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การเติมแตงโลหะบนแกรฟนเพื่อเปนวัสดุกักเก็บไฮโดรเจน
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บทคัดยอ

 ไดคํานวณพลังงานยึดเหน่ียวของโลหะไดแก Li, Be, B, Na, Al , Mg และ Ca ที่ยึดเกาะบน  แกรฟน และ

พลังงานดูดซับระหวางโมเลกุลไฮโดรเจนและโลหะเหลานี้โดยใชทฤษฎีฟงกชันความหนาแนน ผลการคํานวณพบ

วา Li, Be, Na, Al และ Ca ยึดเกาะกับผิวแกรฟนดวยพลังงานยึดเหนี่ยวประมาณ 3.49–3.87 eV ซึ่งคาดังกลาวสูง

เพียงพอที่จะทําใหโลหะเหลาน้ีเกาะติดกับแกรฟนที่อุณหภูมิหอง นอกจากนี้ ผูวิจัยยังไดคํานวณพลังงานดูดซับของ

ไฮโดรเจนเมือ่โมเลกลุไฮโดรเจนเกาะอยูบนโลหะชนดิตางๆ และพบวา โลหะ Li จะใหคาพลงังานดดูซบัของไฮโดรเจน

สูงที่สุดคือ 0.136 eV  เทียบกับโลหะชนิดอื่นๆ ซึ่งแสดงวา Li คือโลหะท่ีดีที่สุดสําหรับใหโมเลกุลของไฮโดรเจน

ยึดเกาะ

Abstract

 Metal binding energies of various metals such as Li, Be, B, Na, Al, Mg and Ca trapped on graphene and 

hydrogen adsorption energies corresponding to these metals are calculated by using the density functional theory. 

Our results reveal that Li, Be, Na, Al and Ca are trapped on the graphene with metal binding energies of about 

3.49–3.87 eV. These binding energies are high enough to hold these metals on graphene at room temperature.  

Moreover, we also calculated the hydrogen adsorption energy when a hydrogen molecule is adsorbed on these 

considered metals and found that Li gives the highest hydrogen physisorption energy compared to all considered 

metals, namely about 0.136 eV. Consequently, Li is regarded as the best choice for adsorbing hydrogen molecule.
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1. บทนํา

 เน่ืองจากปญหาวิกฤตของพลังงานในปจจุบัน 

พลังงานทดแทนจึงเขามามีบทบาทสําคัญเพื่อที่จะชวย

บรรเทาสภาวะขาดแคลนพลังงานท่ีจะเกิดขึน้ในอนาคต

อันใกลนี้ โดยพลังงานทดแทนจากไฮโดรเจนถือวาเปน

อกีหนึง่ทางเลอืกทีน่าสนใจเพราะวาโลกของเรามนีํา้เปน

องคประกอบถึง 2 ใน 3 สวน และไฮโดรเจนสวนใหญจะ

อยูในโมเลกลุของนํา้ โดยวธิผีลติพลงังานซึง่ใชไฮโดรเจน

เปนพาหะในการนําพลังงาน ประกอบดวยสวนสําคัญๆ

สามสวน คือ การสรางไฮโดรเจน (hydrogen production) 

