรูพรุน  และผลของความเป็นขั้วของโมเลกุลของ
แก๊สมีผลต่อพฤติกรรมการดูดซบัภายในซิลิกาพรุน 

ส่วนท่ี 3 การศึกษาการดูดซับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์  ไนโตรเจน  และอาร์กอน  ใน 
ซิลิกาพรุนท่ีมีพื้นผิวเป็นแบบอสัณฐาน  ผลของพื้นผิวช ารุดท าให้เกิดแรงระหวา่งโมเลกุลของแข็ง
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และของไหลท่ีมากกวา่พื้นผิวแบบเป็นระเบียบ  ของไหลเกิดปรากฎการณ์ดูดซับบริเวณหลุมก่อน
แลว้จึงเกิดการดูดซบับนพื้นผวิ  ไอโซเทิร์มของการดูดซบับนพื้นผิวขรุขระจะสูงกวา่ไอโซเทิร์มการ
ดูดซับบนผิวท่ีเป็นผลึกท่ีความดนัต ่า  แต่เม่ือการเกิดการดูดซับแบบชั้นเดียวเรียบร้อยแลว้พบว่า
พฤติกรรมการดูดซบับนพื้นผวิท่ีเป็นระเบียบและขรุขระจะวา่มีลกัษณะคลา้ยกนั 

ส่วนท่ี 4 การศึกษาการกระจายขนาดรูพ รุนของซิ ลิกาพ รุนท่ีสั ง เคราะห์ได้ใน
ห้องปฏิบติัการดว้ยวิธีการจ าลองทางคอมพิวเตอร์วิธีแกรนด์คาโนนิคอลมอลติคาร์โล  โดยท าการ
จ าลองการดูดซบัไนโตรเจนหรือคาร์บอนไดออกไซด์  ภายในซิลิกาพรุนแผน่ขนานท่ีมีพื้นผิวแบบ
ผลึกและอสัณฐานท่ีรูพรุนขนาดต่างๆกัน  แล้วท าการเปรียบเทียบกับข้อมูลการทดลองใน
ห้องปฏิบติัการ  พบว่าขอ้มูลสอดคล้องกนัดีมาก  โดยการดูดซับบนแบบพื้นผิวแบบขรุขระดว้ย
ไนโตรเจนจะให้ปริมาตรรูพรุนรวมเท่ากบั 0.2804 cm3/g  การดูดซับดว้ยคาร์บอนไดออกไซด์ให้
ปริมาตรรูพรุนรวมเท่ากบั 0.2444 cm3/g  โดยแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์จะดูดซบัไดดี้ภายในรูพรุน
ขนาดเล็กกวา่ 1 นาโนเมตร  และการดูดซบัดว้ยซิลิกาพรุนท่ีมีพื้นผวิแบบขรุขระจะใหล้กัษณะกราฟ
การกระจายตวัของขนาดรูพรุนท่ีต่อเน่ืองดีกวา่พื้นผวิแบบเป็นระเบียบ 
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GAS ADSORPTION/POROUS SILICA/GCMC SIMULATION 

 
In this study, the simulation for the adsorption of carbon dioxide (CO2), nitrogen 

(N2) and argon (Ar) on porous silica are presented. The molecular model of porous 

silica is assumed to be composed of SiO4 crystal and the atoms in its surfaces are laid 

in different planes of either crystalline or amorphous structures. The CO2 is modelled 

as a 3-center-Lennard-Jones (LJ) molecule. N2 is modelled as linear molecule. The 

Argon is modelled as a spherical Lennard-Jones particle. The simulation adsorption 

isotherms and isoteric heat of gas in porous silica were obtained by using GCMC 

simulation. For comparison, the adsorption isotherm of gas adsorption will be used to 

explore an understanding of adsorption mechanism of gas in porous silica that may be 

applied to the environmental investigation. This research is divided into four parts. 

The first part is focus on the characterization of porous silica prepared from 

laboratory. A study of porous properties of silica by nitrogen adsorption at 77 K using 

micrometric gas analyzer. It is found that determination of the Langmuir surface area 

equals to 330.0 m2/g, while the BET method is 302.7 m2/g. The total pore volume and 

pore size distribution of mesopore analysted by the BJH equation are 0.2145 cm3/g and 

range of 20 - 55 Å in diameter. The micropore pore volume analysted by the t-plot, DR, 

MP, and HK are 0.028 cm3/g, 0.161 cm3/g, 0.0032 cm3/g, and 0.159 cm3/g, respectively. 

The second part focus on the adsorption isotherm and heats of adsorption of 

CO2, N2 and argon in crystalline porous silica model. The adsorption behavior depend 
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on the pore width and the quadruple moment. The adsorption capacity depends on 

temperature, it increases by decreasing temperature. The adsorption isotherms and heat 

of adsorption for polar and non-polar fluids are qualitatively different, due to its 

quadruple moment. 

The third one focus on adsorption isotherm and heats of adsorption of CO2, N2 

and Ar in amorphous porous silica model. An early onset in adsorption isotherm can be 

observed in the case of surface roughness model. This is due to the greater interaction 

between fluid and solid of disorder surface, trapped molecules of fluid in the hole are 

surrounded by more solid particles. However, when the monolayer is completely 

formed, the similar behavior can be observed for both surfaces. 

The fourth part is abount the determination of pore size distribution (PSD) 

developed based on GCMC simulations for the adsorption in ordered (slit) and 

disordered (surface roughness) atomistic porous silica. And then the simulation results 

are compared with experimental data of CO2 and N2 adsorption in porous glass. The 

constructed isotherm obtained from PSD function agrees very well with the 

experimental data. The PSD determined by using amorphous surface is smoother than 

that obtained by using crystalline surface. The total pore volume evaluated from N2 and 

CO2 adsorption in disorder surface model are 0.2804 and 0.2444 cm3/g, respectively. It 

is found that CO2 can be adsorbed in the pore width less than 10 Å and this lead to the 

greather micropore volume. 
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