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บทคัดยอ

 ไดคํานวณพลังงานยึดเหน่ียวของโลหะไดแก Li, Be, B, Na, Al , Mg และ Ca ที่ยึดเกาะบน  แกรฟน และ

พลังงานดูดซับระหวางโมเลกุลไฮโดรเจนและโลหะเหลานี้โดยใชทฤษฎีฟงกชันความหนาแนน ผลการคํานวณพบ

วา Li, Be, Na, Al และ Ca ยึดเกาะกับผิวแกรฟนดวยพลังงานยึดเหนี่ยวประมาณ 3.49–3.87 eV ซึ่งคาดังกลาวสูง

เพียงพอที่จะทําใหโลหะเหลาน้ีเกาะติดกับแกรฟนที่อุณหภูมิหอง นอกจากนี้ ผูวิจัยยังไดคํานวณพลังงานดูดซับของ

ไฮโดรเจนเมือ่โมเลกลุไฮโดรเจนเกาะอยูบนโลหะชนดิตางๆ และพบวา โลหะ Li จะใหคาพลงังานดดูซบัของไฮโดรเจน

สูงที่สุดคือ 0.136 eV  เทียบกับโลหะชนิดอื่นๆ ซึ่งแสดงวา Li คือโลหะท่ีดีที่สุดสําหรับใหโมเลกุลของไฮโดรเจน

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

 เน่ืองจากปญหาวิกฤตของพลังงานในปจจุบัน 

พลังงานทดแทนจึงเขามามีบทบาทสําคัญเพื่อที่จะชวย

บรรเทาสภาวะขาดแคลนพลังงานท่ีจะเกิดขึน้ในอนาคต

อันใกลนี้ โดยพลังงานทดแทนจากไฮโดรเจนถือวาเปน

อกีหนึง่ทางเลอืกทีน่าสนใจเพราะวาโลกของเรามนีํา้เปน

องคประกอบถึง 2 ใน 3 สวน และไฮโดรเจนสวนใหญจะ

อยูในโมเลกลุของนํา้ โดยวธิผีลติพลงังานซึง่ใชไฮโดรเจน

เปนพาหะในการนําพลังงาน ประกอบดวยสวนสําคัญๆ

สามสวน คือ การสรางไฮโดรเจน (hydrogen production) 