การเกบ็ไฮโดรเจน (hydrogen storage) และการนาํไปใชใน

รปูของเซลลเชือ้เพลงิ (fuel cell) แตปญหาหลักในการนาํ

พลังงานจากไฮโดรเจนไปใชคือขาดตัวกลางสําหรับกัก

เก็บท่ีมีประสิทธิภาพ โดยในปจจุบัน ไฮโดรเจนสามารถ

กักเก็บไดสามวิธี คือ การกักเก็บไฮโดรเจนในรูปกาซ 

ของเหลวในภาชนะกักเก็บ และการกักเก็บไฮโดรเจน

ในของแข็ง  โดยขอเสียของสองวิธีแรกก็คือขนาดของ

ปริมาตรภาชนะกักเก็บที่คอนขางใหญ ตนทุนที่สูงและ

ดานความปลอดภัยเนื่องจากไฮโดรเจนสามารถติดไฟ

ได สงผลใหเกิดการระเบิดไดงาย ดังน้ันวิธีการกักเก็บ

ไฮโดรเจนในของแข็งจึงเปนอีกหน่ึงวิธีที่นาสนใจเปน

อยางยิง่ นัน่กเ็พราะวาในโลกมสีารประกอบจาํพวกไฮไดรด

จํานวนมากในธรรมชาติที่จะสามารถใชเปนวัสดุกัก

เก็บไฮโดรเจน วัสดุสําหรับกักเก็บไฮโดรเจนในของแข็ง

โดยท่ัวไปแบงเปนสองชนิดคือ วัสดุดูดซับเชิงกายภาพ

และวัสดุดูดซับเชิงเคมี แตเน่ืองจากวัสดุดูดซับเชิงเคมี

นั้นมีปญหาในการปลดปลอยไฮโดรเจนออกจากวัสดุ

ท่ีอุณหภูมิหอง เพราะที่อุณหภูมิดังกลาวอะตอมของ

ไฮโดรเจนถูกยึดกับวัสดุดูดซับดวยพันธะเคมีสงผลให

พลงังานยดึเหนีย่วของไฮโดรเจนในกรณนีีม้คีาสงู ดงันัน้

จงึเปนการยากท่ีจะดึงไฮโดรเจนออกมาจากวสัดปุระเภท

นี้ สวนในวัสดุดูดซับเชิงกายภาพ ซึ่งไดแกวัสดุที่มีพื้นที่

ผิวสูง (high surface area materials) โดยขอดีของวัสดุดูด

ซบัประเภทน้ีกค็อื มปีรมิาณของบริเวณยึดเกาะไฮโดรเจน

เปนจํานวนมากทําใหกักเก็บไฮโดรเจนไดมาก แตปญหา

หลักของวัสดุประเภทนี้ก็คือโมเลกุลของไฮโดรเจนเกาะ

อยูบนผวิวสัดกุกัเกบ็ดวยแรงอยางออน สงผลใหโมเลกุล

ของไฮโดรเจนจํานวนมากหลุดออกจากวัสดุกักเก็บใน

ชวงอุณหภูมิหองไดงาย ดังนั้นเพื่อที่จะปรับปรุงวัสดุ

ดังกลาวใหมีความสามารถในการกักเก็บไฮโดรเจนไดดี

ยิ่งขึ้น จึงตองทําใหพลังงานยึดเหนี่ยวระหวางไฮโดรเจน

และวัสดุกักเก็บมีคามากขึ้น ซึ่งจากงานวิจัยของ Lochan 

และ Head-Gordon(1) พบวาพลังงานยึดเหนี่ยวระหวาง

ไฮโดรเจนและวัสดุที่เหมาะสมควรมีคาประมาณ 416.66 

meV

 ในงานวิจัยนี้ผูวิจัยไดเลือกใชแกรฟน เปนวัสดุ

สําหรับกักเก็บไฮโดรเจนเพราะวัสดุดังกลาวมีจํานวน

แหลงดูดซับไฮโดรเจนเปนจํานวนมาก โดยจากงานวิจัย

ของ Henwood และ Carey (2) พบวา พลังงานดูดซับ

ของไฮโดรเจนมีคาประมาณ 22-23 meV ซึ่งอันตรกิริยา

ระหวางแกรฟนและโมเลกุลของไฮโดรเจนนั้นมีคาคอน

ขางต่ํา ดงันัน้จงึจาํเปนตองเพิม่พลงังานยดึเหนีย่วระหวาง

โมเลกุลไฮโดรเจนและวัสดุกักเก็บซึ่งสามารถทําได

หลายวิธี เชน วิธี Exposed metal site (3,4) Catenation 

(5) Spillovers (6) และ การเติมแตงโลหะท่ีดึงดูด

ไฮโดรเจน(decorated hydrogen attracting metals) โดย

วิธีการเติมแตงโลหะที่ดึงดูดไฮโดรเจน เปนวิธีหนึ่งที่ได

รับความสนใจมากเพราะเม่ือกาซไฮโดรเจนมาเกาะบน

โลหะเหลานี้สงผลใหพลังงานยึดเหน่ียวของไฮโดรเจนมี

คาสงูขึน้โดยทีโ่มเลกลุของไฮโดรเจนจะไมเกาะกบัพืน้ผวิ

ของวัสดุดวยแรงวานเดอรวาลล แตจะเกาะติดดวยแรง

ทางไฟฟา (electrostatic force) ทัง้นีเ้นือ่งจากวาเมือ่โลหะ

เหลานีไ้ปเกาะตดิบนพืน้ผวิของวสัดจุะมีการถายเทประจ ุ

(charge transfer) จากโลหะไปยังวัสดุกักเก็บสงผลให

โลหะมีสภาพเปนไอออนบวก เชน Li+ หรือ  Na+ เปนตน 

เมือ่ไฮโดรเจนมาเกาะกบัโลหะทีม่ปีระจเุหลานีจ้งึเกดิแรง

ไฟฟา สงผลใหพลังงานยึดเหนี่ยวระหวางโมเลกุลของ

ไฮโดรเจนและวัสดุมีคาเพิ่มขึ้น โดยโลหะที่เติมลงไปเพื่อ

ใหโมเลกุลไฮโดรเจนมาเกาะไดแก ลิเทียม (7,8), โบรอน 

(9), โซเดียม (10), แคลเซียม (11,12) และ เหล็ก (13)

  สาํหรบังานวจิยันีผู้วจิยัไดเลอืกใชโลหะ 7 ชนิด 

ไดแก ลิเทียม (Li) เบริลเลียม (Be) โบรอน (B) โซเดียม 

(Na) อลูมิเนียม (Al) แมกนีเซียม (Mg) และ แคลเซียม 
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(Ca) เติมลงบนผิวแกรฟนเพ่ือใหโมเลกุลของไฮโดรเจน

