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บทคัดย่อ 

การอัดสารลดแรงตึงผิว (surfactant flood) เป็นวิธีที่นิยมใช้กันทั่วไปในการเพ่ิมปริมาณการผลิต
น้ ามันดิบ โดยสารลดแรงตึงผิวจะช่วยลดแรงเกาะหรือแรงตึงผิว (surfactant tension) ระหว่างน้ ามันกับน้ า 
รวมทั้งเปลี่ยนแปลงคุณสมบัติความเปียก (wettability) ของหินกักเก็บท าให้สามารถผลิตน้ ามันในปริมาณที่
มากขึ้น  ทั้งนี้ปัญหาที่ส าคัญของวิธีนี้คือสารลดแรงตึงผิวจะดูดซับบนพ้ืนผิวของชั้นหินเนื่องจากแรงดึงดูด
ระหว่างส่วนหัวที่มีขั้วของสารลดแรงตึงผิวกับพ้ืนผิวหิน ท าให้เกิดความไม่มีประสิทธิภาพในเชิงเศรษฐศาสตร์  
ปัจจุบันมีการพัฒนาเทคนิคและเทคโนโลยีต่าง ๆ เพ่ือลดการดูดซับสารลดแรงตึงผิวบนพ้ืนผิวหิน เช่น การใช้
อนุภาคนาโนคาร์บอนเป็นตัวน าพาสารลดแรงตึงผิวไปยังแหล่งน้ ามัน  ส่วนที่ไม่มีขั้วของสารลดแรงตึงผิวจะดูด
ซับบนอนุภาคนาโนคาร์บอนด้วยแรงไฮโดรโฟบิก (hydrophobic interaction)  งานวิจัยนี้มีวัตถุประสงค์เพ่ือ
ศึกษาพฤติกรรมการดูดซับของสารลดแรงตึงผิวโซเดียมไดออกทิลซัลโฟซักซิเนต ( sodium dioctyl 
sulfosuccinate หรือ Aerosol OT, AOT) บนท่อนาโนคาร์บอน (carbon nanotube) โดยใช้วิธีการจ าลอง
พลวัตเชิงโมเลกุล (Molecular Dynamics, MD) โดยศึกษาท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6 ,6), (12,12) และ 
(20,20) ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าและสูง  ผลการจ าลองพบว่าสารลดแรงตึงผิวปกคลุมท่อนาโนคาร์บอนขนาด 
(6,6) เป็นแบบชั้นเดียว (monolayer) ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าและสูง  ในกรณีท่อนาโนคาร์บอนขนาด 
(12,12) และ (20,20) จะเป็นแบบหลายชั้น (multilayer) ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูง  พลังงานของระบบมี
แนวโน้มสูงขึ้นตามขนาดของท่อนาโนคาร์บอนและจ านวนของสารลดแรงตึงผิว  จากผลการจ าลองแสดงให้เห็น
ว่าสารลดแรงตึงผิว AOT สามารถดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนได้และสามารถใช้เป็นตัวเลือกในศึกษาและ
พัฒนาการประยุกต์ใช้ในการเพ่ิมการผลิตน้ ามัน (enhanced oil recovery) 
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ABSTRACT 

Surfactant flooding is a common technique used in enhanced oil recovery (EOR). 
Surfactants lower surface tension between water and oil and change wettability on a reservoir 
trap, thus increasing the amount of oil produced. However, in the flooding process, surfactants 
adsorb onto the rock surfaces leading to the loss of surfactants and economic inefficiencies. 
Recently, technique of conveying surfactants using carbonaceous nanoparticles such as carbon 
nanotubes (CNTs), fullerene and carbon blacks (CBs) has been developed to decrease the 
surfactant adsorption in which the surfactant tails adsorb on the nanoparticles via hydrophobic 
interaction. The present work aims to investigate the absorption behavior of sodium dioctyl 
sulfosuccinate (Aerosol OT, AOT) surfactants on (CNTs) via Molecular Dynamics (MD) simulation 
at low and high surface coverages. The results show that (6,6) CNT is covered by a monolayer 
of AOT at high surface coverage likewise (6,6), (12,12), and (20,20) CNTs at low surface coverage. 
In case of AOT adsorbed on (12,12) and (20,20) CNTs at high surface coverage, the formation 
of micelles is found next to the nanotubes. The total energy depends on CNTs size and the 
number of surfactants adsorbed. AOT would be an appropriate surfactant used in surfactant 
flooding.  
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บทท่ี 1 

บทน า 

 

1.1 ที่มา และความส าคัญของโครงการ 

น้ ามันเป็นพลังงานเชื้อเพลิงที่ส าคัญและยังคงใช้เป็นแหล่งพลังงานหลักทั้งในภาคอุตสาหกรรมและ

การคมนาคม น้ ามันที่น ามาใช้นั้นมาจากการกลั่นน้ ามันดิบที่ได้จากหลุมปิโตรเลียม การขุดเจาะน้ ามันดิบจาก

หลุมปิโตรเลียมประกอบด้วยหลายกระบวนการ หนึ่งในกระบวนการที่ส าคัญคือการใช้การเพ่ิมการผลิตน้ ามัน 

(enhanced oil recovery, EOR) ซึ่งช่วยเพ่ิมปริมาณการผลิตน้ ามันขึ้นมาจากหลุมปิโตรเลียมหลังจากที่ได้มี

การผลิตตามธรรมชาติแล้ว 

การเพ่ิมการผลิตน้ ามันหรือการผลิตขั้นตติยภูมิ (tertiary recovery) เป็นเทคนิคการผลิตน้ ามันดิบที่

ส าคัญอย่างหนึ่ง ซึ่งสามารถผลิตน้ ามันดิบได้ถึงร้อยละ 30 – 60  การเพ่ิมการผลิตน้ ามันนั้นประกอบด้วย

กระบวนการหลัก 3 กระบวนการ ได้แก่ การใช้สารเคมี การใช้ความร้อน และการรวมเป็นเนื้อเดียวกัน  การใช้

สารเคมี เช่น การอัดสารลดแรงตึงผิว (surfactant flood) เป็นวิธีที่นิยมใช้กันทั่วไปโดยสารลดแรงตึงผิวจะ

ช่วยลดแรงเกาะหรือแรงตึงผิว (surfactant tension) ระหว่างน้ ามันกับน้ า รวมทั้งเปลี่ยนแปลงคุณสมบัติ

ความเปียก (wettability) ของหินกักเก็บท าให้สามารถผลิตน้ ามันในปริมาณที่มากข้ึน  ปัญหาที่ส าคัญของวิธีนี้

คือสารลดแรงตึงผิวสามารถที่จะดูดซับบนพื้นผิวของชั้นหินเนื่องจากแรงดึงดูดระหว่างส่วนหัวที่มีข้ัวของสารลด

แรงตึงผิวกับพ้ืนผิวหินด้วยแรงทางไฟฟ้าสถิต (electrostatic interaction) ท าให้เกิดความไม่มีประสิทธิภาพ

ในเชิงเศรษฐศาสตร์  ปัจจุบันมีการพัฒนาเทคนิคและเทคโนโลยีต่าง ๆ เพ่ือลดการดูดซับสารลดแรงตึงผิวบน

พ้ืนผิวหิน เช่น การใช้อนุภาคนาโนคาร์บอน (carbonaceous nanoparticles) เป็นตัวน าพาสารลดแรงตึงผิว

ไปยังแหล่งน้ ามัน  ส่วนที่ไม่มีขั้วของสารลดแรงตึงผิวจะดูดซับบนอนุภาคนาโนคาร์บอนด้วยแรงไฮโดรโฟบิก 

(hydrophobic interaction) เพ่ือเพ่ิมประสิทธิภาพของการดูดกลับน้ ามันดิบและแก้ปัญหาดังกล่าวให้ดียิ่งขึ้น 
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ตัวอย่างเช่น การทดลองฉีดสารลดแรงตึงผิวที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังหลายชั้น (multi-wall 

carbon nanotubes, MWNTs) และผงเขม่าด า (carbon black) ลงในทรายออตตาวาที่มีชั้นน้ ามันอยู่

ด้านล่าง พบว่าสารลดแรงตึงผิวสามารถไปถึงชั้นน้ ามันด้านล่างมากขึ้น แนวโน้มการดูดซับบนทรายออตตาวา 

(ชั้นหิน) ลดลงส่งผลให้สามารถดูดกลับน้ ามันได้มากขึ้น [1] อย่างไรก็ตามยังการทดลองดังกล่าวยังไม่สามารถ

สรุปได้ว่าพฤติกรรมการดูดซับของสารลดแรงตึงผิวบนอนุภาคนาโนคาร์บอนมีลักษณะเป็นอย่างไร  

ดังนั้นงานวิจัยนี้มีวัตถุประสงค์เพ่ือศึกษาพฤติกรรมของสารลดแรงตึงผิวที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอน 

(carbon nanotube) ด้วยวิธีการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล (molecular Dynamics, MD)  โดยใช้สารลดแรง

ตึงผิวโซเดียมไดออกทิลซัลโฟซักซิเนต (sodium dioctyl sulfosuccinate หรือ Aerosol OT, AOT) และท่อ

นาโนคาร์บอนแบบผนังชั้นเดียว (single-wall carbon nanotubes, SWNTs) ขนาด (6,6), (12,12) และ 

(20,20) ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าและสูง เพ่ือพิจารณาผลประกอบไปด้วยแบบจ าลอง ความหนาแน่น 2 มิติ 

รูปแบบความหนาแน่น และพลังงานรวมของระบบ  โดยผลการทดลองที่ได้ท าให้เกิดความเข้าใจในระดับ

โมเลกุลของการดูดซับดูดซับสารลดแรงตึงบนท่อนาโนคาร์บอน รวมทั้งพัฒนาองค์ความรู้ในการเพ่ิมการผลิต

น้ ามัน 

 

1.2 วัตถุประสงค์ 

1.2.1 เพ่ือศึกษาพฤติกรรมของสารลดแรงตึง AOT ที่ผิวสัมผัสระหว่างน้ ากับท่อนาโนคาร์บอนโดยสร้าง

แบบจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล 

1.2.2 เพ่ือศึกษาตัวแปรด าเนินการที่มีผลต่อพฤติกรรมการดูดซับของสารลดแรงตึงผิวบนท่อนาโน

คาร์บอน ดังนี้ 

1) ขนาดของท่อนาโนคาร์บอน ได้แก่ (6,6), (12,12) และ (20,20) 

2) ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวของสารลดแรงตึงผิวบนท่อนาคาร์บอน ได้แก่ ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ า 

(0.65-0.66 nm²/headgroup) และค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูง (0.33 nm²/headgroup) 
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1.3 ขอบเขตการศึกษา 

งานวิจัยนี้ศึกษาสารลดแรงตึงผิว AOT ที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังชั้นเดียว โดยใช้

ซอฟต์แวร์ GROMACS package, version 5.0.4 ในระบบที่จ านวน ปริมาตร และอุณหภูมิคงที่ (NVT 

system) อุณหภูมิที่ใช้ในการศึกษา 300 เคลวิน ขนาดแบบจ าลอง 10107.133 ลูกบากศ์นาโนเมตร โดย

ท าการจ าลอง 6 ระบบ แบ่งออกเป็นค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าและสูงของท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) (12,12) 

และ (20,20) ใช้เวลาในการประมวลผล 100 นาโนวินาที 

 

1.4 ขั้นตอนการด าเนินงานวิจัย 

1.4.1 ศึกษางานวิจัยและการใช้โปรแกรมท่ีเกี่ยวข้อง 

1.4.2 ติดตั้งโปรแกรมส าหรับสร้างแบบจ าลองโมเลกุล และโปรแกรมส าหรับการค านวณที่เก่ียวข้อง 

1.4.3 เตรียมแบบจ าลอง และข้อมูลส่วนที่ใช้จ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล 

1.4.4 ด าเนินการประมวลผลข้อมูล 

1.4.5 ตรวจสอบข้อมูลที่ได้จากการประมวลผล และค านวณคุณสมบัติที่เก่ียวข้อง 

1.4.6 รวบรวมข้อมูล วิเคราะห์ และสรุปผลการทดลอง 

1.4.7 เขียนรายงานฉบับสมบูรณ์ 

 

1.5 ประโยชน์ที่คาดว่าจะได้รับ 

1.5.1 ทราบถึงพฤติกรรมของสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอน 

1.5.2 สามารถเปรียบเทียบพฤติกรรมของสารลดแรงตึงผิว AOT กับสารลดแรงตึงผิวชนิดอื่น เช่น สารลด

แรงตึงผิวโซเดียมโดเดซิลซัลเฟต (sodium dodecyl sulfate, SDS) สารลดแรงตึงผิวโซเดียมโดเด

