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บทคัดยอ: 
 
การศึกษานี้เปนการศึกษาการดูดซับของกาซคารบอนไดออกไซด (CO2) มีเทน (CH4) และกาซผสมทั้งสองใน
มัดทอนาโนคารบอนผนังเด่ียวหรือถานกัมมันต โดยใชวธิีการสรางแบบจําลองดวยคอมพิวเตอรดวยวธิีมันติ
คารโล (Monte Carlo) และทําการทดลองการดูดซับกาซในหองปฏิบัติการ แบบจําลองโมเลกุลของมีเทนจะ
เปนทรงกลมในขณะที่แบบจําลองโมเลกุลของคารบอนไดออกไซดจะประกอบดวยศูนยกลางอะตอมสามจุดจัด 
เรียงตัวเปนแนวเดียวกัน แบบจําลองของถานกัมมันตที่ใชจะใชเปนแบบรอง (slit pore) ซ่ึงประกอบดวยแผน
แกรไฟตที่มีความยาวจํากัดสองดานวางคูขนานกัน และแบบจําลองของทอนาโนจะประกอบดวยดวยทอ
ทรงกระบอกจํานวนเจ็ดทอจัดเรียงตัวกันเปนรูปทรงหกเหลี่ยมโดยมีหน่ึงทออยูตรงกลาง จากผลการทดลอง
พบวาที่อุณหภูมิเดียวกันกาซคารบอนไดออกไซดจะดูดซับในถานที่มีรูพรุนไดมากกวากาซมีเทน สําหรับทกุๆ
ตัวอยางถานที่ใชในการทดลอง ผลของอุณหภูมิพบวาการดูดซับจะเกิดขึ้นไดมากขึ้นที่อุณหภูมิต่ํา แสดงวา
การดูดซับกาซคารบอนไดออกไซดหรือมีเทนเปนการดูดซับทางกายภาพ เม่ือเปรียบเทียบการดูดซับกาซของ
ถานกัมมันตและทอนาโนคารบอนที่อุณหภูมิเดียวกันพบวาทอนาโนคารบอนสามารถดูดซับกาซไดเร็วกวา
ถานกัมมันต สิ่งแปลกปลอมบนพืน้ผิวถานชวยใหการดูดซับกาซเกิดขึ้นไดเร็วขึ้นโดยดูดซับไดที่ความดัน
ต่ําลงมา จากการเปรียบเทยีบผลทีไ่ดจากการจําลองและการทดลองในหองปฏิบัตกิาร พบวาใหผลที่สอดคลอง
กันดี จากการศึกษาในเรื่องนี้จะชวยใหเกิดความเขาใจในพฤติกรรมการดูดซับของกาซทั้งสองในถานกัมมันต 
และทอนาโนคารบอน โดยเฉพาะอยางยิ่งความสามารถในการแขงกันดูดซับในรูพรุนของถาน ซ่ึงสามารถ
นําไปประยุกตใชในเรื่องการแยกสารออกจากกันหรือการศึกษาการกกัเก็บกาซไวใชเปนพลังงานตอไป  
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Abstract: 

A Grand Canonical Monte Carlo (GCMC) simulation is used to study the adsorption of fluid in either 
activated carbon or single wall carbon nanotubes (SWCNs), while the experiment is performed by 
using a Gravimetric Analyzer. Methane is assumed to be a spherical model, while carbon dioxide is 
modeled as a 3-center-Lennard Jones (LJ) molecule. Activated carbon is assumed to be a parallel 
pair of finite-length graphene layers while that of SWCNs is the carbon-based adsorbents whose 
pores are cylinder. This model has seven tubes which arranged in a hexagonal form with one tube 
at the center of the hexagon and the other six are placed on the vertices of the hexagon. Adsorption 
of CO2 in porous carbons is greater than that of CH4 in the same sample of carbons and at the 
same temperature. The adsorption of fluid decreases by increasing temperature. An early onset of 
the isotherm and a lower saturated adsorbed amount inside the tubes are observed in the case of 
carbon nanotubes. Surface heterogeneity on graphene layer also affect the isotherm, CO2 and CH4 
can be absorbed at lower pressures. The adsorption isotherm obtained for the finite-length pores 
agree significantly well with the experimental data. This study will provide the understanding of the 
adsorption behaviors of CO2 and CH4 in SWCNs and activated carbon, especially the competitive 
adsorption of a gas mixture on nanopores should have the potential in industrial applications such as 
energy storage and gas separation. 
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