มาเกาะ สําหรับรายงานวิจัยฉบับนี้ ประกอบดวย 4 สวน 

คอื บทนาํ วธิคีาํนวณ ผลการคาํนวณและการวเิคราะหผล

การคํานวณ และสรุปผลการคํานวณ 

2. วิธีการคํานวณ

 โดยทัว่ไป ทฤษฎฟีงกชนัความหนาแนน (density 

functional theory, DFT) ซึ่งอยูในโปรแกรม Quantum 

ESPRESSO (14) ไดถกูใชในการคาํนวณปรมิาณตางๆทาง

ฟสิกสอยางแพรหลาย เชน พลังงานยึดเหนี่ยวของโลหะ 

และ พลังงานดูดซับของไฮโดรเจน ในงานวิจัยนี้ ผูวิจัย

เลือกใชการประมาณคาแบบ เกรเดียนสทัว่ไป (generalized 

gradient approximation หรือ GGA) แบบ Perdew Burke 

Ernzerhof (PBE) (15) โดยท่ีวาเลนซอิเล็กตรอนท่ีผูวจิัย

เลือกใช คือ 1s สําหรับ H, 2s สําหรับ Li และ Be, 2s 

และ 2p สําหรับ B และ C, 2s, 2p และ 3s สําหรับ Na 

และ Mg, 3s และ 3p สําหรับ Al และ 3p และ 4s สําหรับ 

Ca นอกจากน้ี ผูวิจัยไดทําการทดสอบผลของพลังงาน

คัตออฟ และความละเอียดในปริภูมิแลตทิชสวนกลับ 

(k-point sampling) ตอการลูเขาของพลงังานรวม โดยพบ

วาพลังงานคัตออฟท่ีทําใหพลังงานรวมลูเขามีคาเทากับ 

30 Rydberg สวนความละเอียดของปริภูมิแลตทิชสวน

กลับ (k-points) ผูวิจัยไดเลือกวิธีแบบ Monkhorst-Pack 

(16) โดยพบวาความละเอียดในปริภูมิแลตทิชสวนกลับ 

แบบ 3x3x1 คือคาที่เหมาะสมที่ทําใหพลังงานรวมของ

ระบบลูเขา

3. ผลการคํานวณและการวิเคราะหผล

การคํานวณ

 ในสวนน้ีผูวจิยัแบงการอภิปรายผลการคํานวณ

ออกเปน 3 สวน คือ แบบจําลองของแกรฟน การคํานวณ

พลงังานยดึเหนีย่วของโลหะ และ การคาํนวณพลงังานดดู

ซับของไฮโดรเจนซ่ึงมีรายละเอียดในหัวขอท่ี 3.1 – 3.3 

ตามลําดับ

 3.1 แบบจําลองของแกรฟน

 ในสวนน้ี ผูวิจัยไดทําการศึกษาการเติมแตง

โลหะชนิดตางๆลงบนผิวแกรฟนเพ่ือใหโมเลกุลของ

ไฮโดรเจนมาเกาะบนโลหะดังกลาว สําหรับโครงสราง

แกรฟนประกอบดวยอะตอมคารบอนเรียงตัวกันใน

ลักษณะสองมิติ เปนรูปตาขายคลายรังผึ้ง โดยพันธะ

ระหวาง C—C มคีาเทากับ 1.44 Å และมุมระหวางอะตอม

ของ C มีคาเทากับ 120 องศา (17) ในงานวิจัยนี้ ผูวิจัย

เลือกใชจํานวนอะตอมคารบอนทั้งหมด 72 อะตอมเพ่ือ

ประกอบเปนโครงสรางแกรฟนดังแสดงในรูปที่ 1

 เมื่อทําการผอนคลายเชิงโครงสราง (structural 

optimization) ผูวิจัยพบวาระยะหางระหวางพันธะของ 

C มีคาเทากับ 1.42 Å และมุมระหวางพันธะของ C มีคา