ซิลเบนซีนซัลโฟเนต (sodium dodecylbenzenesulfonate, SDBS) 
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1.5.3 เป็นแนวทางในการสร้างสารลดแรงตึงผิวที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอน เพ่ือใช้ในกระบวนการเพ่ิม

การผลิตน้ ามัน 
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บทท่ี 2 

ทฤษฎีและงานวิจัยที่เกี่ยวข้อง 

 

2.1 การเพิ่มผลผลิตน้ ามันดิบ 

ปัจจุบันได้มีการใช้เทคนิคความรู้ทางด้านวิศวกรรมปิโตรเลียมและการใช้อุปกรณ์เทคโนโลยีต่าง ๆ 

มากมาย เพ่ือน าน้ ามันดิบจากหลุมปิโตรเลียมออกมาใช้ประโยชน์ให้ได้มากที่สุด การผลิตน้ ามันดิบจากใต้ดิน

ด้วยแรงดันตามธรรมชาตินั้นสามารถผลิตได้เพียงปริมาณน้อย โดยทั่วไปสามารถผลิตได้เพียงร้อยละ 5-15 ของ

น้ ามันดิบใต้ดินทั้งหมดเท่านั้น บางแหล่งก็ไม่สามารถผลิตได้ด้วยแรงดันตามธรรมชาติ จึงท าให้มีการพัฒนา

เทคนิคการผลิตน้ ามันดิบ ที่มีประสิทธิภาพมากกว่าการผลิตตามธรรมชาติเพียงล าพัง โดยธรรมชาติน้ ามันดิบ

จะถูกกักเก็บสะสมตัวอยู่ตามรูพรุนของชั้นหิน หรือตามรอยแตกของชั้นหิน ในการผลิตน้ ามันดิบจากหินกักเก็บ 

จ าเป็นต้องใช้พลังงานผลักดันน้ ามันดิบออกมานั่นคือความดันในชั้นหินกักเก็บทั้งแบบพลังงานตามธรรมชาติ

และพลังงานจากภายนอก แต่อย่างไรก็ตาม ด้วยข้อจ ากัดเรื่องคุณสมบัติของหินและของไหลตามธรรมชาติ 

เช่น แรงตึงผิว ความเปียก ความหนืด ฯลฯ จึงท าให้ยังมีน้ ามันดิบบางส่วนค้างอยู่ในรูพรุนของชั้นหิน [2] 

การผลิตน้ ามันดิบสามารถแบ่งออกเป็น 3 ขั้นตอนคือ การผลิตขั้นปฐมภูมิ (primary recovery) การ

ผลิตขั้นทุติยภูมิ (secondary recovery) และการผลิตขั้นตติยภูมิ (tertiary recovery หรือ enhanced oil 

recovery) ซึ่งมีต้นทุนการผลิตที่สูงขึ้นตามล าดับ 

2.1.1 การผลิตขั้นปฐมภูมิ (primary recovery) คือ การผลิตที่ใช้พลังงานตามธรรมชาติที่มีอยู่ในแหล่ง

กักเก็บ ท าให้เกิดการไหลของน้ ามันดิบจากแหล่งกักเก็บเข้ามาในหลุมผลิต ขบวนการผลิตแบบนี้

เปอร์เซนต์ของน้ ามันดิบที่ผลิตได้ (เมื่อเทียบกับน้ ามันทั้งหมดที่มีในแหล่งกักเก็บ) จะขึ้นอยู่กับคุณสมบัติ

ของหินกักเก็บ คุณสมบัติของน้ ามันดิบ และชนิดของพลังงานธรรมชาติที่มีอยู่ในแหล่งกักเก็บ เปอร์เซนต์

ของน้ ามันดิบ ที่ผลิตได้โดยกระบวนการผลิตขั้นปฐมภูมิส าหรับน้ ามันดิบชนิดหนักมาก (extra heavy 
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crude oil) ชนิดหนัก (heavy crude) ชนิดหนักปานกลาง (medium crude) และชนิดเบา (light 

crude) มีค่าประมาณ ร้อยละ 1-5, ร้อยละ 1-10, ร้อยละ 5-30 และร้อยละ 10-40 ตามล าดับ ช่วงของ

เปอร์เซ็นต์แสดงถึงกลไกการผลิตในแหล่งกักเก็บที่ต่างกัน 

2.1.2 การผลิตขั้นทุติยภูมิ (secondary recovery) คือ การผลิตที่มีการอัดน้ าหรือก๊าซเข้าไปในแหล่งกัก

เก็บ เพ่ือให้น้ าหรือก๊าซนี้ไปแทนที่น้ ามันดิบ ไล่น้ ามันดิบมาเข้าหลุมผลิต น้ าหรือก๊าซที่เข้าไปแทนที่น้ ามัน

นี้ไม่สามารถแทนที่น้ ามันได้หมด จะมีน้ ามันเหลืออยู่ในแหล่งกักเก็บหลังจากการผลิตขั้นทุติยภูมิได้สิ้นสุด

ลง ในการผลิตขั้นทุติยภูมินี้เปอร์เซนต์ของน้ ามันดิบที่ผลิตขึ้นมาได้ (เมื่อเทียบกับปริมาณน้ ามันดิบที่มี

ทั้งหมด) ส าหรับน้ ามันชนิดหนัก ชนิดหนักปานกลาง และชนิดเบา มีค่าประมาณ  ร้อยละ 5-10, ร้อยละ 

5-15 และร้อยละ 10-25 ตามล าดับ 

2.1.3 การผลิตขั้นตติยภูมิ (tertiary recovery หรือ Enhanced Oil Recovery, EOR)  แบ่งเป็น 3 ชนิด 

คือ ชนิดที่ใช้กระบวนการความร้อน (thermal process) ชนิดที่ใช้กระบวนการผสมตัว (miscible 

process) และชนิดที่ใช้กระบวนการทางเคมี (chemical process) โดยชนิดแรกส่วนมากใช้กับแหล่งกัก

เก็บน้ ามันดิบชนิดหนัก และสองชนิดหลังใช้กับแหล่งกักเก็บน้ ามันดิบชนิดเบาและชนิดปานกลางแต่

เนื่องจากค่าใช้จ่ายสูงและผลการทดลองใช้จริงไม่ได้ผลเป็นที่น่าพอใจ การใช้การผลิตขั้นตติยภูมิจึงไม่

แพร่หลาย [3] 

- การใช้ความร้อน เป็นวิธีที่นิยมใช้กับแหล่งน้ ามันดิบหนักพิเศษ และแหล่งทรายน้ ามันที่น้ ามันดิบมี

ความหนืดสูงมากจนมีสถานะกึ่งของแข็ง ความร้อนจะช่วยลดความหนืดของน้ ามันดิบลง จนท า

ให้น้ ามันดิบในแหล่งดังกล่าวเหลว และสามารถไหลได้เหมือนน้ ามันดิบเบา วิธีการที่นิยมใช้ก็คื อ 

อัดน้ าร้อนหรืออัดไอน้ าความดันสูงที่อุณหภูมิ 200-300 องศาเซลเซียส ลงไปในชั้นหินกักเก็บใน

แหล่งน้ ามันดิบดังกล่าว  

- การรวมเป็นเนื้อเดียวกัน เช่น การอัดก๊าซหรือของไหลด้วยสัดส่วนและความดันที่เหมาะสม ต่อ

การรวมเป็นเนื้อเดียวกันกับน้ ามันดิบ สามารถลดหรือก าจัดแรงตึงผิวระหว่างก๊าซหรือของไหล ที่
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อัดลงไปกับน้ ามันดิบในชั้นหินรวมเป็นเนื้อเดียวกันได้ คล้ายกับกระบวนการใช้สารลดแรงตึงผิวท า

ให้สามารถลดปริมาณน้ ามันดิบที่เหลือค้างในชั้นหินกักเก็บ และผลิตน้ ามันดิบออกมาได้มากขึ้น 

จะแตกต่างกับข้ันทุติยภูมิที่ของไหลที่อัดลงไปไม่ได้รวมเป็นเนื้อเดียวกันกับน้ ามันดิบ  

- การใช้สารเคมี ก็เป็นอีกวิธีที่นิยมใช้กันทั่วไป เป็นการใส่สารเคมีปริมาณหนึ่งผสมกับน้ าที่ใช้อัดลง

ไปในกระบวนการอัดน้ าหรืออัดก๊าซ เพ่ือช่วยให้มีประสิทธิภาพในการผลิตมากขึ้น เช่น การอัดพอ

ลิเมอร์ (Polymer flood) เพ่ิมความหนืดของน้ าที่เราอัดลงไป แทนที่น้ ามันดิบในชั้นหินกักเก็บ 

ท าให้สามารถกวาดน้ ามันดิบได้ดีขึ้น หรือการอัดสารลดแรงตึงผิว (Surfactant flood) เพ่ือลด

แรงตึงผิวระหว่างของไหลที่อัดลงไปกับน้ ามันดิบในหินกักเก็บท าให้มีน้ ามันดิบเหลือค้างในชั้นหิน

กักเก็บน้อยลง และเปลี่ยนแปลงคุณสมบัติความเปียกของหินอีกด้วย [3]  

 

2.2 การอัดสารลดแรงตึงผิว (Surfactant flood) 

การอัดสารลดแรงตึงผิวเป็นหนึ่งในวิธีการเพ่ิมผลผลิตน้ ามันดิบโดยการฉีดสารลดแรงตึงผิวกับน้ าลงไป

ในหลุมปิโตรเลียม สารลดแรงตึงผิวสามารถลดแรงตึงผิว (interfacial tension, IFT) ระหว่างน้ ากับน้ ามัน ท า

ให้น้ ามันที่ยังติดอยู่ระหว่างชั้นหินในหลุมปิโตรเลียม สามารถรวมกับน้ าและไหลออกมาในรูปของอิมัลชันได้

เป็นการเพ่ิมผลผลิตน้ ามันดิบที่มีประสิทธิภาพมากกว่าการผลิตน้ ามันดิบขั้นปฐมภูมิและขั้นทุติยภูมิ  [4] แม้ว่า

วิธีนี้จะเป็นที่นิยมใช้กันอย่างแพร่หลาย แต่การฉีดสารลดแรงตึงผิวมีค่าใช้จ่ายที่สูง ส่งผลให้เกิดความไม่มี

ประสิทธิภาพในทางเศรษฐศาสตร์ อย่างไรก็ตามวิธีการฉีดสารลดแรงตึงผิวไม่เหมาะสมกับสภาวะของหลุม

ปิโตรเลียมบางสภาวะ เช่น สภาวะของหลุมปิโตรเลียมที่มีอุณหภูมิและความลึกมากกว่า 200 องศาฟาเรนไฮต์ 

และ 9,000 ฟุต ตามล าดับ ส าหรับแหล่งกักเก็บหรือหลุมปิโตรเลียมที่เป็นแนวหินทรายควรเลือกใช้สารลดแรง

ตึงผิวประจุลบ เพ่ือลดการสูญเสียสารลดแรงตึงผิวไปในชั้นหินระหว่างทางก่อนถึงหลุมปิโตรเลียม นอกจากนี้

การอัดสารลดแรงตึงผิวเหมาะส าหรับใช้เพ่ิมผลผลิตน้ ามันดิบชนิดเบาและชนิดหนักปานกลาง ดังนั้นค่าแรง

โน้มถ่วงและความหนืดของน้ ามันจึงจ ากัดอยู่ในช่วงที่มากกว่า 20 °API และต่ ากว่า 35 cP ตามล าดับ และมี
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เกณฑ์อ่ืน ๆ ที่ส่งผลต่อประสิทธิภาพของการอัดสารลดแรงตึงผิว เช่น ลักษณะของดินหรือชั้นหินในหลุม

ปิโตรเลียม, สารประกอบคลอไรด์ในน้ าที่มีความเข้มข้นมากกว่า 20,000 ppm และปริมาณแคลเซียมไอออน 

(Ca2+) กับแมกนีเซียมไออน (Mg2+) ทีสู่งกว่า 500 ppm [5]  

 

2.3 สารลดแรงตึงผิว (Surfactants) 

สารลดแรงตึงผิวเป็นสารพวกโมเลกุลแอมฟิฟิลิก (amphiphilic molecules) ที่มีลักษณะโมเลกุล

ประกอบด้วย 2 ส่วน คือ ส่วนที่ไม่มีขั้ว ซึ่งไม่รวมกับน้ าแต่สามารถละลายกับน้ ามันได้ดี โดยเป็นสายโซ่ของ

ไฮโดรคาร์บอน เรียกว่า ไฮโดรโฟบิก (hydrophobic) และส่วนที่มีขั้วสามารถรวมกับน้ าได้ดี ซึ่งอาจมีประจุ

หรือไม่มีก็ได้ เรียกว่า ไฮโดรฟิลลิก (hydrophilic) สารลดแรงตึงผิวเป็นสารประกอบที่ท าให้แรงตึงผิวของ