การเกบ็ไฮโดรเจน (hydrogen storage) และการนาํไปใชใน

รปูของเซลลเชือ้เพลงิ (fuel cell) แตปญหาหลักในการนาํ

พลังงานจากไฮโดรเจนไปใชคือขาดตัวกลางสําหรับกัก

เก็บท่ีมีประสิทธิภาพ โดยในปจจุบัน ไฮโดรเจนสามารถ

กักเก็บไดสามวิธี คือ การกักเก็บไฮโดรเจนในรูปกาซ 

ของเหลวในภาชนะกักเก็บ และการกักเก็บไฮโดรเจน

ในของแข็ง  โดยขอเสียของสองวิธีแรกก็คือขนาดของ

ปริมาตรภาชนะกักเก็บที่คอนขางใหญ ตนทุนที่สูงและ

ดานความปลอดภัยเนื่องจากไฮโดรเจนสามารถติดไฟ

ได สงผลใหเกิดการระเบิดไดงาย ดังน้ันวิธีการกักเก็บ

ไฮโดรเจนในของแข็งจึงเปนอีกหน่ึงวิธีที่นาสนใจเปน

อยางยิง่ นัน่กเ็พราะวาในโลกมสีารประกอบจาํพวกไฮไดรด

จํานวนมากในธรรมชาติที่จะสามารถใชเปนวัสดุกัก

เก็บไฮโดรเจน วัสดุสําหรับกักเก็บไฮโดรเจนในของแข็ง

โดยท่ัวไปแบงเปนสองชนิดคือ วัสดุดูดซับเชิงกายภาพ

และวัสดุดูดซับเชิงเคมี แตเน่ืองจากวัสดุดูดซับเชิงเคมี

นั้นมีปญหาในการปลดปลอยไฮโดรเจนออกจากวัสดุ

ท่ีอุณหภูมิหอง เพราะที่อุณหภูมิดังกลาวอะตอมของ

ไฮโดรเจนถูกยึดกับวัสดุดูดซับดวยพันธะเคมีสงผลให

พลงังานยดึเหนีย่วของไฮโดรเจนในกรณนีีม้คีาสงู ดงันัน้

จงึเปนการยากท่ีจะดึงไฮโดรเจนออกมาจากวสัดปุระเภท

นี้ สวนในวัสดุดูดซับเชิงกายภาพ ซึ่งไดแกวัสดุที่มีพื้นที่

ผิวสูง (high surface area materials) โดยขอดีของวัสดุดูด

ซบัประเภทน้ีกค็อื มปีรมิาณของบริเวณยึดเกาะไฮโดรเจน

เปนจํานวนมากทําใหกักเก็บไฮโดรเจนไดมาก แตปญหา

หลักของวัสดุประเภทนี้ก็คือโมเลกุลของไฮโดรเจนเกาะ

อยูบนผวิวสัดกุกัเกบ็ดวยแรงอยางออน สงผลใหโมเลกุล

ของไฮโดรเจนจํานวนมากหลุดออกจากวัสดุกักเก็บใน

ชวงอุณหภูมิหองไดงาย ดังนั้นเพื่อที่จะปรับปรุงวัสดุ

ดังกลาวใหมีความสามารถในการกักเก็บไฮโดรเจนไดดี

ยิ่งขึ้น จึงตองทําใหพลังงานยึดเหนี่ยวระหวางไฮโดรเจน

และวัสดุกักเก็บมีคามากขึ้น ซึ่งจากงานวิจัยของ Lochan 

และ Head-Gordon(1) พบวาพลังงานยึดเหนี่ยวระหวาง

ไฮโดรเจนและวัสดุที่เหมาะสมควรมีคาประมาณ 416.66 

meV

 ในงานวิจัยนี้ผูวิจัยไดเลือกใชแกรฟน เปนวัสดุ

สําหรับกักเก็บไฮโดรเจนเพราะวัสดุดังกลาวมีจํานวน

แหลงดูดซับไฮโดรเจนเปนจํานวนมาก โดยจากงานวิจัย

ของ Henwood และ Carey (2) พบวา พลังงานดูดซับ

ของไฮโดรเจนมีคาประมาณ 22-23 meV ซึ่งอันตรกิริยา

ระหวางแกรฟนและโมเลกุลของไฮโดรเจนนั้นมีคาคอน

ขางต่ํา ดงันัน้จงึจาํเปนตองเพิม่พลงังานยดึเหนีย่วระหวาง

โมเลกุลไฮโดรเจนและวัสดุกักเก็บซึ่งสามารถทําได

หลายวิธี เชน วิธี Exposed metal site (3,4) Catenation 

(5) Spillovers (6) และ การเติมแตงโลหะท่ีดึงดูด

ไฮโดรเจน(decorated hydrogen attracting metals) โดย

วิธีการเติมแตงโลหะที่ดึงดูดไฮโดรเจน เปนวิธีหนึ่งที่ได

รับความสนใจมากเพราะเม่ือกาซไฮโดรเจนมาเกาะบน

โลหะเหลานี้สงผลใหพลังงานยึดเหน่ียวของไฮโดรเจนมี

คาสงูขึน้โดยทีโ่มเลกลุของไฮโดรเจนจะไมเกาะกบัพืน้ผวิ

ของวัสดุดวยแรงวานเดอรวาลล แตจะเกาะติดดวยแรง

ทางไฟฟา (electrostatic force) ทัง้นีเ้นือ่งจากวาเมือ่โลหะ