เทากับ 120 องศา ซึ่งผลการคํานวณดังกลาว สอดคลอง

กับผลการทดลองของ Wang และคณะ (17)

รูปที่ 1. โครงสรางของแกรฟนทีใ่ชในการคาํนวณโดยที่

 อะตอมสีดําแทนอะตอมของคารบอนและ

 กลองสีเ่หล่ียมแทนยูนติเซลลทีใ่ชในการคํานวณ

 3.2 การคํานวณพลังงานยึดเหนี่ยวของโลหะ

 ในสวนน้ีผูวิจัยจะทําการเติมโลหะชนิดตางๆ 

ไดแก Li, Be, B, Na, Al, Mg และ Ca ลงบนผิว แกรฟน 

จากผลการคํานวณของ Arellano และ คณะ (18) พบวา

ไฮโดรเจนสามารถเกาะอยูบนผิวแกรฟนใน 3 บริเวณ คือ 

top, bridge และ hollow sites ดงัน้ันในงานวิจยัน้ี ผูวจิยัได

ทําการเติมโลหะชนิดตางๆลงบนผิวแกรฟน โดยที่โลหะ
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แตละชนิดสามารถเกาะอยูบนผิวแกรฟนได 3 บริเวณ 

ไดแกบริเวณ top, bridge และ hollow sites ซึ่งตําแหนง

ของแหลงดูดซับทั้งสามสามารถแสดงในรูปที่ 2

รูปท่ี 2. ตําแหนงของการยึดเกาะของโลหะเบาบนผิว

 แกรฟนที่แหลงดูดซับตางๆ (ก) hollow (ข) 

 top และ (ค) bridge ตามลําดับ 

 เพ่ือทีจ่ะทราบตําแหนงทีเ่สถยีรของโลหะชนดิ

ตางๆ ที่เติมลงบนผิวแกรฟน ผูวิจัยไดทําการคํานวณ

พลังงานยึดเหนี่ยวของโลหะ (ΔE
M

) ซึ่งสามารถคํานวณ

ไดจากสมการ

ΔE
M

 = E (graphene) + E (M) – E (graphene+M)      (1)

 โดยที่ E (graphene), E (graphene+M) คือ 

พลังงานรวมเม่ือไมมีและมีโลหะเกาะท่ีผิวแกรฟนตาม

ลําดับ สวน E (M) คือ พลังงานรวมของโลหะ โดยมี

เงื่อนไขวาตําแหนงของโลหะบนแกรฟนที่เสถียรน้ันจะ

ตองมีคาพลังงานรวมตํ่าสุด ซึ่งผลการคํานวณหาแหลง

ดูดซับที่เสถียรของโลหะชนิดตางๆสามารถแสดงใน

ตารางที่ 1 นอกจากนี้ผลคํานวณพลังงานยึดเหนี่ยวของ

โลหะชนิดตางๆที่ตําแหนงเสถียร และระยะหางระหวาง

โลหะเหลานี้กับผิวแกรฟนของโลหะชนิดตางๆ ที่แหลง

ดูดซับท่ีเสถียรดังแสดงรูปที่ 3

ตารางที่ 1 แหลงดดูซบัทีเ่สถยีรของโลหะชนดิตางๆที่

  เกาะอยูบนผิวแกรฟน

โลหะ แหลงดูดซับที่เสถียร

Li hollow 

Be hollow 

B bridge 

Na hollow 

Al top 

Mg hollow 

Ca bridge 

รูปที่ 3. (ก) ผลการคาํนวณพลงังานยดึเหนีย่วของโลหะ

 เบาชนิดตางๆบนแกรฟน (∆E
M

) และ (ข) ผล

 การคํานวณระยะหางระหวางโลหะเบาชนิด

 ตางๆ และผวิแกรฟน (R
M

) ณ แหลงดดูซบัทีเ่สถยีร
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 จากรูปที่ 3 จะเห็นวาพลังงานยึดเหน่ียวของ