ของเหลวลดลง ช่วยให้การกระจายตัวของของเหลวดีขึ้น และช่วยลดแรงตึงผิวระหว่างของเหลวสองชนิดหรือ

ระหว่างของเหลวกับของแข็ง [6] 

 สารลดแรงตึงผิวสามารถแบ่งเป็น 4 ชนิดได้ตามสภาพขั้วของโมเลกุล ได้แก่ สารลดแรงตึงผิวประจุ

บวก (cationic surfactant) เช่น Cetyltrimethyl ammonium bromide (CTAB) สารลดแรงตึงผิวประจุลบ 

(anionic surfactant) เช่น Sodium dodecyl sulphate (SDS) สารลดแรงตึงผิวประจุขั้วคู่ (zwitterionic 

surfactant) เช่น β-N-Alkylaminopropionic acids และสารลดแรงตึงผิวไม่มีประจุ (nonionic surfactant) 

เช่น Polyoxyethylene alcohol [7] 
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รูปที่ 2.1 แสดงประเภทของสารลดแรงตึงผิว [8] 

 

สารลดแรงตึงผิวสามารถน าไปใช้ประโยชน์ได้อย่างหลากหลาย เช่น สารลดแรงตึงผิวเป็นส่วนประกอบ

ในผลิตภัณฑ์ท าความสะอาด เช่น ผงซักฟอก สบู่ ยาสีฟัน ยาสระผม ครีมนวดผม และผลิตภัณฑ์ที่มีฟอง เป็น

ต้น สารลดแรงตึงผิวเป็นส่วนประกอบในเครื่องส าอางและครีมกันแดด สารลดแรงตึงผิวถูกน ามาใช้ในทาง

การแพทย์ ผลิตยา สารลดแรงตึงผิวถูกน ามาใช้ในอุตสาหกรรม เช่น กระบวนการย้อมผ้า การเคลือบสีไม้หรือ

โลหะ การผลิตพลาสติก การท าหนังสัตว์ การผลิตเนยเทียม เค้กและไอศกรีม เป็นต้น  สารลดแรงตึงผิวถูก

น ามาใช้ในการแก้ไขปัญหาสิ่งแวดล้อม เช่น บ าบัดน้ าเสีย ก าจัดมลพิษทางดิน ดูดซับของเสีย เป็นต้น สารลด

แรงตึงผิวถูกน ามาใช้ในกระบวนการสกัดแยก เช่น การสกัดแยกแร่ การแยกน้ ามัน ออกจากน้ า เป็นต้น

 นอกเหนือจากนี้ สารลดแรงตึงผิวสามารถน ามาใช้ได้ในกระบวนการ EOR โดยการฉีดอัดสารลดแรงตึง

ผิวเพ่ือลดแรงตึงระหว่างผิวของน้ าและน้ ามันให้เข้าสู่สภาวะแรงตึงผิวต่ ายิ่งยวด ที่สภาวะดังกล่าวน้ ามัน

สามารถไหลไปพร้อมกับน้ าในรูปแบบของอิมัลชัน ท าให้ผลิตน้ ามันได้ในปริมาณท่ีมากขึ้น [1] 
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2.4 สารลดแรงตึงผิวโซเดียมไดออกทิลซัลโฟซักซิเนต (Sodium Dioctyl Sulfosuccinate, AOT) 

 

  

รูปที่ 2.2 แสดงสารลดแรงตึงผิวโซเดียมไดออกทิลซัลโฟซักซิเนต (AOT) 

 

สารลดแรงตึงผิวโซเดียมไดออกทิลซัลโฟซักซิเนต มีอีกชื่อหนึ่งว่า ซัลโฟบิวเทนไดโออิกแอซิด 1,4 -บิส 

(2-เอทิลเฮกซิล) เอสเตอร์โซเดียมซอลต์ (sulphobutane dioic acid 1,4-bis (2-ethylhexyl) ester sodium 

salt) [9] จัดเป็นสารลดแรงตึงผิวประจุลบ (anionic surfactant) ประกอบด้วยส่วนหัวและหาง โดยหัวของ

สารลดแรงตึงผิวคือหมู่ซัลเฟต (SO4) ส่วนหางเป็นสารประกอบไฮโดรคาร์บอนทั้ง 2 หาง โครงสร้างโมเลกุลมี

ความเกะกะสูง 

 

2.5 ท่อนาโนคาร์บอน (Carbon nanotubes) 

ท่อนาโนคาร์บอนคือวัสดุสังเคราะห์โครงสร้างนาโนรูปทรงกระบอกมีขนาดเส้นผ่านศูนย์กลางอยู่ใน

ระดับนาโนเมตร  เมื่อเปรียบเทียบกับเส้นผมของมนุษย์พบว่ามีขนาดเล็กกว่าถึง 50,000 เท่า ลักษณะการ

จัดเรียงอะตอมของธาตุคาร์บอนเป็นแบบแผ่นกราฟีนเชื่อมโยงเป็นตาข่ายที่มีรูรูปหกเหลี่ยมและม้วนตัวเข้าหา

กันเป็นทรงกระบอก ลักษณะทางโครงสร้างของแผ่นกราฟีนเกิดจากการยึดเกาะกันของอะตอมคาร์บอน ทั้งนี้ 

อิเล็กตรอนสามารถเกิดการโคจรผสมกันของอิเล็กตรอนในชั้น s และชั้น p เกิด sp2 hybridization โดยมี 3 
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อิเล็กตรอนใน sp2  โคจรอยู่ในระนาบโครงสร้างของคาร์บอน มีพันธะแบบซิกมา (𝜎 − 𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠) และมี 1 

อิเล็กตรอนในวงโคจร 2pz ในพันธะแบบพาย (𝜋 − 𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠) [10] ท่อนาโนคาร์บอนเป็นโมเลกุลไม่มีขั้ว 

สามารถดึงดูดกันด้วยแรงแวนเดอร์วาลส์ (Van der Waals Forces) โดยสามารถสังเคราะห์โครงสร้างของท่อ

ให้มีขนาดเส้นผ่านศูนย์กลางอยู่ในช่วง 0.4–4.0 นาโนเมตร และมีความยาวได้ถึง 10 ไมโครเมตร การ

สังเคราะห์อาจแบ่งได้ออกเป็น 2 ลักษณะ คือ ท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังชั้นเดียว (single-wall carbon 

nanotubes, SWNTs) และท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังหลายชั้น (multi-wall carbon nanotubes, MWNTs) 

[11] 

 

 

รูปที่ 2.3 ประเภทของท่อนาโนคาร์บอน [11] 

 

ด้วยลักษณะโครงสร้างของท่อนาโนคาร์บอนและพันธะระหว่างอะตอมคาร์บอนที่มีความยาวเพียง 0.14 นาโน

เมตร ท าให้ท่อนาโนคาร์บอนมีคุณสมบัติที่พิเศษที่โดดเด่นออกมามากมาย เช่น มีความแข็งแรงที่มากกว่าเพชร

และแกรไฟต์ มีความแข็งแรงมากกว่าเหล็กกล้าถึง 10–100 เท่า รวมทั้งมีความยืดหยุ่นสูงถึง 1 TPa ในขณะที่

เพชรมีค่าความยืดหยุ่นเป็น 1.2 TPa จึงพบว่าทั้งสองมีค่าต่างกันเล็กน้อย นอกจากสมบัติทางกลที่ดีแล้วท่อนา

โนคาร์บอน สามารถทนความร้อนได้สูงถึง 2,800 °C ที่สภาวะสุญญากาศ และมีความสามารถในการน าความ

ร้อนได้ดีกว่าเพชร อีกทั้งมีความสามารถในการน าไฟฟ้าที่ดี มีค่าความจุการน าไฟฟ้าสูงกว่าทองแดงถึง 1,000 

SWNT MWNT 
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เท่า สมบัติที่ดีเหล่านี้ท าให้ท่อนาโนคาร์บอนได้รับความนิยมในวงกว้างทั้งในด้านอุตสาหกรรม สุขภาพ และ

พลังงาน  

 ด้วยคุณสมบัติของท่อนาโนคาร์บอนที่มีพ้ืนที่ผิวสูงและมีแรงดึงดูดกับสารลดแรงตึงผิว ท าให้ท่อนาโน

คาร์บอนเป็นวัสดุที่น่าสนใจ งานวิจัยนี้ใช้ท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังชั้นเดียวเป็นวัสดุส าหรับดูดซับสารลดแรง

ตึงผิว AOT  

 

2.6 การดูดซับ (Adsorption) 

การดูดซับเป็นกระบวนการที่เกี่ยวข้องกับการสะสมตัวของสารหรือความเข้มข้นของสารที่บริเวณ

พ้ืนผิวหรือระหว่างผิวหน้า (interface) กระบวนการนี้สามารถเกิดที่บริเวณผิวสัมผัสระหว่าง 2 สภาวะใดๆ 

เช่น ของเหลวกับของเหลว ก๊าซกับของเหลว ก๊าซกับของแข็ง หรือของเหลวกับของแข็ง โดยโมเลกุลหรือ

คอลลอยด์ที่ถูกดูดจับเรียกว่า สารถูกดูดซับ (adsorbate) ส่วนสารที่ท าหน้าที่ดูดซับเรียกว่า สารดูดซับ 

(adsorbent) ชนิดของกระบวนการดูดซับจะพิจารณาจากแรงยึดเหนี่ยวระหว่างโมเลกุลที่ถูกดูดซับกับผิวของ

สารดูดซับ ถ้าแรงยึดเหนี่ยวเป็นแรงแวนเดอร์วาลส์ (Van der Waals forces) จะเป็นการดูดซับทางกายภาพ 

(physical adsorption) แต่ถ้าแรงยึดเหนี่ยวท าให้เกิดพันธะเคมีระหว่างโมเลกุลที่ถูกดูดซับกับผิวของสารดูด

ซับจะเรียกว่า การดูดซับทางเคมี (chemical adsorption) [12]   

 

 

รูปที่ 2.4 การดูดซับของสารลดแรงตึงผิวบนชั้นหิน [13] 
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ส าหรับวิธีการอัดสารลดแรงตึงผิวเพ่ือเพ่ิมผลผลิตน้ ามัน สารลดแรงตึงผิวมีแนวโน้มถูกดูดซับบนชั้นหิน

ระหว่างทางก่อนไปถึงหลุมปิโตรเลียม ท าให้มีสารลดแรงตึงผิวลงไปในหลุมปิโตรเลียมน้อยและดูดกลับ

น้ ามันดิบได้น้อย ส่งผลให้ไม่มีประสิทธิภาพทางเศรษฐศาสตร์ เพ่ือแก้ปัญหาเหล่านี้นักวิทยาศาสตร์ได้ทดลอง

การทดลองฉีดสารลดแรงตึงผิวที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังหลายชั้นลงไปในระบบจ าลองหลุม

ปิโตรเลียมที่มีทรายออตตาวาและน้ ามันไอโซพาร์ พบว่าสารลดแรงตึงผิวมีแนวโน้มถูกดูดซับบนทราย

ออตตาวาลดลง ท าให้ลดการสูญเสียสารลดแรงตึงผิวที่ถูกดูดซับบนชั้นหินก่อนไปถึงหลุมปิโตรเลียมได้ [1] 

 

2.7 พลวัตเชิงโมเลกุล (Molecular dynamics) [14] 

2.7.1 สมการการเคลื่อนที่และพลังงานศักย์ (Equations of motion and potential energy) 

พลวัตเชิงโมเลกุลเป็นเทคนิคที่ได้รับความนิยมอย่างแพร่หลายในการศึกษาโครงสร้าง 

(structure), พลวัต (dynamics) และเทอร์โมไดนามิกส์ (thermodynamics) ของระบบในระดับ

โมเลกุล แนวคิดพ้ืนฐานของวิธีนี้อาศัยการแก้สมการการเคลื่อนที่ของอะตอมที่มีปฏิสัมพันธ์กันและ

สามารถค านวณสมบัติต่าง ๆ ของระบบได้ โดยสมการการเคลื่อนเป็นไปตามสมการของนิวตัน 

(Newton’s equation of motion) 

dri⃑⃑ 

dt
= vi⃑⃑⃑  , mi

d2ri⃑⃑ 

dt2
= F⃑ i 

 

เมื่อ  ri⃑⃑  คือ ต าแหน่งของอะตอม, vi⃑⃑⃑   คือ ความเร็วที่อะตอมใช้ในการเคลื่อนที่, mi คือ มวลของ