เหลานีไ้ปเกาะตดิบนพืน้ผวิของวสัดจุะมีการถายเทประจ ุ

(charge transfer) จากโลหะไปยังวัสดุกักเก็บสงผลให

โลหะมีสภาพเปนไอออนบวก เชน Li+ หรือ  Na+ เปนตน 

เมือ่ไฮโดรเจนมาเกาะกบัโลหะทีม่ปีระจเุหลานีจ้งึเกดิแรง

ไฟฟา สงผลใหพลังงานยึดเหนี่ยวระหวางโมเลกุลของ

ไฮโดรเจนและวัสดุมีคาเพิ่มขึ้น โดยโลหะที่เติมลงไปเพื่อ

ใหโมเลกุลไฮโดรเจนมาเกาะไดแก ลิเทียม (7,8), โบรอน 

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

  สาํหรบังานวจิยันีผู้วจิยัไดเลอืกใชโลหะ 7 ชนิด 

ไดแก ลิเทียม (Li) เบริลเลียม (Be) โบรอน (B) โซเดียม 

(Na) อลูมิเนียม (Al) แมกนีเซียม (Mg) และ แคลเซียม 
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(Ca) เติมลงบนผิวแกรฟนเพ่ือใหโมเลกุลของไฮโดรเจน

มาเกาะ สําหรับรายงานวิจัยฉบับนี้ ประกอบดวย 4 สวน 

คอื บทนาํ วธิคีาํนวณ ผลการคาํนวณและการวเิคราะหผล

การคํานวณ และสรุปผลการคํานวณ 

2. วิธีการคํานวณ

 โดยทัว่ไป ทฤษฎฟีงกชนัความหนาแนน (density 

functional theory, DFT) ซึ่งอยูในโปรแกรม Quantum 

ESPRESSO (14) ไดถกูใชในการคาํนวณปรมิาณตางๆทาง

ฟสิกสอยางแพรหลาย เชน พลังงานยึดเหนี่ยวของโลหะ 

และ พลังงานดูดซับของไฮโดรเจน ในงานวิจัยนี้ ผูวิจัย

เลือกใชการประมาณคาแบบ เกรเดียนสทัว่ไป (generalized 

gradient approximation หรือ GGA) แบบ Perdew Burke 

Ernzerhof (PBE) (15) โดยท่ีวาเลนซอิเล็กตรอนท่ีผูวจิัย

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 ผูวิจัยไดทําการทดสอบผลของพลังงาน

คัตออฟ และความละเอียดในปริภูมิแลตทิชสวนกลับ 

(k-point sampling) ตอการลูเขาของพลงังานรวม โดยพบ

วาพลังงานคัตออฟท่ีทําใหพลังงานรวมลูเขามีคาเทากับ 

30 Rydberg สวนความละเอียดของปริภูมิแลตทิชสวน

กลับ (k-points) ผูวิจัยไดเลือกวิธีแบบ Monkhorst-Pack 

(16) โดยพบวาความละเอียดในปริภูมิแลตทิชสวนกลับ 

แบบ 3x3x1 คือคาที่เหมาะสมที่ทําใหพลังงานรวมของ

ระบบลูเขา

3. ผลการคํานวณและการวิเคราะหผล

การคํานวณ

 ในสวนน้ีผูวจิยัแบงการอภิปรายผลการคํานวณ

ออกเปน 3 สวน คือ แบบจําลองของแกรฟน การคํานวณ

พลงังานยดึเหนีย่วของโลหะ และ การคาํนวณพลงังานดดู

ซับของไฮโดรเจนซ่ึงมีรายละเอียดในหัวขอท่ี 3.1 – 3.3 

ตามลําดับ

 3.1 แบบจําลองของแกรฟน

 ในสวนน้ี ผูวิจัยไดทําการศึกษาการเติมแตง

โลหะชนิดตางๆลงบนผิวแกรฟนเพ่ือใหโมเลกุลของ

ไฮโดรเจนมาเกาะบนโลหะดังกลาว สําหรับโครงสราง

แกรฟนประกอบดวยอะตอมคารบอนเรียงตัวกันใน

ลักษณะสองมิติ เปนรูปตาขายคลายรังผึ้ง โดยพันธะ

ระหวาง C—C มคีาเทากับ 1.44 Å และมุมระหวางอะตอม

ของ C มีคาเทากับ 120 องศา (17) ในงานวิจัยนี้ ผูวิจัย

เลือกใชจํานวนอะตอมคารบอนทั้งหมด 72 อะตอมเพ่ือ

ประกอบเปนโครงสรางแกรฟนดังแสดงในรูปที่ 1

 เมื่อทําการผอนคลายเชิงโครงสราง (structural 

optimization) ผูวิจัยพบวาระยะหางระหวางพันธะของ 

C มีคาเทากับ 1.42 Å และมุมระหวางพันธะของ C มีคา

เทากับ 120 องศา ซึ่งผลการคํานวณดังกลาว สอดคลอง

กับผลการทดลองของ Wang และคณะ (17)