โลหะชนดิตางๆมคีาอยูในชวง 3.01 – 3.87 eV นอกจากนี ้

ระยะหางจากโลหะชนิดตางๆถึงผวิแกรฟนมีคาอยูในชวง 

1.75–3.74 Å จากผลการคาํนวณพบวาพลงังานยึดเหน่ียว

ของโลหะ Li,  B, Na, Al และ Ca  มีคาสูงมาก (ประมาณ 

3.49–3.87 eV)  ซึ่งคาดังกลาวสูงกวาคาพลังงานจลน

ของกาซท่ีอุณหภูมิหอง แสดงวา โลหะดังกลาวจะไม

หลุดออกจากแหลงดูดซับที่อุณหภูมิหอง สงผลใหโลหะ

เหลานีม้ศีกัยภาพท่ีจะใชเปนโลหะสําหรับเติมแตงลงบน

ผวิแกรฟนเพือ่ใหไฮโดรเจนมาเกาะบนโลหะทัง้หาชนดินี ้ 

เมื่อพิจารณาระยะหางระหวางอะตอมของโลหะท้ังหา

ชนิดน้ีกับผิวแกรฟน พบวาคาระยะหางดังกลาวมีคาอยู

ในชวง 1.75 – 2.31 Å ซึ่งคอนขางใกลกับผิว แกรฟน สง

ผลใหอนัตรกริยิาระหวางโลหะกบัแกรฟนมคีามาก กลาว

คือ พลังงานยึดเหนี่ยวของโลหะมีคาสูงนั่นเอง

3.3 การคํานวณพลังงานดูดซับของไฮโดรเจน

 ในหัวขอท่ีผานมา ผูวิจัยไดศึกษาหาตําแหนงที่

เสถียรของโลหะชนิดตางๆ บนผิวแกรฟน และในสวนนี้

ผูวจิยัจะเติมโมเลกุลของไฮโดรเจนลงบนโลหะชนิดตางๆ 

ซึ่งอยูที่ตําแหนงเสถียรในตารางท่ี 1 โดยในงานวิจัยนี้ จะ

แยกพจิารณาการวางตวัของโมเลกลุไฮโดรเจน (hydrogen 

orientation) ออกเปน 2 แบบ คือ โมเลกุลของไฮโดรเจน

ขนานกับระนาบแกรฟน (รูปที่ 4ก) และ โมเลกุลของ

ไฮโดรเจนตั้งฉากกับระนาบแกรฟน (รูปที่ 4ข)

รูปท่ี 4. การวางตวัของโมเลกลุไฮโดรเจนบนโลหะชนิด

 ตางๆเม่ือกําหนดใหพันธะของไฮโดรเจน (ก) 

 วางแบบขนานกับระนาบแกรฟน และ (ข) วาง

 แบบตั้งฉากกับระนาบแกรฟน โดยบอลสีดํา 

 สีเงิน และสีขาว คือ อะตอมของคารบอน 

 โลหะ และไฮโดรเจนตามลําดับ

 เพื่อใหทราบวาโมเลกุลของไฮโดรเจนชอบ

วางตัวแบบใดบนโลหะ ผูวิจัยจึงไดทําการเปรียบเทียบ

พลังงานรวมของการวางตัวของโมเลกุลไฮโดรเจนทั้ง

สองแบบบนโลหะ โดยท่ีการวางตัวของโมเลกุลไฮโดรเจน

ในแบบที่ชอบจะใหพลังงานรวมมีคาต่ําที่สุดหรือก็คือ

พลงังานดดูซบัของไฮโดรเจนมคีาตํา่ทีส่ดุ โดยทีพ่ลงังาน

ดูดซับของไฮโดรเจน(∆E
H2

) สามารถคํานวณไดจาก

สมการ

∆E
H2

 = E(graphene+M)+E(H
2
)-E(graphene+M:H

2
) (2)

 เมือ่ E(graphene+M:H
2
) คอื พลงังานรวมกรณีที่

โมเลกลุไฮโดรเจนเกาะอยูบนโลหะทีย่ดึอยูกบัผวิ แกรฟน 

สวน E(H
2
) คือพลังงานรวมของโมเลกุลไฮโดรเจนที่อยู

อยางอิสระ โดยผลการคํานวณพบวารูปแบบการวางตัว

ของไฮโดรเจนที่เสถียรบนโลหะแตละชนิดดังแสดงใน

ตารางที่ 2

ตารางที่ 2. รูปแบบการวางตัวของไฮโดรเจนท่ีทําให

  ระบบเสถียรของโลหะชนิดตางๆโดยท่ี 

  “ขนาน”หมายถึงพันธะของโมเลกุล

  ไฮโดรเจนขนานกบัระนาบแกรฟน (รปูท่ี 4 ก) 