อะตอม และ F⃑ i คือแรงของอะตอม 

2.7.2 แรงของอะตอม 

ส าหรับระบบที่มีอะตอม n อะตอม แรงของระบบประกอบด้วยการรวมพลังงานศักย์ของระบบ 

F⃑ i = −∇ri⃑⃑  ⃑
U(r1⃑⃑  ⃑, r2⃑⃑  ⃑, … , rn⃑⃑  ⃑) 
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และสามารถหาพลังงานศักย์ได้จากการรวมแรงระหว่างพันธะของอะตอม (Intramolecular 

force) และแรงที่ไม่ได้เกิดจากการสร้างพันธะระหว่างอะตอม  

• แรงระหว่างพันธะของอะตอม (bond intereaction) ได้แก่ พันธะโควาเลนต์ (Covalent 

bond)  

• แรงที่ไม่ได้เกิดจากการสร้างพันธะระหว่างอะตอม (non-bond intereaction) ได้แก่ แรง

แวนเดอร์วาลส์ (Van der waal) และแรงไฟฟ้าสถิตย์ (electrostatic) 

พลังงานศักย์รวมภายในระบบ (total intramolecular potential) สามารถค านวณได้จาก 

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = 𝐸𝑏𝑜𝑛𝑑 + 𝐸𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒 + 𝐸𝑑𝑖ℎ𝑒𝑑𝑟𝑎𝑙 + 𝐸𝑣𝑑𝑊 + 𝐸𝑄 

หรือ  

U(r1⃑⃑  ⃑, r2⃑⃑  ⃑, … , rn⃑⃑  ⃑)

= ∑
𝑎𝑖

2
(ri − ri0)

2

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠

+ ∑
𝑏𝑖

2
(𝜃i − θi0)

2 +

𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒𝑠

∑
𝑐𝑖

2
[1

𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛𝑠

+ cos(𝑛𝜔𝑖 − 𝛾𝑖)]

+ ∑ 4𝜀𝑖𝑗 [(
𝜎𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)

12

− (
𝜎𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)

6

]

𝑎𝑡𝑜𝑚 𝑝𝑎𝑖𝑟𝑠

+ ∑
𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀0𝜀𝑟𝑟𝑖𝑗
𝑎𝑡𝑜𝑚 𝑝𝑎𝑖𝑟𝑠

 

 

โดย 

∑
𝑎𝑖

2
(ri − ri0)

2

𝑏𝑜𝑛𝑑𝑠
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แสดงพันธะโควาเลนต์ของโครงสร้างโมเลกุล เมื่อ ri และ ri0 คือ ความยาวของพันธะ

และความยาวของพันธะที่สมดุล ตามล าดับ 𝑎𝑖  คือค่าคงที่แรง 

∑
𝑏𝑖

2
(𝜃i − θi0)

2

𝑎𝑛𝑔𝑙𝑒𝑠

 

อธิบายมุมระหว่างพันธะที่กระท าระหว่างอะตอม โดยที่ 𝜃i และ θi0 คือมุมที่ค่าสมดุล 

และ 𝑏𝑖 คือค่าคงที่แรง 

∑
𝑐𝑖

2
[1 + cos(𝑛𝜔𝑖 − 𝛾𝑖)]

𝑡𝑜𝑟𝑠𝑖𝑜𝑛𝑠

 

แสดงพลังงานศักย์ที่เกิดจากมุมของการบิดตัวของโมเลกุลซึ่งใช้ในการจ ากัดการหมุนรอบ

ตัวของโครงสร้างโมเลกุลที่ประกอบไปด้วยอะตอม 4 อะตอม โดยที่ 𝑐𝑖 , 𝜔𝑖 , 𝛾𝑖 คือ ค่ามุม 

dihedral, มุม phase ตามล าดับ 

∑ 4𝜀𝑖𝑗 [(
𝜎𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)

12

− (
𝜎𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
)

6

] + ∑
𝑞𝑖𝑞𝑗

4𝜋𝜀0𝜀𝑟𝑟𝑖𝑗
𝑎𝑡𝑜𝑚 𝑝𝑎𝑖𝑟𝑠𝑎𝑡𝑜𝑚 𝑝𝑎𝑖𝑟𝑠

 

เป็นพจน์แรง van der Waals (vdW) และแรงระหว่างประจุ สามารถหาได้จากสมการเล

นาดจ์-โจนส์ (Lennard-Jones,LJ) โดยที่ 𝜀𝑖𝑗 คือค่าที่น้อยที่สุดของพลังงานศักย์, 𝜎𝑖𝑗 คือเส้น

ผ่านศูนย์กลางและ 𝑟𝑖𝑗  คือระยะทางระหว่างอะตอม I และอะตอม j  

 

2.8 งานวิจัยท่ีเกี่ยวข้อง 

Vathanapanich และคณะ ได้ศึกษาการลดการดูดซับสารลดแรงตึงผิวด้วยสารอัลคาไลน์ในแหล่งกัก

เก็บคาร์บอเนต การดูดซับของสารลดแรงตึงผิวบนผิวหินสามารถท าให้ลดลงได้โดยใช้สารอัลคาไลน์ผสมกับสาร

ลดแรงตึงผิว ผลการศึกษาพบว่า สามารถใช้สารโซเดียมคาร์บอเนต (sodium carbonate, Na2CO3) ซึ่งเป็น

สารอัลคาไลน์ผสมกับโซเดียมโดเดตซิลเบนซีนซัลโฟเนต (sodium dodecylbenzenesulfonate, SDBS) ที่
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เป็นสารลดแรงตึงผิวประจุลบได้ในหินตัวอย่างโดโลไมต์ (dolomite) เนื่องมาจากโซเดียมคาร์บอเนตสามารถ

ให้ประจุเพียงพอที่จะแย่งชิงและถูกดูดซับบนพ้ืนผิวของหินได้ดีกว่าสารลดแรงตึงผิว ในขณะเดียวกันประจุ

ของอัลคาไลน์ประเภทนี้ยังไม่รุนแรงพอที่จะผลักให้โมเลกุลของสารลดแรงตึงผิวถูกดูดซับบนพ้ืนผิวหิน และ

จากการศึกษายังพบอีกว่าการย้อนกลับการดูด ซับของสารลดแรงตึงผิวไม่ขึ้นกับปริมาณที่ถูกดูดซับ แต่ขึ้นกับ

ความเข้มข้นของสารอัลคาไลน์และสารลดแรงตึงผิว [4] 

Tummala และคณะ ได้ศึกษาพฤติกรรมของสารลดแรงตึงผิวชนิดประจุลบโซเดียมโดเดซิลซัลเฟต 

(sodium dodecyl sulfate, SDS) ที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังชั้นเดียว โดยมีตัวแปรที่สนใจศึกษา

คือ ขนาดท่อนาโนคาร์บอนที่ต่างกัน ได้แก่ (6,6), (12,12) และ (20,20) และค่าการปกคลุมพ้ืนผิวของสารลด

แรงตึงผิวที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอน โดยการสร้างแบบจ าลองพลวัติเชิงโมเลกุล  จากแบบจ าลอง 

(snapshot) พบว่า พฤติกรรมการดูดซับของสารลดแรงตึงผิวเป็นไปตามข้อมูลกราฟ (neutron scattering 

experimental data) และการดูดซับของสารลดแรงตึงผิวขึ้นกับตัวแปรทั้งสองตัวแปรที่ได้กล่าวไว้ข้างต้น นั่น

สารลดแรงตึงผิวจะดูดซับมากขึ้นเมื่อมีความเข้มข้นมากขึ้นและมีพ้ืนที่ผิวของท่อนาโนคาร์บอนที่มากขึ้น เพ่ือ

เพ่ิมความเข้าใจเกี่ยวกับส่วนหางและส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิวและโซเดียมไอออน จึ งแสดงผลออกมาใน

รูปแบบของโปรไฟล์ความหนาแน่น (density profile) พบว่าส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิวชนิด SDS หนาแน่น

บริเวณใกล้ท่อนาโนคาร์บอนทั้ง 3 ขนาดมากที่สุด ขณะเดียวกันส่วนหางของสารลดแรงตึงผิวชนิด SDS 

หนาแน่นบริเวณถัดออกมาจากส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิวแต่มีระยะห่างไม่มากนัก ส่วนโซเดียมไอออน

หนาแน่นบริเวณถัดออกมาจากส่วนหัวและส่วนหางของสารลดแรงตึงผิว ซึ่งเป็นส่วนที่ไกลจากท่อนาโน

คาร์บอนมากที่สุด [15] 

Suttipong และคณะ ได้ศึกษาพฤติกรรมของสารลดแรงตึงผิวชนิดประจุลบโซเดียมโดเดซิลเบนซีน

ซัลโฟเนต (sodium dodecylbenzenesulfonate, SDBS) ที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนชนิดผนังเดียว ที่

ขนาดต่างกัน ได้แก่ (6,6), (12,12) และ (20,20) ในงานวิจัยนี้ได้ศึกษาผลของโครงสร้างโมเลกุล SDBS ทั้งแบบ

โซ่ตรงและกิ่งต่อพฤติกรรมการดูดซับของสารลดแรงตึงผิว โดยสร้างแบบการจ าลอง พลวัตเชิงโมเลกุล ผลการ
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ทดลองพบว่า โครงสร้างโมเลกุลของสารลดแรงตึงผิวชนิด SDBS ทั้งโซ่ตรงและโซ่กิ่งมีผลต่อการดูดซับบนผิว

ของท่อนาโนคาร์บอนอย่างมากและขึ้นตรงกับขนาดเส้นผ่านศูนย์กลางของท่อนาโนคาร์บอนผนังเดี่ยว [17] 

และได้ศึกษาพฤติกรรมของสารลดแรงตึงผิวผสม ต่อเนื่องจากงานวิจัยข้างต้น โดยในงานวิจัยนี้ได้ศึกษาการ

พฤติกรรมของสารลดแรงตึงผิว SDBS แบบผสม ระหว่างโซ่ตรงและโซ่กิ่งในปริมาณที่เท่ากันดูดซับบนท่อนาโน

คาร์บอนเส้นผ่านศูนย์กลาง (6,6) และ (20,20) ผลการศึกษาพบว่า การดูดซับของสารลดแรงตึงผิวแบบผสม

บนท่อนาโนคาร์บอน ไม่ได้ขึ้นกับขนาดเส้นผ่านศูนย์กลางท่อนาโนคาร์บอน และยังอีกพบว่า สารลดแรงตึงผิว 

SDBS แบบผสมอาจจะส่งผลต่อการดูดซับและการกระจายตัวบนท่อนาโนคาร์บอน [14] 

 Chen และคณะได้ศึกษาการใช้อนุภาคนาโนคาร์บอน ได้แก่ ท่อนาโนคาร์บอนผนังหลายชั้น (multi-

walled carbon nanotubes) และผงเขม่าด า (carbon blacks) เป็นตัวพาสารลดแรงตึงผิว (surfactant) ใน

การเพ่ิมผลผลิตน้ ามันดิบ โดยอาศัยคุณสมบัติของอนุภาคนาโนคาร์บอนที่มีพ้ืนที่ผิวสูงและมีแรงดึงดูดกับสาร

ลดแรงตึงผิวท าให้สามารถพาสารลดแรงตึงผิวไปยังหลุมปิโตรเลียมได้  วัตถุประสงค์ของงานวิจัยนี้คือประเมิน

ความเป็นไปได้ของการใช้ตัวพาสารลดแรงตึงผิวในการเพ่ิมผลผลิตน้ ามันดิบ โดยศึกษา (1) ความมีเสถียรภาพ

ในการกระจายตัวของท่อนาโนคาร์บอน (MWNTs) และผงเขม่าด า (CBs) และความสามารถในการแพร่ผ่าน

ตัวกลาง (น้ าเกลือร้อยละ 3 โดยมวล ที่อุณหภูมิ 60 องศาเซลเซียส) (2) การลดลงของการดูดซับสารลดแรงตึง

ผิวบนทรายออตตาวา (Ottawa sand) (3) การปลดปล่อยสารลดแรงตึงผิวไปยังรอยต่อระหว่างน้ ามันกับน้ า 

(Oil-water interface) ด้วยการค านวณพลังงานอิสระกิ๊บส์ (Gibbs free energy) และ (4) ผลของการเพ่ิม

ผลผลิตน้ ามันดิบ  จากการทดลองพบว่า อนุภาคนาโนคาร์บอนสามารถใช้เป็นตัวพาสารลดแรงตึงผิวได้  การ

สูญเสียสารลดแรงตึงผิวจากการดูดซับในทรายออตตาวาลดลงเมื่อใช้อนุภาคนาโนคาร์บอนเป็นตัวพา  จากการ

ค านวณพลังงานอิสระกิ๊บส์พบว่าการปลดปล่อยของสารลดแรงตึงผิวที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนไปยังรอยต่อ

ระหว่างน้ ามันกับน้ าเกิดขึ้นได้เอง  นอกจากนี้ยังพบว่าการใช้สารผสมระหว่างท่อนาโนคาร์บอนกับสารลดแรง