รูปที่ 1. โครงสรางของแกรฟนทีใ่ชในการคาํนวณโดยที่

 อะตอมสีดําแทนอะตอมของคารบอนและ

 กลองสีเ่หล่ียมแทนยูนติเซลลทีใ่ชในการคํานวณ

 3.2 การคํานวณพลังงานยึดเหนี่ยวของโลหะ

 ในสวนน้ีผูวิจัยจะทําการเติมโลหะชนิดตางๆ 

ไดแก Li, Be, B, Na, Al, Mg และ Ca ลงบนผิว แกรฟน 

จากผลการคํานวณของ Arellano และ คณะ (18) พบวา

ไฮโดรเจนสามารถเกาะอยูบนผิวแกรฟนใน 3 บริเวณ คือ 

top, bridge และ hollow sites ดงัน้ันในงานวิจยัน้ี ผูวจิยัได

ทําการเติมโลหะชนิดตางๆลงบนผิวแกรฟน โดยที่โลหะ
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แตละชนิดสามารถเกาะอยูบนผิวแกรฟนได 3 บริเวณ 

ไดแกบริเวณ top, bridge และ hollow sites ซึ่งตําแหนง

ของแหลงดูดซับทั้งสามสามารถแสดงในรูปที่ 2

รูปท่ี 2. ตําแหนงของการยึดเกาะของโลหะเบาบนผิว

 แกรฟนที่แหลงดูดซับตางๆ (ก) hollow (ข) 

 top และ (ค) bridge ตามลําดับ 

 เพ่ือทีจ่ะทราบตําแหนงทีเ่สถยีรของโลหะชนดิ

ตางๆ ที่เติมลงบนผิวแกรฟน ผูวิจัยไดทําการคํานวณ

พลังงานยึดเหนี่ยวของโลหะ (ΔE
M

) ซึ่งสามารถคํานวณ

ไดจากสมการ

ΔE
M

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

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

พลังงานรวมเม่ือไมมีและมีโลหะเกาะท่ีผิวแกรฟนตาม

ลําดับ สวน E (M) คือ พลังงานรวมของโลหะ โดยมี

เงื่อนไขวาตําแหนงของโลหะบนแกรฟนที่เสถียรน้ันจะ

ตองมีคาพลังงานรวมตํ่าสุด ซึ่งผลการคํานวณหาแหลง

ดูดซับที่เสถียรของโลหะชนิดตางๆสามารถแสดงใน

ตารางที่ 1 นอกจากนี้ผลคํานวณพลังงานยึดเหนี่ยวของ

โลหะชนิดตางๆที่ตําแหนงเสถียร และระยะหางระหวาง

โลหะเหลานี้กับผิวแกรฟนของโลหะชนิดตางๆ ที่แหลง

ดูดซับท่ีเสถียรดังแสดงรูปที่ 3

ตารางที่ 1 แหลงดดูซบัทีเ่สถยีรของโลหะชนดิตางๆที่

  เกาะอยูบนผิวแกรฟน

โลหะ แหลงดูดซับที่เสถียร

Li hollow 

Be hollow 

B bridge 

Na hollow 

Al top 

Mg hollow 

Ca bridge 

รูปที่ 3. (ก) ผลการคาํนวณพลงังานยดึเหนีย่วของโลหะ

 เบาชนิดตางๆบนแกรฟน (∆E
M

) และ (ข) ผล

 การคํานวณระยะหางระหวางโลหะเบาชนิด

 ตางๆ และผวิแกรฟน (R
M

) ณ แหลงดดูซบัทีเ่สถยีร
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 จากรูปที่ 3 จะเห็นวาพลังงานยึดเหน่ียวของ