  และ “ตั้งฉาก”หมายถึงพันธะของโมเลกุล

  ไฮโดรเจนตัง้ฉากกบัระนาบแกรฟน (รปูท่ี 4 ข)

ชนิดโลหะ การวางตัวของไฮโดรเจน

Li ขนาน

Be ตั้งฉาก

B ตั้งฉาก

Na ขนาน

Al ตั้งฉาก

Mg ขนาน

Ca ขนาน

 สวนพลังงานดูดซับที่สัมพันธกับการวางตัว

ของไฮโดรเจนในรูปแบบท่ีเสถียรแสดงในรูปท่ี 5(ก) 

นอกจากนี้ระยะหางจากจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุล

ไฮโดรเจนและโลหะเบาแสดงในรูปที่ 5(ข)
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รูปท่ี 5. (ก )  ผลการคํานวณพลังงานดูดซับของ

 ไฮโดรเจน (∆E
H2

) และ (ข) ระยะหางระหวาง

 จุดศูนยกลางมวลของโมเลกุลไฮโดรเจนและ

 โลหะเบา (R
H2

) สําหรับรูปแบบท่ีเสถียรตาม

 ตารางท่ี 2

 จากรูปที่ 5(ก) จะเห็นไดวาพลังงานดูดซับของ

ไฮโดรเจนมีคามากที่สุดเมื่อโมเลกุลของไฮโดรเจนเกาะ

อยูบน Li โดยมีคาเทากับ 136.55 meV ตามดวย Na ซึ่ง

มีพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนนอยกวา Li ประมาณ 

2 เทา ซึ่งผลดังกลาวสอดคลองกับผลการคํานวณของ 

Srepusharawoot และคณะ(10) และ Kolmann และ คณะ 

(19) ที่ใหผลการคํานวณพลังงานดูดซับของโมเลกุล

ไฮโดรเจนมีคาอยูระหวาง 0.17 – 0.19 eV และ ระยะ

หางจาก Li ถึงจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุลไฮโดรเจน

มีคา 2.01-2.08 Å ในขณะที่ผลการคํานวณจากการวิจัย

นี้พบวา พลังงานดูดซับของไฮโดรเจนท่ีเกาะอยูบน Li มี

คาเทากับ 0.14 eV และระยะหางจาก Li ถึงจุดศูนยกลาง

มวลของโมเลกุลไฮโดรเจนมีคาเทากับ 2.08 Å นอกจาก

นี้ผูวิจัยยังพบวาพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนที่เกาะอยู

บน Na มีคาเทากับ 75.98 meV ซึ่งมีคาใกลเคียงกับผล

การคํานวณของ Srepusharawoot และคณะ (10) สวนผล

การคํานวณพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนในกรณีของ Be, 

B, Al, Mg และ Ca พบวามีคาตํ่ากวา 40 meV เพื่อที่จะ

อธิบายวาทําไม Li ถึงมีคาพลังงานดูดซับของไฮโดรเจน

สูงที่สุด ผูวิจัยไดศึกษาอันตรกิริยาระหวางโลหะ Li กับ 

โมเลกุลไฮโดรเจน โดยการคํานวณหาประจุที่เหลืออยู

บน Li ดวยวิธี Bader charge analysis (20) ผูวิจัยพบวา 

Li จะเสียอิเล็กตรอนใหกับแกรฟนประมาณ 0.9e ซึ่งผล

ดังกลาวสอดคลองกับการคํานวณของ Blomqvist และ

คณะ (8), Srepusharawoot และคณะ (10) และ Sun และ

คณะ (21)  จากผลการคาํนวณดงักลาวแสดงวาอนัตรกิรยิา

ระหวาง Li กับ H
2
 ไมใชอันตรกิริยาแบบวานเดอรวาลส

แตเปนอันตรกิริยาทางไฟฟา (electrostatic interaction) 

