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วิทยานิพนธ์ น้ี  สมบัติการแพร่ของแก๊สผ่านแผ่น เยื่ อแกร ฟีนพรุนท่ีวางบนผิว
ซิลิกอนไดออกไซด์ ไดรั้บการตรวจสอบโดยใชก้ารค านวณแบบเฟิสต์พรินซิเพิลบนพ้ืนฐานของ
ทฤษฎีฟังก์ชันนอลความหนาแน่น โมเลกุลแก๊สท่ีใช้ในการศึกษาคร้ังน้ี ได้แก่ โมเลกุลแก๊ส
ไฮโดรเจน ออกซิเจน และคาร์บอนไดออกไซด์ ส าหรับอิทธิพลของแรงแวนเดอวาลลท่ี์เกิดข้ึน
ระหว่างแผ่นเยื่อและผิวซิลิกอนไดออกไซด์ ได้รับการอธิบายโดยใช้ทฤษฎีสนามของแรงโดย 
Grimme วตัถุประสงคข์องการศึกษาน้ี ไดแ้ก่ ศึกษาการผดิรูปของแผ่นเยื่อแกรฟีนพรุนท่ีวางบนผิว
ซิลิกอนไดออกไซด์ภายใต้ความแตกต่างของความดนั ศึกษาอตัราการแพร่ของโมเลกุลแก๊สผ่าน
แผ่นเยื่อแกรฟีนพรุนท่ีผิดรูปภายใต้ความแตกต่างของความดัน และศึกษาสมบัติการคัดกรอง
โมเลกุลแก๊สผ่านแผ่นเยื่อแกรฟีนพรุนท่ีวางบนผิวซิลิกอนไดออกไซด์ภายใต้ความแตกต่างของ
ความดนั ส าหรับแผน่เยือ่ท่ีถกูยดึตึงไวก้บัผวิซิลิกอนไดออกไซด์มีพ้ืนท่ีเป็นวงกลมอยู่ภายใตค้วาม
แตกต่างของความดนั การผดิรูปของแผน่เยือ่ท่ีแต่ละระดบัความแตกต่างของความดนัท่ีใหผ้า่นแผ่น
เยื่อนั้น สามารถอธิบายไดโ้ดยใชว้ิธีการแกปั้ญหาของ Hencky ซ่ึงแต่ละระดบัความแตกต่างของ
ความดนัท่ีให ้มีผลท าใหแ้ผน่เยือ่โป่งนูน การผิดรูปของแผ่นเยื่อส่งผลให้พ้ืนท่ีผิวของแผ่นเยื่อเกิด
การขยาย เป็นสาเหตุใหเ้กิดความเครียดข้ึนบนผวิของแผ่นเยื่อ ดงันั้นความแตกต่างของความดนัท่ี
ใหจึ้งมีความสมัพนัธท่ี์อยูใ่นรูปของความเครียดบนแผน่เยือ่ ส าหรับอตัราการแพร่ของโมเลกุลแก๊ส
ผ่านแผ่นเยื่อแกรฟีนพรุนท่ีวางบนผิวซิลิกอนไดออกไซด์นั้น มีค่าข้ึนอยู่กบัค่าอุปสรรคการแพร่ 
และถกูค านวณโดยใชส้มการ Arrhenius ค่าอุปสรรคการแพร่ส าหรับแต่ละโมเลกุลแก๊สถูกค านวณ
ท่ีความเครียดท่ีต่างกนับนแผน่เยือ่ โดยพบว่าค่าอุปสรรคการแพร่ท่ีค  านวณไดส้ าหรับโมเลกุลแก๊ส
ไฮโดรเจน ออกซิเจน และ คาร์บอนไดออกไซดท่ี์ระดบัความเครียดของแผ่นเยื่อเป็นศูนย ์มีค่าเป็น 
0.41 0.95 และ 1.61 อิเล็กตรอนโวลต์ตามล าดบั ความแตกต่างของความดนัท่ีให้แก่แผ่นเยื่อ มี
ประสิทธิภาพท าให้เกิดความเครียดบนแผ่นเยื่อเพ่ิมข้ึน และท าให้แผ่นเยื่อเกิดการผิดรูป ในช่วง
ความดัน 0-3 เมกะปาสคาล พบว่าอตัราการแพร่ของโมเลกุลแก๊สไฮโดรเจน  ออกซิเจน และ 
คาร์บอนไดออกไซด์สามารถเพ่ิมข้ึนไดถึ้งเทอมของสิบยกก าลงั 4 8 และ 12 ตามล าดบั ส าหรับ
สมบติัการคดักรองโมเลกุลแก๊สไฮโดรเจน ออกซิเจน และ คาร์บอนไดออกไซด์นั้น ถูกก  าหนดข้ึน
โดยเปรียบเทียบจากอตัราการแพร่ของโมเลกุลแกส๊ท่ีความแตกต่างของความดนั 3 เมกะปาสคาลกบั
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อตัราการแพร่โมเลกุลแก๊สคาร์บอนไดออกไซค์ท่ีความแตกต่างของความดนัศูนยเ์มกะปาสคาล ท่ี
รัศมีของแผน่เยือ่ 5 ไมครอน พบว่าท่ีความแตกต่างของความดนั 3 เมกกะปาสคาล แผ่นเยื่อแกรฟีน
พรุนแสดงสมบติัการคดักรองแก๊สไฮโดรเจน และออกซิเจนสูงกว่าแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ถึง 
1012 และ 107 ตามล าดบั แสดงถึงสมบติัการคดักรองแก๊สท่ีสูงมาก ผลการค านวณให้ขอบข่ายงาน
ทางทฤษฏีเบ้ืองตน้ในการศึกษาการแพร่ของแก๊สผ่านแผ่นเยื่อภายใตค้วามแตกต่างของความดนั 
และช้ีแนะว่าสมบัติการแยกแก๊สของแผ่นเยื่อแกรฟีนพรุนสามารถควบคุมได้โดยการให้ความ
แตกต่างของความดนัผา่นแผน่เยือ่ 
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 In this thesis, the gas diffusion properties of porous graphene (PG) membrane 