โลหะชนดิตางๆมคีาอยูในชวง 3.01 – 3.87 eV นอกจากนี ้

ระยะหางจากโลหะชนิดตางๆถึงผวิแกรฟนมีคาอยูในชวง 

1.75–3.74 Å จากผลการคาํนวณพบวาพลงังานยึดเหน่ียว

ของโลหะ Li,  B, Na, Al และ Ca  มีคาสูงมาก (ประมาณ 

3.49–3.87 eV)  ซึ่งคาดังกลาวสูงกวาคาพลังงานจลน

ของกาซท่ีอุณหภูมิหอง แสดงวา โลหะดังกลาวจะไม

หลุดออกจากแหลงดูดซับที่อุณหภูมิหอง สงผลใหโลหะ

เหลานีม้ศีกัยภาพท่ีจะใชเปนโลหะสําหรับเติมแตงลงบน

ผวิแกรฟนเพือ่ใหไฮโดรเจนมาเกาะบนโลหะทัง้หาชนดินี ้ 

เมื่อพิจารณาระยะหางระหวางอะตอมของโลหะท้ังหา

ชนิดน้ีกับผิวแกรฟน พบวาคาระยะหางดังกลาวมีคาอยู

ในชวง 1.75 – 2.31 Å ซึ่งคอนขางใกลกับผิว แกรฟน สง

ผลใหอนัตรกริยิาระหวางโลหะกบัแกรฟนมคีามาก กลาว

คือ พลังงานยึดเหนี่ยวของโลหะมีคาสูงนั่นเอง

3.3 การคํานวณพลังงานดูดซับของไฮโดรเจน

 ในหัวขอท่ีผานมา ผูวิจัยไดศึกษาหาตําแหนงที่

เสถียรของโลหะชนิดตางๆ บนผิวแกรฟน และในสวนนี้

ผูวจิยัจะเติมโมเลกุลของไฮโดรเจนลงบนโลหะชนิดตางๆ 

ซึ่งอยูที่ตําแหนงเสถียรในตารางท่ี 1 โดยในงานวิจัยนี้ จะ

แยกพจิารณาการวางตวัของโมเลกลุไฮโดรเจน (hydrogen 

orientation) ออกเปน 2 แบบ คือ โมเลกุลของไฮโดรเจน

ขนานกับระนาบแกรฟน (รูปที่ 4ก) และ โมเลกุลของ

ไฮโดรเจนตั้งฉากกับระนาบแกรฟน (รูปที่ 4ข)

รูปท่ี 4. การวางตวัของโมเลกลุไฮโดรเจนบนโลหะชนิด

 ตางๆเม่ือกําหนดใหพันธะของไฮโดรเจน (ก) 

 วางแบบขนานกับระนาบแกรฟน และ (ข) วาง

 แบบตั้งฉากกับระนาบแกรฟน โดยบอลสีดํา 

 สีเงิน และสีขาว คือ อะตอมของคารบอน 

 โลหะ และไฮโดรเจนตามลําดับ

 เพื่อใหทราบวาโมเลกุลของไฮโดรเจนชอบ

วางตัวแบบใดบนโลหะ ผูวิจัยจึงไดทําการเปรียบเทียบ

พลังงานรวมของการวางตัวของโมเลกุลไฮโดรเจนทั้ง

สองแบบบนโลหะ โดยท่ีการวางตัวของโมเลกุลไฮโดรเจน

ในแบบที่ชอบจะใหพลังงานรวมมีคาต่ําที่สุดหรือก็คือ

พลงังานดดูซบัของไฮโดรเจนมคีาตํา่ทีส่ดุ โดยทีพ่ลงังาน

ดูดซับของไฮโดรเจน(∆E
H2

) สามารถคํานวณไดจาก

สมการ

∆E
H2

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

2
) (2)