ตึงผิวช่วยเพิ่มผลผลิตน้ ามันดิบร้อยละ 4.6 เมื่อเปรียบเทียบกับระบบที่ใช้เฉพาะสารลดแรงตึงผิว [1]  
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Vu และคณะได้ศึกษาการใช้แบบจ าลองเชิงพลวัตด้วยเทคนิค Dissipative Particle Dynamics 

(DPD) เพ่ือศึกษาการใช้ท่อนาโนคาร์บอน (carbon nanotubes, CNTs) เป็นตัวพาสารลดแรงตึงผิว 

(Surfactant carrier) ไปยังผิวสัมผัสระหว่างน้ ามันกับน้ า (Oil-water interface) โดยศึกษาผลของสารลดแรง

ตึงผิว 2 ชนิด ได้แก่ โซเดียมโดเดซิลซัลเฟต (sodium dodecyl sulfate, SDS) (ประจุลบ) และออกตะเอทิลีน

ไกลคอลโมโนโดเดซิลอีเทอร์ (octaethylene glycol monododecyl ether, C12E8)  (ไม่มีประจุ) ต่อการ

ดูดซับสารลดแรงตึงผิวบนพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนและการปลดปล่อยสารลดแรงตึงผิวที่ผิวสัมผัสระหว่างน้ ามัน

กับน้ า  ผลการจ าลองพบว่าสารลดแรงตึงผิว SDS และ C12E8 ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนจ านวน 2.62 และ 

2.43 โมเลกุลต่อตารางนาโนเมตร ตามล าดับ  โดยปัจจัยที่ส่งผลต่อปริมาณการดูดซับคือ ผลของไฟฟาสถิตย์ 

(eletrostatic effect) ระหว่างส่วนหัวที่มีขั้วของสารลดแรงตึงผิวประจุลบและผลของความเกะกะ (steric 

effect) ของสารลดแรงตึงผิวที่ไม่มีประจุ  โมเลกุลของสารลดแรงตึงผิวสามารถปลดปล่อยจากท่อนาโน

คาร์บอนและกระจายตัวที่ผิวสัมผัสระหว่างน้ ามันกับน้ าส่งผลให้แรงตึงผิวระหว่างน ้ามันกับน ้า (oil-water 

interfacial tension) ลดลง  เมื่อความเข้มข้นระหว่างผิวสัมผัสของสารลดแรงตึงผิว (surfactant interfacial 

concentration) มีค่าต่ าท่อนาโนคาร์บอนยังคงกระจายตัวที่ผิวสัมผัสระหว่างน้ ามันกับน้ า  เมื่อความเข้มข้น

ระหว่างผิวสัมผัสของสารลดแรงตึงผิวมีค่าเท่ากับความเข้มข้นวิกฤตของการเกิดไมเซลล์ (critical micelle 

concentration, CMC) ท่อนาโนคาร์บอนจะถูกผลักไปยังชั้นน้ ามัน  ผลการจ าลองนี้แสดงให้เห็นว่าท่อนาโน

คาร์บอนหรืออนุภาคนาโนที่ไม่ชอบน้ า (hydrophobic nanoparticles) สามารถใช้เป็นตัวเลือกในการพาสาร

ลดแรงตึงผิวไปยังผิวสัมผัสระหว่างน้ ามันกับน้ าและประยุกต์ใช้ในการเพ่ิมการผลิตน้ ามัน (Enhanced oil 

recovery) [17] 
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บทท่ี 3 

วิธีด าเนินงานวิจัย 

 

3.1 โปรแกรมท่ีใช้ในการด าเนินงานวิจัย 

3.1.1 WinSCP  

ใช้ส าหรับถ่ายโอน คัดลอก อัพโหลด ดาวน์โหลดไฟล์ข้อมูลคอมพิวเตอร์ของผู้ใช้ไปยังเครื่องแม่ข่าย

หรือเซิฟเวอร์ (server) 

3.1.2 PuTTY 

ใช้ในการเชื่อมต่อและสั่งงานเซิฟเวอร ์

3.1.3 Visual Molecular Dynamics (VMD) 

ใช้ส าหรับดูโครงสร้างแบบจ าลองโมเลกุล การแสดงภาพการเคลื่อนไหว และการวิเคราะห์ระบบ 

ชีวโมเลกุลขนาดใหญ่โดยใช้กราฟิก 3 มิต ิ

3.1.4 EditPad Lite 7 

ใช้ในการแก้ไขข้อความ แก้ไขโค้ดที่ใช้ในการเขียนและพัฒนาโปรแกรม 

3.1.5 MATLAB R2018a 

MATLAB หรือ Matrix Laboratory เป็นซอฟต์แวร์ที่ใช้ในการค านวณและการเขียนโปรแกรม 

 

3.2 แพคเกจซอฟต์แวร์ 

GROMACS package, version 5.0.4 
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3.3 แบบจ าลอง 

 

 

รูปที่ 3.1 แสดงตัวอย่างแบบจ าลอง  

 

การสร้างแบบจ าลองประกอบไปด้วยท่อนาโนคาร์บอนแบบผนังชั้นเดียว สารลดแรงตึงผิว AOT 

โซเดียมไอออน และน้ า โดยก าหนดปริมาตรของกล่องแบบจ าลองขนาด 10107.133 ลูกบากศ์นาโนเมตร 

ตัวแปรด าเนินการมีขนาดท่อนาโนคาร์บอน และค่าการปกคลุมพ้ืนผิวของสารลดแรงตึงผิวบนท่อนาคาร์บอน 

โดยค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสามารถค านวณได้จากพ้ืนที่ผิวของท่อนาโนคาร์บอน ซึ่งค่าการปกคลุมพ้ืนผิวและ

ขนาดท่อนาโนคาร์บอนมีความสัมพันธ์ดังแสดงในตารางที่ 3.1 

 

ตารางที่ 3.1 แสดงเส้นผ่านศูนย์กลางและพ้ืนที่ผิวของท่อนาโนคาร์บอน และจ านวนสารลดแรงตึงผิว AOT ที่

ค่าการปกคลุมพ้ืนผิว 

ขนาดท่อนาโน
คาร์บอน 

เส้นผ่านศูนย์กลางของท่อ
นาโนคาร์บอน (นาโนเมตร) 

พ้ืนที่ผิวของท่อนาโน
คาร์บอน (ตารางนาโนเมตร) 

จ านวนสารลดแรงตึงผิว AOT 
ทีค่่าการปกคลุมพ้ืนผิว 

ต่ า สูง 

(6,6) 0.814 18.236 28 56 
(12,12) 1.628 36.471 56 112 

(20,20) 2.713 60.785 92 184 
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ดังนั้นระบบที่ใช้ในการจ าลองจะแบ่งออกเป็น 6 ระบบ ดังแสดงในตารางที่ 3.2 

 

ตารางท่ี 3.2 แสดงสรุประบบแบบจ าลอง 

ระบบที่ 
ค่าการปกคลุม

พ้ืนผิว 
ขนาดท่อนาโนคาร์บอน จ านวนสารลดแรงตึงผิว AOT จ านวนโซเดียมไอออน 

1 

ต่ า 

(6,6) 28 28 

2 (12,12) 56 56 

3 (20,20) 92 92 

4 

สูง 

(6,6) 56 56 

5 (12,12) 112 112 

6 (20,20) 184 184 

 

3.4 ขั้นตอนการด าเนินงานวิจัย 

3.4.1 ติดตั้งโปรแกรม 

3.4.2 เตรียมไฟล์ input 

1) Initial configuration (init.gro)  

ระบุต าแหน่งของโมเลกุลต่าง ๆ ภายในระบบประกอบด้วย ชื่ออะตอม ชนิดอะตอม ล าดับ

อะตอม ต าแหน่งโมเลกุลตามแกน x แกน y และแกน z และขนาดของกล่องในการสร้าง

แบบจ าลอง 

2) Index file (index.ndx) 
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เป็นการเก็บข้อมูลจากไฟล์ initial configuration ในรูปแบบ database file ซึ่งเป็นไฟล์

ฐานข้อมูลที่ถูกใช้ในระบบปฏิบัติการ 

3) Force fields (topol.top) 

เป็นตัวบอกค่าพลังงานภายในระบบ 

4) Input parameter (input.mdp) 

เป็นตัวก าหนดพารามิเตอร์ต่าง ๆ โดยเวลาในการประมวลผล 100 นาโนวินาที และอุณหภูมิ

ที่ใช้เท่ากับ 300 เคลวิน 

5) Script file (script.sh) 

ใช้ส าหรับระบุต าแหน่งข้อมูล เพ่ือส่งต่อข้อมูลไปยังระบบส าหรับการประมวลผล 

3.4.3 ประมวลผลไฟล์ input ผ่านคอมพิวเตอร์สมรรถนะสูง (High Performance Computer, HPC) 

ของศูนย์เทคโนโลยีอิเล็กทรอนิกส์และคอมพิวเตอร์แห่งชาติ (National Electronics and 

Computer Technology Center, NECTEC) 

3.4.4 ตรวจสอบข้อมูลที่ได้หลังจากการประมวลผล  

3.4.5 น าข้อมูลที่เข้าสู่สมดุลหาค่าคุณสมบัติต่าง ๆ  

1) แบบจ าลอง (Snapshot) 

เป็นการแสดงภาพแบบจ าลองที่เข้าสู่สมดุล โดยสามารถสร้างจากโปรแกรม VMD ค าสั่ง 

Snapshot สร้างภาพแบบจ าลองด้านหน้า และด้านข้าง 

2) ความหนาแน่น 2 มิติ (2D density) 

เป็นการแสดงภาพความหนาแน่นอะตอมในรูปแบบ 2 มิติ ในทิศทางแกน x และแกน y โดย

สามารถสร้างจากการใช้ค าสั่งใน  GROMACS ชุดค าสั่ง gmx densmap เพ่ือสร้างความ

หนาแน่น 2 มิต ิและ gmx xpm2ps  เพ่ือแปลงไฟล์ที่ได้จากค าสั่งก่อนหน้าให้เป็นไฟล์รูป 

3) รูปแบบความหนาแน่น (Density profile) 
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เป็นการแสดงความหนาแน่นของอะตอมน าเสนอข้อมูลในรูปแบบแผนภูมิ โดยแกน x แสดง

ระยะห่างตามแนวรัศมีจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอน หน่วยอังสตรอม (°A) แกน y แสดงความ

หนาแน่นอะตอม หน่วยอะตอมต่ออังสตรอม (atom/°A) สามารถค านวนได้จากการประมวล

ในโปรแกรม MATLAB R2018a  

 

 

รูปที่ 3.2 แสดงการแบ่งช่วงในการค านวณรูปแบบความหนาแน่น 

 

  ระยะ del r สามารถหาได้จากด้านของกล่องที่ใช้ในการสร้างระบบ โดยก าหนดช่วงให้คงที่ที่ 

200 ช่วง มีสมการนี้ 

del r =
max (𝑏𝑜𝑥)

𝑛𝑏𝑖𝑛 × √2
 

 

del r =
10 𝑛𝑚

200 × √2
 

 

del r = 0.0354 𝑛𝑚 

 ใช้โปรแกรม MATLAB R2018a ในการนับจ านวนอะตอมในระบบในแต่ละช่วงของค่า del r 

และค านวณค่าเฉลี่ยเพ่ือสร้างแผนภูมิ 

4) พลังงานรวมของระบบ (Total energy) 

r=0 

r 

del r 
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เป็นการแสดงพลังงาน (potential energy) รวมของระบบ โดยสามารถสร้างจากการใช้ค าสั่ง

ใน GROMACS ชุดค าสั่ง gmx energy และเลือก Total energy เพ่ือค านวณพลังงาน (Etotal) 

ซึ่งประกอบไปด้วยแรงพันธะและแรงที่ไม่ได้เกิดจากการสร้างพันธะระหว่างอะตอม โดยแรง

พันธะได้แก่ พันธะโควาเลนต์ มุมระหว่างพันธะ และการบิดตัวของโมเลกุล แรงที่ไม่ได้เกิด

จากการสร้างพันธะระหว่างอะตอมได้แก่ แรงแวนเดอร์วาลส์และแรงระหว่างประจ ุ
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บทท่ี 4 

ผลการทดลองและการวิเคราะห์ผล 

 

4.1 แบบจ าลอง (Snapshot) 

 

รูปที่ 4.1 แสดงผลการจ าลองการดูดซับของสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอนทีค่่าการปกคลุมพ้ืนผิว
ต่ า ภาพจ าลองด้านหน้า (ซ้าย) และด้านข้าง (ขวา) ของท่อนาโนคาร์บอนขนาด (a) (6,6) (b) (12,12) และ (c) 
(20,20) โดยไม่แสดงโมเลกุลน้ า สีที่แสดงดังนี้ สีฟ้าแทนอะตอมคาร์บอน สีแดงแทนอะตอมออกซิเจน สีเหลือง
แทนอะตอมซัลเฟอร์ สีน้ าเงินแทนอะตอมโซเดียมของสารลดแรงตึงผิว AOT และสีเทาแทนอะตอมคาร์บอน
ของท่อนาโนคาร์บอน 