นอกจากนี้รูปที่ 5(ข) แสดงใหเห็นวาระยะหางที่เสถียร

ระหวาง Li และโมเลกุลไฮโดรเจน มคีาใกลทีส่ดุในบรรดา

โลหะท่ีพจิารณาน่ันคอื 2.08 Å สวนโลหะชนิดอืน่ๆ ระยะ

หางดังกลาวจะมีคามากกวา Li แสดงใหเห็นวาอันตร

กิริยาที่โมเลกุลของไฮโดรเจนกระทํากับโลหะจะตองลด

ลงตามไปดวย ทายท่ีสุดนี้ ผูวิจัยไดทําการศึกษาวาโลหะ

ชนิดใดที่ใหพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนมากที่สุดเพื่อ

ทีจ่ะใชโลหะน้ีเปนตัวชวยเพ่ิมพลังงานดูดซบัของโมเลกุล

ไฮโดรเจนในวัสดุกักเก็บไฮโดรเจน ผลการวิจัยพบวา Li 

เปนโลหะท่ีดีที่สุดสําหรับใหโมเลกุลของไฮโดรเจนยึด

เกาะ ซึ่งดีกวา Be, B, Na, Al, Mg และ Ca อยางไรก็ตาม

คาพลงังานดดูซับดงักลาวไมไดมคีาสงูเพยีงพอทีจ่ะทาํให

โมเลกุลของไฮโดรเจนยึดเกาะกับ Li ที่อุณหภูมิหองได

เพราะพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนบน Li มีคาต่ํากวา

คาพลงังานยดึเหนีย่วระหวางไฮโดรเจนและวสัดทุีเ่หมาะ

สมซึ่งก็คือ 416.66 meV  ดังนั้นเพื่อที่จะสามารถทําการ

กักเก็บไฮโดรเจนบนแกรฟน จึงจําเปนตองใชอุณหภูมิที่

ตํ่ามาก (ประมาณ 77 เคลวิน) ในการกักเก็บไฮโดรเจน 

ทายสุดนี้ผูวิจัยหวังวาผลงานวิจัยนี้จะสามารถท่ีจะทําให

นักทฤษฎีหรือนักทดลองนําไปประยุกตเพื่อหาวัสดุกัก

เก็บไฮโดรเจนที่มีประสิทธิภาพสูงตอไป
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4. สรุปผลการคํานวณ

 งานวิจัยนี้ไดใชทฤษฎีฟงกชันความหนาแนน 

โดยใชโปรแกรม Quantum ESPRESSO คาํนวณพลงังาน

ยดึเหนีย่วของโลหะ 7 ชนดิ ไดแก Li, Be, B, Na, Al, Mg, และ 

Ca ทีต่ดิอยูบนผิวแกรฟน จากผลการคํานวณพบวา Li, B, 

Na, Al  และ Ca ยึดเกาะกับผิวของแกรฟนดวยพลังงาน

ยึดเหนี่ยวประมาณ 3.49–3.87 eV ซึ่งผลดังกลาวแสดง

วาโลหะเหลานี้จะไมหลุดออกจากผิวแกรฟนที่อุณหภูมิ

หอง เมือ่นําโมเลกลุของไฮโดรเจนไปวางลงบนโลหะชนดิ

ตางๆ ผูวิจัยพบวา พลังงานดูดซับของไฮโดรเจนที่เกาะ

อยูบน Li มีคาสูงที่สุด คือ 0.136 eV โดยที่อันตรกิริยา

ระหวาง Li กับ H
2
 นั้นเปนแบบอันตรกิริยาทางไฟฟา 

นอกจากนี้ผลการคํานวณยังแสดงใหเห็นวา Li คือโลหะ

ที่ดีที่สุดสําหรับท่ีจะใหโมเลกุลของไฮโดรเจนไปเกาะ

5. กิตติกรรมประกาศ

 ผู วิ จั ยขอขอบคุณศูนยนา โน เทคโนโล ยี

บูรณาการ มหาวิทยาลัยขอนแกนที่ใหทุนสนับสนุนการ

ทําวิจัย

6. เอกสารอางอิง

(1)  Lochan RC, Head-Gordon M. Computational 

studies of molecular hydrogen binding affi nities: 

the role of dispersion forces, electrostatics, and 

orbital interactions. Phys Chem Chem Phys. 

2006;8: 1357-1370.

(2)  Henwood D, Carey JD. Ab initio investigation 

of molecular hydrogen physisorption on 

graphene and carbon nanotube. Phys Rev B. 

2007:75:245413.