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

โมเลกลุไฮโดรเจนเกาะอยูบนโลหะทีย่ดึอยูกบัผวิ แกรฟน 

สวน E(H
2
) คือพลังงานรวมของโมเลกุลไฮโดรเจนที่อยู

อยางอิสระ โดยผลการคํานวณพบวารูปแบบการวางตัว

ของไฮโดรเจนที่เสถียรบนโลหะแตละชนิดดังแสดงใน

ตารางที่ 2

ตารางที่ 2. รูปแบบการวางตัวของไฮโดรเจนท่ีทําให

  ระบบเสถียรของโลหะชนิดตางๆโดยท่ี 

  “ขนาน”หมายถึงพันธะของโมเลกุล

  ไฮโดรเจนขนานกบัระนาบแกรฟน (รปูท่ี 4 ก) 

  และ “ตั้งฉาก”หมายถึงพันธะของโมเลกุล

  ไฮโดรเจนตัง้ฉากกบัระนาบแกรฟน (รปูท่ี 4 ข)

ชนิดโลหะ การวางตัวของไฮโดรเจน

Li ขนาน

Be ตั้งฉาก

B ตั้งฉาก

Na ขนาน

Al ตั้งฉาก

Mg ขนาน

Ca ขนาน

 สวนพลังงานดูดซับที่สัมพันธกับการวางตัว

ของไฮโดรเจนในรูปแบบท่ีเสถียรแสดงในรูปท่ี 5(ก) 

นอกจากนี้ระยะหางจากจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุล

ไฮโดรเจนและโลหะเบาแสดงในรูปที่ 5(ข)



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

รูปท่ี 5. (ก )  ผลการคํานวณพลังงานดูดซับของ

 ไฮโดรเจน (∆E
H2

) และ (ข) ระยะหางระหวาง

 จุดศูนยกลางมวลของโมเลกุลไฮโดรเจนและ

 โลหะเบา (R
H2

) สําหรับรูปแบบท่ีเสถียรตาม

 ตารางท่ี 2

 จากรูปที่ 5(ก) จะเห็นไดวาพลังงานดูดซับของ

ไฮโดรเจนมีคามากที่สุดเมื่อโมเลกุลของไฮโดรเจนเกาะ

อยูบน Li โดยมีคาเทากับ 136.55 meV ตามดวย Na ซึ่ง

มีพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนนอยกวา Li ประมาณ 

2 เทา ซึ่งผลดังกลาวสอดคลองกับผลการคํานวณของ 

Srepusharawoot และคณะ(10) และ Kolmann และ คณะ 

(19) ที่ใหผลการคํานวณพลังงานดูดซับของโมเลกุล

ไฮโดรเจนมีคาอยูระหวาง 0.17 – 0.19 eV และ ระยะ

หางจาก Li ถึงจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุลไฮโดรเจน

มีคา 2.01-2.08 Å ในขณะที่ผลการคํานวณจากการวิจัย

นี้พบวา พลังงานดูดซับของไฮโดรเจนท่ีเกาะอยูบน Li มี

คาเทากับ 0.14 eV และระยะหางจาก Li ถึงจุดศูนยกลาง

มวลของโมเลกุลไฮโดรเจนมีคาเทากับ 2.08 Å นอกจาก

นี้ผูวิจัยยังพบวาพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนที่เกาะอยู

บน Na มีคาเทากับ 75.98 meV ซึ่งมีคาใกลเคียงกับผล

การคํานวณของ Srepusharawoot และคณะ (10) สวนผล

การคํานวณพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนในกรณีของ Be, 

B, Al, Mg และ Ca พบวามีคาตํ่ากวา 40 meV เพื่อที่จะ

อธิบายวาทําไม Li ถึงมีคาพลังงานดูดซับของไฮโดรเจน

สูงที่สุด ผูวิจัยไดศึกษาอันตรกิริยาระหวางโลหะ Li กับ 

โมเลกุลไฮโดรเจน โดยการคํานวณหาประจุที่เหลืออยู

บน Li ดวยวิธี Bader charge analysis (20) ผูวิจัยพบวา 

Li จะเสียอิเล็กตรอนใหกับแกรฟนประมาณ 0.9e ซึ่งผล

ดังกลาวสอดคลองกับการคํานวณของ Blomqvist และ

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

คณะ (21)  จากผลการคาํนวณดงักลาวแสดงวาอนัตรกิรยิา

ระหวาง Li กับ H
2
 ไมใชอันตรกิริยาแบบวานเดอรวาลส

แตเปนอันตรกิริยาทางไฟฟา (electrostatic interaction) 