(a) 

(b) 

(c) 
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รูปที่ 4.2 แสดงผลการจ าลองการดูดซับของสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอนทีค่่าการปกคลุมพ้ืนผิว
สูง ภาพจ าลองด้านหน้า (ซ้าย) และด้านข้าง (ขวา) ของท่อนาโนคาร์บอนขนาด (a) (6,6) (b) (12,12) และ (c) 
(20,20) โดยไม่แสดงโมเลกุลน้ า สีที่แสดงดังนี้ สีฟ้าแทนอะตอมคาร์บอน สีแดงแทนอะตอมออกซิเจน สีเหลือง
แทนอะตอมซัลเฟอร์ สีน้ าเงินแทนอะตอมโซเดียมของสารลดแรงตึงผิว AOT และสีเทาแทนอะตอมคาร์บอน
ของท่อนาโนคาร์บอน 

(a) 

(c) 

(b) 
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 จากรูปที่ 4.1 และ 4.2 พบว่าสารลดแรงตึงผิว AOT ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอน ส่วนหางของสารลด

แรงตึงผิว AOT จะอยู่บริเวณใกล้ท่อนาโนคาร์บอนซึ่งเป็นผลมาจากแรงไฮโดรโฟบิกระหว่างหางของสารลดแรง

ตึงผิว AOT กับท่อนาโนคาร์บอน  ส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิว AOT บางส่วนจะชี้ออกจากท่อนาโนคาร์บอน

เนื่องจากแรงไฮโดรฟิลิกระหว่างส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิว AOT กับน้ า ด้วยลักษณะโครงสร้างโมเลกุลของ

สารลดแรงตึงผิว AOT ที่เป็นแบบกิ่งส่งผลให้บางส่วนของส่วนหัวสารลดแรงตึงผิว AOT อยู่ใกล้ท่อนาโน

คาร์บอนเช่นเดียวกับส่วนหาง  โซเดียมไอออนส่วนใหญ่อยู่บริเวณใกล้ส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิว AOT 

เนื่องจากแรงไฟฟ้าสถิต  จากรูป 4.1 (a) (b) และ (c) ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ า และรูป 4.2 (a) ที่ค่าการปก

คลุมพ้ืนผิวสูงลักษณะการดูดซับสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอนเป็นแบบชั้นเดียว (monolayer) 

ในขณะรูป 4.2 (b) และ (c) ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงลักษณะการดูดซับสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโน

คาร์บอนจะมีการปกคลุมหลายชั้น (multilayer) เนื่องจากสารลดแรงตึงผิว AOT มีการปกคลุมบนพ้ืนท่อนาโน

คาร์บอนอย่างหนาแน่นบางส่วนของสารลดแรงตึงผิว AOT จึงเกิดการรวมตัวกันเป็นไมเซลล์ (micelle) ท าให้

เกิดการปกคลุมหลายชั้นบนท่อนาโนคาร์บอน 

 เมื่อเปรียบเทียบผลการทดลองกับสารลดแรงตึงผิว SDBS และสารลดแรงตึงผิว SDS พบว่าพฤติกรรม

ของสารลดแรงตึงผิว SDBS ชนิดโซ่ตรงและโซ่กิ่งจะมีพฤติกรรมคล้ายกับสารลดแรงตึงผิว AOT ค่าการปกคลุม

พ้ืนผิวต่ าโดยทั้งส่วนหัวและส่วนหางของสารลดแรงตึงจะอยู่บริเวณพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอน ส่วนโซเดียม

ไอออนจะมีการกระจายตัวมากกว่า  ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงพบว่ามีพฤติกรรมแตกต่างโดยหางของสารลด

แรงตึงผิว SDBS จะอยู่บริเวณใกล้กับท่อนาโนคาร์บอน ส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิว SDBS จะหันออกจากท่อ

นาโนคาร์บอน ส่วนสารลดแรงตึงผิว AOT ที่ส่วนหัวและส่วนหางของสารลดแรงตึงจะอยู่ในบริเวณพ้ืนผิวของ

ท่อนาโนคาร์บอนเป็นผลมาจากลักษณะโครงสร้างของ SDBS มีหาง 1 หาง ส่วนโครงสร้างของ AOT มีหาง 2 

หางแรงไฮโดรโฟบิกจึงมีค่ามากกว่าส่งผลให้มีพฤติกรรมดังกล่าว  นอกจากนี้พบว่าที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูง

พบว่ามีพฤติกรรมที่เหมือนกันคือโซเดียมไอออนจะอยู่ใกล้ส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิวและการเกิดไมเซลล์ท า

ให้เกิดปกคลุมท่อนาโนคาร์บอนหลายชั้น  การเปรียบเทียบระหว่างสารลดแรงตึงผิว SDS กับสารลดแรงตึงผิว 
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AOT พบว่ามีพฤติกรรมใกล้เคียงกันทั้งส่วนหัวส่วนหางของสารลดแรงตึงผิวและโซเดียมไอออน แต่ด้วย

ลักษณะโครงสร้างของสารลดแรงตึงผิว AOT ที่มีขนาดใหญ่กว่าและมีหาง 2 หางท าให้สารลดแรงตึงผิวปกคลุม

บนท่อนาโนคาร์บอนแน่นกว่าสารลดแรงตึงผิว SDS 
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4.2 ความหนาแน่น 2 มิติ (2D density) 

 

รูปที่ 4.3 แสดงความหนาแน่นของสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอนที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าใน
รูปแบบ 2 มิติ ในทิศทางแกน x และแกน y ของสารลดแรงตึงผิว AOT (ซ้าย) และโซเดียมไอออน (ขวา) บน
ท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) (12,12) และ (20,20) ทีค่่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ า 

AOT SOD 

(6,6) 

(12,12) 

(20,20) 
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รูปที่ 4.4 แสดงความหนาแน่นของสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอนที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงใน
รูปแบบ 2 มิติ ในทิศทางแกน x และแกน y ของสารลดแรงตึงผิว AOT (ซ้าย) และโซเดียมไอออน (ขวา) บน
ท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) (12,12) และ (20,20) ทีค่่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูง 

AOT SOD 

(6,6) 

(12,12) 

(20,20) 
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 พฤติกรรมการดูดซับของสารลดแรงตึงผิว AOT สามารถอธิบายได้ด้วยการค านวณค่าความหนาแน่น 

2 มิติ ในทิศทางแกน x และแกน y จากรูปที่ 4.3 และ 4.4 พบว่าสารลดแรงตึงผิว AOT (ซ้าย) มีพฤติกรรมดูด

ซับบนท่อนาโนคาร์บอนโดยความหนาแน่นของสารลดแรงตึงผิว AOT มีความหนาแน่นสูงบริเวณพ้ืนผิวท่อนา

โนคาร์บอนท้ังในกรณีที่มคี่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าและค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูง แต่ในกรณีที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิว

สูงพบว่าจะมีความหนาแน่นของสารลดแรงตึงผิว AOT บริเวณท่ีห่างจากท่อนาโนคาร์บอนแสดงให้เห็นว่ามีสาร

ลดแรงตึงผิวอยู่ในบริเวณดังกล่าว  ส่วนโซเดียมไอออน (ขวา) ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวทั้ง 2 กรณีพบว่าจะมี

ความหนาแน่นสูงบริเวณถัดจากสารลดแรงตึงผิว AOT ที่ปกคลุมท่อนาโนคาร์บอน ในกรณีที่ค่าการปกคลุม

พ้ืนผิวสูงพบว่าจะมีความหนาแน่นของโซเดียมไอออนในบริเวณที่ถัดออกมาแสดงให้เห็นว่าโซเดียมไอออนมี

การกระจายอยู่นอกเหนือบริเวณแรกซึ่งสอดคล้องกับผลการจ าลองการดูดซับของสารลดแรงตึงผิว AOT บน

ท่อนาโนคาร์บอนรูปที่ 4.1 และ 4.2 ที่แสดงให้เห็นว่ามีการปกคลุมหลายชั้นที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงและ

โซเดียมไอออนอยู่ในบริเวณใกล้ส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิว AOT เนื่องจากแรงทางไฟฟ้าสถิตจึงเห็นเป็นความ

หนาแน่นที่กระจายอยู่ในส่วนต่าง ๆ จากที่สารลดแรงตึงผิวสร้างไมเซลล์ 
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4.3 รูปแบบความหนาแน่น (Density profile) 

 
           

Tail 

(a) (e) 

Head 

Sodium 

Water 

(b) (f) 

(c) 

(d) 

(g) 

(h) 
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รูปที่ 4.5 แสดงรูปแบบความหนาแน่นของการดูดซับของสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอนที่ค่าการ
ปกคลุมพื้นผิวต่ า (ซ้าย) แสดงแผนภูมิความหนาแน่นของอะตอม (a) หางสารลดแรงตึงผิว AOT (b) หวัสารลด
แรงตึงผิว AOT (c) โซเดียมไอออน และ (d) น้ า ที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูง (ขวา) แสดงแผนภูมิความหนาแน่น
ของอะตอม (e) หางสารลดแรงตึงผิว AOT (f) หัวสารลดแรงตึงผิว AOT (g) โซเดียมไอออน และ (h) น้ า สีที่
แสดงภายในแผนภูมิดังนี้ สีด าแสดงข้อมูลของท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) สีแดงแสดงข้อมูลของท่อนาโน
คาร์บอนขนาด (12,12) และสีฟ้าแสดงข้อมูลของท่อนาโนคาร์บอนขนาด (20,20) 
 

 รูปแบบความหนาแน่นสามารถค านวนได้จากการประมวลในโปรแกรม MATLAB R2018a และ

น าเสนอข้อมูลในรูปแบบกราฟ โดยแกน x แสดงระยะห่างตามแนวรัศมีจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอน หน่วย

อังสตรอม (°A) แกน y แสดงความหนาแน่นอะตอม หน่วยอะตอมต่ออังสตรอม (atom/°A)  

 เมื่อพิจารณาแผนภูมิที่ 4.5 (a) และ 4.5 (e) ซึ่งแสดงความหนาแน่นอะตอมส่วนหางของสารลดแรงตึง

ผิว AOT พบว่าที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าท่อนาโนคาร์บอนทุกขนาดและที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโน

คาร์บอนขนาด (6,6) อะตอมส่วนหางของสารลดแรงตึงผิว AOT จะมีความหนาแน่นสูงบริเวณที่ห่างจากพ้ืนผิว

ท่อนาโนคาร์บอนรัศมีเท่ากับ 5 อังสตรอมเนื่องจากผลของแรงไฮโดรโฟบิกและมีความหนาแน่นลดลงในช่วงถัด

มาห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนรัศมีเท่ากับ 7 อังสตรอมมีลักษณะเป็นไหล่ของจุดยอดเป็นผลมาจาก

ลักษณะทางโครงสร้างของสารลดแรงตึงผิว AOT ที่มีหาง 2 หางท าให้มีความหนาแน่นของสารลดแรงตึงผิว

ในช่วงดังกล่าว  ส่วนที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด (12,12) และ (20,20) ลักษณะของ

แผนภูมิที่ได้จะคล้ายกับที่กล่าวมาข้างต้นแต่ค่าความหนาแน่นที่ห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนจะค่อย ๆ 

ลดลง  ซึ่งแตกต่างจากกรณีก่อนหน้าที่ค่าความหนาแน่นจะลดลงอย่างรวดเร็วเป็นผลมาจากที่ ค่าการปกคลุม

พ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด (12,12) และ (20,20) การเกิดไมเซลล์ท าให้เกิดปกคลุมท่อนาโนคาร์บอน

หลายชั้นจึงมีส่วนหางของสารลดแรงตึงผิวในบริเวณที่ห่างจากท่อนาโนคาร์บอน ท าให้แผนภูมิมีลักษณะตาม

แผนภูมิที่ 4.5 (a) และ 4.5 (e) 

 เมื่อพิจารณาแผนภูมิที่ 4.5 (b) และ 4.5 (f) ซึ่งแสดงความหนาแน่นอะตอมส่วนหัวของสารลดแรงตึง

ผิว AOT พบว่าที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าและที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงจะมีค่าความหนาแน่นสูงอยู่ 2 จุดโดย
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ห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนรัศมีเท่ากับ 5.5 และ 6 อังสตรอมตามล าดับ จุดแรกแสดงให้ว่ามีส่วนหัวของ

สารลดแรงตึงผิว AOT อยู่ใกล้พ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนในบริเวณใกล้เคียงกับส่วนหางของสารลดแรงตึงผิว