on SiO2 substrate were investigated by using first-principles calculations based on the 

density functional theory (DFT). The gas molecules used in this study were H2, O2, 

and CO2. The influence of the van der Waals interactions between membrane and 

substrate was described by using Grimme’s force field. The purposes of this study 

include; structural distortion of PG membrane on SiO2 substrate under pressure 

difference, diffusion rate of gas molecules through deformed PG membranes under 

pressure difference, and selectivity of PG membrane as a function of pressure 

difference. For the clamped circular membrane subjected to a pressure difference 

across the membrane, the deformation of the membrane can be described by using 

Hencky’s solution. At a given pressure, the pressure difference across the membrane 

causes it to bulging. The deformation expands surface area causing the strain on the 

membrane. Thus, the strain is related to the applied pressure. The diffusion rate of gas 

molecules passing through membrane on SiO2 is a function of the diffusion barrier 

and can be estimated by using Arrhenius equation. The diffusion barriers for each 

molecule were calculated at different strain configurations. The diffusion barriers for 

H2, O2, and CO2 at zero strain are 0.41, 0.95 and 1.61 eV, respectively. The pressure 
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can effectively increase strain and deform the membrane. In the pressure range of 0-3 

MPa, the diffusion rate of H2, O2 and CO2 gas molecule can be increased by up to 4, 

8, and 12 orders of magnitude, respectively. The selectivity of H2, O2, and CO2 gas 

molecules is defined as the diffusion rates of gas molecules at p = 3 MPa relative to 

CO2 diffusion rate at p = 0 MPa with the membrane radius of 5 µm. The selectivity 

of H2 and O2 over CO2 at 3 MPa are 10
12

 and 10
7
, respectively, indicating an 

extremely high selectivity. Our results provide the first theoretical framework to study 

the diffusion of gas molecules passing through membrane subjected to a pressure 

difference. The results suggest that the gas separation properties of PG membrane are 

controllable by applying a pressure difference across the membrane. 
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