นอกจากนี้รูปที่ 5(ข) แสดงใหเห็นวาระยะหางที่เสถียร

ระหวาง Li และโมเลกุลไฮโดรเจน มคีาใกลทีส่ดุในบรรดา

โลหะท่ีพจิารณาน่ันคอื 2.08 Å สวนโลหะชนิดอืน่ๆ ระยะ

หางดังกลาวจะมีคามากกวา Li แสดงใหเห็นวาอันตร

กิริยาที่โมเลกุลของไฮโดรเจนกระทํากับโลหะจะตองลด

ลงตามไปดวย ทายท่ีสุดนี้ ผูวิจัยไดทําการศึกษาวาโลหะ

ชนิดใดที่ใหพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนมากที่สุดเพื่อ

ทีจ่ะใชโลหะน้ีเปนตัวชวยเพ่ิมพลังงานดูดซบัของโมเลกุล

ไฮโดรเจนในวัสดุกักเก็บไฮโดรเจน ผลการวิจัยพบวา Li 

เปนโลหะท่ีดีที่สุดสําหรับใหโมเลกุลของไฮโดรเจนยึด

เกาะ ซึ่งดีกวา Be, B, Na, Al, Mg และ Ca อยางไรก็ตาม

คาพลงังานดดูซับดงักลาวไมไดมคีาสงูเพยีงพอทีจ่ะทาํให

โมเลกุลของไฮโดรเจนยึดเกาะกับ Li ที่อุณหภูมิหองได

เพราะพลังงานดูดซับของไฮโดรเจนบน Li มีคาต่ํากวา

คาพลงังานยดึเหนีย่วระหวางไฮโดรเจนและวสัดทุีเ่หมาะ

สมซึ่งก็คือ 416.66 meV  ดังนั้นเพื่อที่จะสามารถทําการ

กักเก็บไฮโดรเจนบนแกรฟน จึงจําเปนตองใชอุณหภูมิที่

ตํ่ามาก (ประมาณ 77 เคลวิน) ในการกักเก็บไฮโดรเจน 

ทายสุดนี้ผูวิจัยหวังวาผลงานวิจัยนี้จะสามารถท่ีจะทําให

นักทฤษฎีหรือนักทดลองนําไปประยุกตเพื่อหาวัสดุกัก

เก็บไฮโดรเจนที่มีประสิทธิภาพสูงตอไป
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4. สรุปผลการคํานวณ

 งานวิจัยนี้ไดใชทฤษฎีฟงกชันความหนาแนน 

โดยใชโปรแกรม Quantum ESPRESSO คาํนวณพลงังาน

ยดึเหนีย่วของโลหะ 7 ชนดิ ไดแก Li, Be, B, Na, Al, Mg, และ 

Ca ทีต่ดิอยูบนผิวแกรฟน จากผลการคํานวณพบวา Li, B, 

Na, Al  และ Ca ยึดเกาะกับผิวของแกรฟนดวยพลังงาน

ยึดเหนี่ยวประมาณ 3.49–3.87 eV ซึ่งผลดังกลาวแสดง

วาโลหะเหลานี้จะไมหลุดออกจากผิวแกรฟนที่อุณหภูมิ

หอง เมือ่นําโมเลกลุของไฮโดรเจนไปวางลงบนโลหะชนดิ

ตางๆ ผูวิจัยพบวา พลังงานดูดซับของไฮโดรเจนที่เกาะ

อยูบน Li มีคาสูงที่สุด คือ 0.136 eV โดยที่อันตรกิริยา

ระหวาง Li กับ H
2
 นั้นเปนแบบอันตรกิริยาทางไฟฟา 

นอกจากนี้ผลการคํานวณยังแสดงใหเห็นวา Li คือโลหะ

ที่ดีที่สุดสําหรับท่ีจะใหโมเลกุลของไฮโดรเจนไปเกาะ
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