(3)  Dinca M, Long JR. Hydrogen storage in microporous 

metal-organic frameworks with exposed metal 

sites. Chem Int Ed. 2008;47: 6766-6779.

(4)  Srepusharawoot P, Araujo CM, Blomqvist 

A, Scheicher RH, Ahuja R. A comparative 

investigation of H
2
 adsorption strength in Cd- and 

Zn-based metal organic framework-5. J Chem 

Phys. 2008;129: 164104.

(5)  Rowsell JLC, Yaghi OM. Strategies for hydrogen 

storage in metal organic frameworks. Angew 

Chem Int Ed. 2005;44: 4670-4679.

(6)  Yang FH, Lachawice Jr AJ, Yang RT. Adsorption

of spillover hydrogen atoms on single-wall 

carbon nanotubes. J Phys Chem B. 2006;110: 

6236-6244.

(7)  Mavrandonakis A, Klontzas E, Tylianakis 

E, Froudakis GE. Enhancement of hydrogen 

adsorption in metal-organic framework by the 

Incorporation of the sulfonate group and Li 

cations. A multiscale computational study. J Am 

Chem Soc. 2009;131: 13410-13414.

(8)  Blomqvist A, Araujo CM, Srepusharawoot P, 

Ahuja R. Li-decorated metal-organic framework 

5: A route to achieving a suitable hydrogen 

storage medium. Proc Natl Acad Sci. U.S.A. 

2007;104: 20173-20176. 

(9)  Srinivasu K, Ghosh SK. Tuning the metal binding 

energy and hydrpgen storage in Alkali metal 

decorated metal organic frameworks-5 through 

Boron doping: A theoretical investigation. J Phys 

Chem. 2011;115: 16984-16991.

(10)  Srepusharawoot P, Blomqvist A, Araujo CM, 

Scheicher RH, Ahuja R. Hydrogen binding 

in alkali-decorated iso-reticular metal organic 

framework-16 based on Zn, Mg, and Ca. Int J 

Hydrogen Energy. 2011;36: 555-562.

(11)  Li C, Li J, Wu F, Li SS, Xia JB, Wang LW. 

High capacity hydrogen storage in Ca decorated 

graphyne: A fi rst principles study. J Phys Chem 

C. 2011;115: 23221-23225.

(12)  Lee H, Ihm J, Cohen ML, Louie SG. Calcium-



160 KKU  Res. J. 2013;  18(1)

decorated graphene-based nanostructures for 

hydrogen storage. Nano Lett. 2010;10: 793-798.

(13)  Cha MH, Nguyen MC, Lee YL, Im J, Ihm J. 

Iron-decorated, functionalized metal organic 

framework for high-capacity hydrogen storage: 

First-principles calculations. J Phys Chem C. 

2010;114: 14276-14280.

(14)  Giannozzi P, Baroni S, Bonini N, Calandra M, 

Car R, Cavazzoni C, et al. QUANTUM 

ESPRESSO: a modular and open-source software 

project for quantum simulations of materials. J 

Phys : Condens Matter. 2009;21: 395502.

(15)  Perdew JP, Burke K, Ernzerhof M. Generalized 

gradient approximation made simple. Phys Rev 

Lett. 1996;77: 3865-3868.

(16)  Monkhorst HJ, Pack JD. Special points for 

Brillouin-zone integrations. Phys Rev B. 

1976;13: 5188.

(17)  Wang ZF, Li Q, Zheng H, Ren H, Su H, Shi QW 

and Chen J. Tuning the electronic structure of 

graphene nanoribbons through chemical edge 

modifi cation: A theoretical study. Phys Rev B. 

2007:75:113406.

(18)  Arellano JS, Molina LM, Rubio A, Alonso JA. 

Density functional study of adsorption of molecular 

hydrogen on graphene layers J Chem Phys. 

2000;112: 8114-8119.

(19)  Kolmann SJ, Chan B, Jordan M. Modeling the 

interaction of molecular hydrogen with Lithium-

doped hydrogen storage materials. Chem Phys 

Lett. 2008;467: 126-130. 

(20)  Henkelman G, Arnaldsson A, Jonsson H. A fast and 

robust algorithm for Bader decomposition of charge 

density. Comput Mater Sci. 2006;36: 354-360.

(21)  Sun Q, Jena P, Wang Q, Marquez M. First-

principles study of hydrogen storage on Li
12

C
60

. 

J Am Chem Soc. 2006;128: 9741-9745.