เนื่องจากลักษณะทางโครงสร้างของสารลดแรงตึงผิว และจุดที่สองห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนโดยอยู่ถัด

จากบริเวณส่วนหางขอท่อนาโนคาร์บอนเป็นผลมาจากส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิวเป็นส่วนที่มีขั้วจึงอยู่ใกล้

บริเวณท่ีมีน้ าเนื่องจากแรงไฮโดรฟิลิก  โดยส่วนที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด (12,12) และ 

(20,20) จะมีค่าความหนาแน่นถัดจากจุดที่มีความหนาแน่นสูงทั้ง 2 จุด เนื่องจากการเกิดไมเซลล์เหมือนใน

กรณีส่วนหางของสารลดแรงตึงผิว 

เมื่อพิจารณาแผนภูมิที่ 4.5 (c) และ 4.5 (g) ซึ่งแสดงความหนาแน่นอะตอมโซเดียมไอออนพบว่าที่ค่า

การปกคลุมพ้ืนผิวต่ าท่อนาโนคาร์บอนทุกขนาดและที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) ค่า

ความหนาแน่นของโซเดียมไอออนจะมีค่าสูงบริเวณห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนรัศมีเท่ากับ 7 อังสตรอม 

ซึ่งถัดจากสารลดแรงตึงผิว AOT เนื่องจากโซเดียมไอออนกับส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิว AOT ดึงดูดกันด้วย

แรงไฟฟ้าสถิต และมีความหนาแน่นเล็กน้อยในบริเวณถัดมาเกิดจากการกระจายตัวของโซเดียมไอออน  ที่ค่า

การปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด (12,12) พบว่าค่าความหนาแน่นของโซเดียมไอออนยังคงมีค่าสูง

บริเวณเดิมแต่ที่ถัดจากนั้นมีค่าความหนาแน่นสูงขึ้นมีสาเหตุจากการเกิดไมเซลล์ โซเดียมไอออนจึงแทรกตัวอยู่

ใกล้กับส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิวที่เกิดไมเซลล์  และที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด 

(20,20) พบว่าค่าความหนาแน่นของโซเดียมไอออนมีการกระจายมาก โซเดียมไอออนจึงแทรกตัวอยู่ใกล้กับ

ส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิวที่เกิดไมเซลล์เหมือนกับกรณีที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด 

(12,12) และกระจายตัวอยู่รอบนอก 

เมื่อพิจารณาแผนภูมิที่ 4.5 (d) และ 4.5 (h) ซึ่งแสดงความหนาแน่นอะตอมของน้ าพบว่าที่ค่าการปก

คลุมพ้ืนผิวต่ าท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) มีค่าความหนาแน่นบริเวณห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนรัศมี

เท่ากับ 4 อังสตรอม แสดงให้เห็นว่าบริเวณดังกล่าวไม่มีสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอนหรือก็คือ

สารลดแรงตึงผิว AOT อยู่ไม่เต็มพ้ืนผิวของท่อโนคาร์บอนท าให้โมเลกุลของน้ าสามารถแทรกลงตัวอยู่ได้  และ
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มีค่าความหนาแน่นคงที่สูงสุดบริเวณถัดจากสารลดแรงตึงผิว AOT โซเดียมไอออนห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโน

คาร์บอนรัศมีเท่ากับ 12.5 อังสตรอม  ทีค่่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าท่อนาโนคาร์บอนขนาด (12,12) และ (20,20) 

และทีค่่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) มีค่าความหนาแน่นคงที่สูงสุดบริเวณห่างจากพ้ืนผิว

ท่อนาโนคาร์บอนรัศมีเท่ากับ 12.5 อังสตรอม  ส่วนที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงท่อนาโนคาร์บอนขนาด (12,12) 

และ (20,20) จะมีค่าความหนาแน่นค่อย ๆ เพ่ิมขึ้นตั้งแต่บริเวณห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนรัศมีเท่ากับ 

12.5 อังสตรอม เนื่องจากมีบริเวณของสารลดแรงตึงผิวที่เกิดไมเซลล์ ท าให้ค่าความหนาแน่นอะตอมของน้ าต่ า

และจะมีค่าความหนาแน่นคงที่สูงสุดบริเวณห่างจากพ้ืนผิวท่อนาโนคาร์บอนรัศมีเท่ากับ 30 อังสตรอม 

เมื่อเปรียบเทียบผลโปรไฟล์ความหนาแน่นเทียบกับสารลดแรงตึงผิว SDBS และสารลดแรงตึงผิว SDS 

พบว่าหางของสารลดแรงตึงผิวทั้ง 3 ชนิดจะอยู่ใกล้พื้นผิวของท่อนาโนคาร์บอน แต่โปรไฟล์ความหนาแน่นของ

หางสารลดแรงตึงผิว SDBS และ SDS ลักษณะของแผนภูมิค่าความหนาแน่นจะเป็นจุดยอด 1 จุด ส่วนโปรไฟล์

ความหนาแน่นของหางสารลดแรงตึงผิว AOT ลักษณะของแผนภูมิค่าความหนาแน่นจะเป็นจุดยอด 1 จุดและ

มีค่าความหนาแน่นลดลงหลังจากนั้น ซึ่งเป็นผลมาจากโครงสร้างของสารลดแรงตึงผิวโดยสารลดแรงตึงผิว 

SDBS และ SDS มีโครงสร้างหาง 1 หาง ส่วนสารลดแรงตึงผิว AOT มีหาง 2 หาง ส่งผลให้มีค่าความหนาแน่น

ในส่วนที่ถัดจากจุดยอด  ส่วนหัวของสารลดแรงตึงผิว และโซเดียมไอออนให้ผลที่ใกล้เคียงกันทั้ง 3 ชนิด คือ 

หัวของสารลดแรงตึงผิวมีทั้งส่วนที่อยู่ติดกับท่อนาโนคาร์บอนและอยู่ห่างจากท่อนาโนคาร์บอน โซเดียมไอออน

จะมีการกระจายตัวตามต าแหน่งของส่วนหัวและรอบ ๆ ระบบ 
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4.4 พลังงานรวมของระบบ (Total energy) 

 

 
แผนภูมิที่ 4.1 แสดงพลังงานรวมของระบบที่เกิดจากการดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) (12,12) และ 
(20,20) ที่สภาวะสมดุลที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ า (สีฟ้า) ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูง (สีส้ม) 
 

พลังงานรวมของระบบเป็นพลังงานรวมที่เกิดจากพันธะและที่ไม่ได้เกิดจากการสร้างพันธะระหว่าง

อะตอม พลังงานที่ได้จากพันธะได้แก่ พันธะโควาเลนต์ มุมระหว่างพันธะ และการบิดตัวของโมเลกุล  พลังงาน

ที่ไม่ได้เกิดจากการสร้างพันธะระหว่างอะตอมได้แก่ แรงแวนเดอร์วาลส์ และแรงระหว่างประจุ 

สารลดแรงตึงผิว AOT ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าท่อนาโนคาร์บอนขนาด 

(6,6) ที่สภาวะสมดุลมีค่าเฉลี่ยเท่ากับ -926,387.92 กิโลจูลต่อโมล (12,12) ที่สภาวะสมดุลมีค่าเฉลี่ยเท่ากับ -

899,552.09 กิโลจูลต่อโมล และ (20,20) ที่สภาวะสมดุลมีค่าเฉลี่ยเท่ากับ -840,561.94 กิโลจูลต่อโมล  ที่ค่า

การปกคลุมพ้ืนผิวสูง ขนาดท่อนาโนคาร์บอน (6,6) ที่สภาวะสมดุลมีค่าเฉลี่ยเท่ากับ -917,720.83 กิโลจูลต่อ

โมล (12,12) ที่สภาวะสมดุลมีค่าเฉลี่ยเท่ากับ -900,056.73 กิโลจูลต่อโมล และ (20,20) ที่สภาวะสมดุลมี

ค่าเฉลี่ยเท่ากับ -827,802.46 กิโลจูลต่อโมล 
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 จากแผนภูมิเป็นการอธิบายข้อมูลเชิงลึกของกระบวนการดูดซับลดแรงตึ งผิว AOT บนท่อนาโน

คาร์บอนโดยแสดงผลเป็นค่าพลังงาน (potential energy) ซึ่งแสดงถึงพลังงานรวมทั้งหมดของระบบพบว่าค่า

พลังงานของระบบท่อนาโนคาร์บอน (6,6) ทั้งค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าและสูงมีค่าน้อยที่สุดแสดงถึงสภาวะที่

สามารถเกิดขึ้นได้ดีที่สุด ตามด้วยพลังงานของระบบท่อนาโนคาร์บอน (12,12) และค่าพลังงานของระบบท่อ

นาโนคาร์บอน (20,20) ที่มีค่ามากที่สุด โดยค่าพลังงานรวมสามารถน าใช้ในการค านวณเพ่ือหาพลังงานยึด

เหนี่ยว (binding energy, Ebinding) ไดจ้ากสมการ 

𝐸𝑏𝑖𝑛𝑑𝑖𝑛𝑔 = 𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 − (𝐸𝐶𝑁𝑇 + 𝐸𝑤𝑎𝑡𝑒𝑟 + 𝑁𝐸𝑠𝑢𝑟𝑓𝑎𝑐𝑡𝑎𝑛𝑡) 

 เมื่อ  

𝐸𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 คือ พลังงานรวมของระบบที่สภาวะสมดุล 

𝐸𝐶𝑁𝑇 , 𝐸𝑤𝑎𝑡𝑒𝑟 และ𝐸𝑠𝑢𝑟𝑓𝑎𝑐𝑡𝑎𝑛𝑡  คือ พลังงานที่น้อยที่สุดของโมเลกุลท่อนาโนคาร์บอน 

โมเลกุลน้ า และสารลดแรงตึงผิว ตามล าดับ ทีย่ังไม่เกิดการการดูดซับหรือมีปฏิสัมพันธ์กันในระบบ 

𝑁 คือ จ านวนโมเลกุลสารลดแรงตึงผิวในระบบ 
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บทท่ี 5 

สรุปผลการทดลองและข้อเสนอแนะ 

 

5.1 สรุปผลการทดลอง 

โครงการวิจัยศึกษาการดูดซับสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอน โดยใช้การวิเคราะห์พลวัต

เชิงโมเลกุลสร้างแบบจ าลองที่ศึกษาประกอบด้วยท่อนาโนคาร์บอน สารลดแรงตึงผิว AOT โซเดียมไอออน 

และน้ า 6 ระบบ โดยศึกษาค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าและสูงบนท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) (12,12) และ 

(20,20)  ผลที่ได้ ได้แก่ ภาพจ าลองการดูดซับสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาโนคาร์บอน ผลการค านวณ

ความหนาแน่น 2 มิติ การค านวณรูปแบบความหนาแน่น และพลังงานรวมของระบบ  จากผลการทดลอง

ดังกล่าวพบว่าพฤติกรรมของสารลดแรงตึงผิว AOT จะดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนโดยที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิว

ต่ าท่อนาโนคาร์บอนทุกขนาดและที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงที่ท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) สารลดแรงตึงผิวจะ

ปกคลุมท่อนาโนคาร์บอนแบบชั้นเดียว (monolayer) ส่วนที่ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวสูงในกรณีของท่อนาโน

คาร์บอนขนาด (12,12) และ (20,20) จะเป็นแบบหลายชั้น (multilayer) เนื่องจากสารลดแรงตึงผิว AOT มี

เกิดการรวมตัวกันเป็นไมเซลล์ (micelle) บนท่อนาโนคาร์บอน พลังงานของระบบมีแนวโน้มสูงขึ้นตามขนาด

ของท่อนาโนคาร์บอนและจ านวนของสารลดแรงตึงผิว จากลักษณะที่กล่าวมาสารลดแรงตึงผิว AOT สามารถ

ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนได้และสามารถใช้เป็นตัวเลือกในศึกษาและพัฒนาการประยุกต์ใช้ในการเพ่ิมการ

ผลิตน้ ามัน (enhanced oil recovery) 

5.2 ข้อเสนอแนะ 

5.2.1 การใช้ศึกษาตัวแปรอ่ืน ๆ ที่น่าจะมีผลต่อการดูดซับสารลดแรงตึงผิวบนท่อนาโนคาร์บอน เช่น 

ชนิดของไอออน 

5.2.2 ค านวณค่าพลังงานยึดเหนี่ยว (binding energy) เพ่ืออธิบายผลของการดูดซับในเชิงลึก 
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5.2.3 ศึกษาสารลดแรงตึงผิว AOT ที่ดูดซับบนท่อนาโนคาร์บอนบริเวณระหว่างผิวสัมผัสระหว่างน้ ามัน

กับน้ าเพ่ือดูพฤติกรรมการปลดปล่อย (desorption) ที่เกิดขึ้น  
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ภาคผนวก 

 

1. ตัวอย่างการค านวณหาเส้นผ่านศูนย์กลางท่อนาโนคาร์บอน 

ท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) 

n = 6 และ m= 6 

จากสมการ 

 𝐷 =
𝑎

𝜋
√(𝑛2 + 𝑛𝑚 + 𝑚2)  𝑛𝑚 = 78.3√((𝑛 + 𝑚)2 − 𝑛𝑚)  𝑝𝑚 

a = 0.246 nm 

 𝐷 =
0.246

𝜋
√(62 + (6)(6) + 62) = 0.814 𝑛𝑚  

ดังนั้นเส้นผ่านศูนย์กลางท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) เท่ากับ 0.814 นาโนเมตร 

 

2. ตัวอย่างการค านวณหาพื้นที่ผิวท่อนาโนคาร์บอน 

สมการพ้ืนที่ผิวข้างของทรงกระบอก 

𝐴 = 2𝑟𝐿 = 𝐷𝐿 

ท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) มีเส้นผ่านศูนย์กลางเท่ากับ 0.814 นาโนเมตร และมีความยาวเท่าขนาด

กล่องจ าลองคือ 7.133 นาโนเมตร 

𝐴 = (0.814)(7.133) = 18.236 𝑛𝑚² 

ดังนั้นพ้ืนที่ผิวท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) เท่ากับ 18.236 ตารางนาโนเมตร 
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3. ตัวอย่างการค านวณหาจ านวนสารลดแรงตึงผิว AOT 

ค่าการปกคลุมพ้ืนผิวต่ าของสารลดแรงตึงผิว AOT บนท่อนาคาร์บอนเท่ากับ 0.65-0.66 

nm²/headgroupท่อนาโนคาร์บอนขนาด (6,6) เท่ากับ 18.236 ตารางนาโนเมตร 

𝐴𝑂𝑇 =
พื้นท่ีผิวท่อนาโนคาร์บอน

ค่าการปกคลุมพื้นผิว
=

18.236

0.65
≈ 28  

ดังนั้นจ านวนสารลดแรงตึงผิว AOT เท่ากับ 28 ตัว 

4. ตัวอย่างท ารูปแสดงแบบจ าลอง 

 
รูปที่ 1 แสดงตัวอย่างท ารูปแสดงแบบจ าลอง 

 

5. ตัวอย่างค าสั่งที่ใช้ท าความหนาแน่น 2 มิติ 

แสดงตัวอย่างในระบบที่ 6 โดยท าความหนาแน่น 2 มิติของสารลดแรงตึงผิว AOT 

- gmx_mpi densmap -f init.xtc -s init.tpr -n index.ndx -o densmapAOTdm60.xpm -dmin 

0 -dmax 60 
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รูปที่ 2 แสดงตัวอย่างท าความหนาแน่น 2 มิติ 

- gmx_mpi xpm2ps -f densmapAOTdm60.xpm -o densmapAOTdm60.eps -rainbow blue 

 
รูปที่ 3 แสดงตัวอย่างการแปลงไฟล์ .xpm เป็น .eps 

 

6. ตัวอย่างค าสั่งที่ใช้ท ารูปแบบความหนาแน่น  

- gmxdump_mpi -f init.xtc > init.data 
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รูปที่ 4 แสดงตัวอย่างการแปลงไฟล์ .xtc เป็น .data 

 

- ค านวณผ่านโปรแกรม MATLAB โดยใช้ค าสั่งดังต่อไปนี้ 

%function READ_data(~) 

clc;clear; 

ntypes = 100; 

error_flag = 0; 

  

%choose file .data that will be read parameter 

fid = fopen('init_skip50.data'); 

  

%open file and reading data 

if error_flag == 0 

   natom = 65048; frame = 1; totframe = 101; 

   COORDINATES = zeros(totframe,natom,4);% atomid, x, y, z 

   step = zeros(totframe,1); 

   time = zeros(totframe,1); 

   prec = zeros(totframe,1); 

   TYPES = cell(ntypes,1); 

   TYPES(:) = {''}; 

end 

a=1; 

while a <= totframe 
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    fprintf('Read frame %d \n',a); 

    tline = fgetl(fid); %line1 

    fileid = tline(1:16); 

    frame = 1 + frame; 

    tline = fgetl(fid); %line2 

    natom = str2double(tline(11:20)); step(a) = 

str2double(tline(28:38));  

    time(a) = str2double(tline(45:56)); prec(a) = 

str2double(tline(65:74)); 

    eval = fgetl(fid);%line3 

    Genbox = eval; 

    tline = fgetl(fid); xaxit = str2double(tline(19:30));%line4 

    tline = fgetl(fid); yaxit = str2double(tline(33:44));%line5 

    tline = fgetl(fid); zaxit = str2double(tline(47:58));%line6 

    BOX = zeros(3,1); %genbox 

        BOX(1,1) = xaxit; 

        BOX(2,1) = yaxit; 

        BOX(3,1) = zaxit; 

    %loop for read coordination 

    eval = fgetl(fid); %line7 

    counter = 1; 

    while ~feof(fid) % navigate through the rest of the file 

        if counter > natom, break; end 

        tline = fgetl(fid); 

        atomid = str2double(tline(9:13)); 

        TYPE =   tline(9:13); 

        TYPE= TYPE(~isspace(TYPE)); 

        for i = 1: ntypes 

           if strcmp(TYPES(i),'') == 1 

               TYPES{i} = TYPE; 

               current_type = i; 

               break; 

           elseif strcmp(TYPES(i), TYPE) == 1 

               current_type = i; 

               break; 

           end 

        end 

        x = str2double(tline(17:28)); 

        y = str2double(tline(30:42)); 

        z = str2double(tline(44:56)); 
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        COORDINATES(a,counter,1) = atomid+1; 

        COORDINATES(a,counter,2) = x; 

        COORDINATES(a,counter,3) = y; 

        COORDINATES(a,counter,4) = z; 

        counter = counter +1; 

    end 

    a = a+1; 

end 

msgbox('File read into COORDINATES'); 

  

   %defind values for calculation 

   radius=13.56269;   box=10*BOX; 

   nbin=200;   delr=max(box)/(sqrt(2)*nbin); 

   CNT=2320;     

   AOT=184;      

   SOD=184;      

   SOL=18185;   

   %defind VG-coordinate 

   VGA = zeros(nbin,totframe); vgA = zeros(nbin,1); 

   VGH = zeros(nbin,totframe); vgH = zeros(nbin,1); 

   VGC = zeros(nbin,totframe); vgC = zeros(nbin,1); 

   VGS = zeros(nbin,totframe); vgS = zeros(nbin,1); 

   VGW = zeros(nbin,totframe); vgW = zeros(nbin,1); 

   VGT = zeros(nbin,totframe); vgT = zeros(nbin,1); 

   gA = zeros(nbin,1); gC = zeros(nbin,1); gH = zeros(nbin,1); 

   gS = zeros(nbin,1); gW = zeros(nbin,1); 

   %loop for calculation 

   b=1; 

while b <= totframe 

        fprintf('Run loopping %d\n',b); 

        ii=1;    aa=1;    bb=1;    cc=1; 

        ig=1:1:200; 

        gA(ig)=0;  gC(ig)=0;    

        gH(ig)=0;  gW(ig)=0;   gS(ig)=0; 

   while ii<=natom 

   %Calculation for AOT 

        if ii<=(AOT*28)  

                jj=ii; 

                k=rem(jj,28); 

                if k >= 1 && k <= 12 

                   xr=(COORDINATES(b,ii,2)*10)-((xaxit*10)/2); 
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                   yr=(COORDINATES(b,ii,3)*10)-((yaxit*10)/2); 

                   r=sqrt(xr^2+yr^2); 

                   r=r-radius; 

                   ig=round(r/delr); 

                   gA(ig)=gA(ig)+1; 

                   end 

                elseif k >= 13 && k <= 16 

                       xr=(COORDINATES(b,ii,2)*10)-((xaxit*10)/2); 

                       yr=(COORDINATES(b,ii,3)*10)-((yaxit*10)/2); 

                       r=sqrt(xr^2+yr^2); 

                       r=r-radius; 

                       ig=round(r/delr); 

                       gH(ig)=gH(ig)+1; 

                       end 

                elseif k >= 17 && k < 28 

                       xr=(COORDINATES(b,ii,2)*10)-((xaxit*10)/2); 

                       yr=(COORDINATES(b,ii,3)*10)-((yaxit*10)/2); 

                       r=sqrt(xr^2+yr^2); 

                       r=r-radius; 

                       ig=round(r/delr); 

                       gC(ig)=gC(ig)+1; 

                       end 

                elseif k == 0 

                       xr=(COORDINATES(b,ii,2)*10)-((xaxit*10)/2); 

                       yr=(COORDINATES(b,ii,3)*10)-((yaxit*10)/2); 

                       r=sqrt(xr^2+yr^2); 

                       r=r-radius; 

                       ig=round(r/delr); 

                       gC(ig)=gC(ig)+1; 

                       end 

                end 

                if k == 0 

                   aa=aa+1; 

                end 

        ii=ii+1; 

   %Calculation for SOD 

        elseif ii >= (AOT*28+1) && ii <= (AOT*28+SOD)   

            xr=(COORDINATES(b,ii,2)*10)-((xaxit*10)/2); 

            yr=(COORDINATES(b,ii,3)*10)-((yaxit*10)/2); 

            r=sqrt(xr^2+yr^2); 

            r=r-radius; 
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            ig=round(r/delr); 

            gS(ig)=gS(ig)+1; 

            %fprintf('SOD\t %d\t %d\n',b,ig) 

            bb=bb+1; 

        ii=ii+1; 

   %Calculation for CNT 

        elseif ii >= (AOT*28+SOD+1) && ii <= (CNT+AOT*28+SOD+1) 

        ii=ii+1; 

   %Calculation for SOL 

        elseif ii >= (CNT+AOT*28+SOD+1) && ii<=natom   

            xr=(COORDINATES(b,ii,2)*10)-((xaxit*10)/2); 

            yr=(COORDINATES(b,ii,3)*10)-((yaxit*10)/2); 

            r=sqrt(xr^2+yr^2); 

            r=r-radius; 

            ig=round(r/delr); 

            gW(ig)=gW(ig)+1; 

            cc=cc+1; 

        ii=ii+1; 

        end 

   end 

   %Calculation density 

   fprintf('Calculating %d\n',b); 

   m=1; 

   while m<=nbin 

        vb=pi*abs((delr*m+radius)^2-(delr*(m-1)+radius)^2)*zaxit*10; 

        vgA(m)=gA(m)/(12*vb); 

        VGA(m,b)= vgA(m); 

        vgH(m)=gH(m)/(4*vb); 

        VGH(m,b)= vgH(m); 

        vgC(m)=gC(m)/(12*vb); 

        VGC(m,b)= vgC(m); 

        vgS(m)=gS(m)/vb; 

        VGS(m,b)= vgS(m); 

        vgW(m)=gW(m)/(3*vb); 

        VGW(m,b)= vgW(m); 

        vgT(m)=vgA(m)+vgC(m); 

        VGT(m,b)=vgT(m); 

        m=m+1; 

   end 

    %Write data into new file 

    fprintf('Writing %d\n',b); 
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    name = b; 

b=b+1; 

end 

%msgbox('File write into COORDINATES and value'); 

mVGA=mean(VGA,2); 

mVGH=mean(VGH,2); 

mVGC=mean(VGC,2); 

mVGS=mean(VGS,2); 

mVGW=mean(VGW,2); 

mVGT=mean(VGT,2); 

%Plot average graph 

n=1:1:200; 

n=n*delr; 

%Write average data into new file 

fid=fopen('Average.txt','w'); 

fprintf(fid,'Average density of all frames\n');   

fprintf(fid,'bin\t radius\t tail1\t head\t tail2\t sodium\t 

tail1&2\t water\n'); 

for av=1:nbin 

    n=av*delr; 

    aver=sprintf('%5d \t %10.5f \t %10.5f \t %10.5f \t %10.5f \t 

%10.5f \t %10.5f \t %10.5f 

\n',av,n,mVGA(av),mVGH(av),mVGC(av),mVGS(av),mVGT(av),mVGW(av)); 

    fprintf(fid,aver); 

end 

fclose(fid); 

msgbox('Write all file end'); 

 

7. ตัวอย่างค าสั่งที่ใช้ท ารูปแบบพลังงาน  

- gmx_mpi energy -f init.ener.edr -s init.tpr -o energy.xvg 
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รูปที่ 5 แสดงตัวอย่างใช้ค าสั่ง gmx energy 

 

รูปที่ 6 แสดงตัวอย่างเลือกรูปแบบพลังงาน 
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