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บทคัดยอ่ 
 แก๊สโครมาโทกราฟี (GC) เป็นเทคนิคที่มีความแม่นยำและมีประสิทธิภาพ ใช้เพื ่อระบุองค์ประกอบและ
วิเคราะห์เชิงปริมาณสารประกอบอินทรีย์ที่ระเหยง่ายหรือกึ่งระเหย เช่น น้ำหอม เครื่องเทศ น้ำมันเชื้อเพลิง และสารที่
ปะปนอยู่ในอากาศ เพื่อให้การวิเคราะห์ตัวอย่างมีประสิทธิภาพและลดสัญญาณรบกวน ตัวแปรใน GC เช่น ชนิด
คอลัมน์ ความยาวคอลัมน์ รัศมีคอลัมน์ อัตราการไหลของแก๊สพา และอัตราการเพิ่มของอุณหภูมิต้องเป็นค่าที่
เหมาะสมกับตัวอย่างนั้นๆ จุดประสงค์ของงานวิจัยนี้คือเพื่อพัฒนาโปรแกรมสำหรับจำลองผลการวิเคราะห์ของ
สารประกอบด้วยเทคนิค GC โดยอาศัยทฤษฎี linear solvation energy relation (LSER) และ time summation 

model เพื่อจำลองรีเทนชันไทม์ (retention time, tR) และใช้ทฤษฎีความสูงเพลตเพื่อจำลองความกว้างของฐานพีก  
( ) ใช้สมการเกาส์เชียนเพื่อจำลองความเข้มของแต่ละพีกในโครมาโทแกรมที่ได้จากการวิเคราะห์ด้วยระบบอุณหภูมิ
คงที่ (isothermal) และระบบเปลี ่ยนแปลงอุณหภูมิระหว่างการวิเคราะห์  (temperature program) โดยใช้ 
Microsoft Excel และแสดงผลในรูปของโครมาโทแกรมสองมิติ จากนั้นนำโครมาโทแกรมของสารประกอบที่ได้จาก
การจำลองเปรียบเทียบกับ 2 ผลงานวิจัยที่ศึกษาการแยกสาร n-alkane ด้วยเทคนิคแก๊สโครมาโทกราฟี โดยใช้ระบบ 
temperature program ที่ได้รับการตีพิมพ์ ผลที่ได้จากการเปรียบเทียบนีถู้กแสดงด้วยพลอตสหสมัพันธ์ (Correlation 
plot) ระหว่างค่ารีเทนชันไทม์ที่ได้จากแบบจำลองและจากการทดลองเป็นเส้นตรงด้วยค่าสัมประสิทธิ์สหสัมพันธ์ (R2) 
เป็น 0.9532 และ 0.9896 
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Abstract  
 Gas chromatography (GC) is a precise and effective technique that is used to identify chemical 
compositions of samples of compounds and quantitatively analyze volatile organic compounds or 
semi-volatile organic ones, such as fragrances, spices, fuel, and substances in the air. To effectively 
analyze samples of compounds and reduce interference, the parameters in GC (e.g., a column type, 
a column length, a column radius, a gas flow rate, and a rate of temperature increase) must be 
optimized to fit such compounds. This research aims to develop the program for simulating the 
analysis results of the compounds by using linear solvation energy relationship (LSER) and time 
summation model to simulate retention time (tR). Plate Height Theory was used to simulate a peak 
width ( ). Gaussian equation was used to simulate peak intensity for each chromatogram peak in 
both isothermal process and temperature program. The analysis was conducted through Microsoft 
Excel and the results were shown in the form of a two-dimensional chromatogram. Theoretical 
findings from the chromatogram simulation of the compounds were compared with 2 published 
research, that study about the separation of n-alkane through the temperature-programmed GC. 
Results of the present study show that good linearity with correlation coefficient (R2 = 0.9532 and 
0.9896) from the correlation plot between simulated tR and experimental tR were achieved.  
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1. บทนำ 
 เทคนิคแก๊สโครมาโทกราฟีเป็นเทคนิคท่ีได้รับความ
นิยมอย่างสูงสำหรับวิเคราะห์เชิงคุณภาพและปริมาณ 
สำหร ับสารประกอบอ ินทร ีย ์ระเหยง ่าย (Volatile 
organic compound) และสารประกอบอ ินทร ีย ์กึ่ ง
ร ะ เ หย  (Semi volatile organic compound) เ ช่ น 
ว ิ เคราะห ์แก ๊สธรรมชาต ิ สารเจ ือปนในแก ๊สต ่างๆ 
(Impurity gases) ว ิ เคราะห์สารประกอบต่างๆ เช่น 
สารประกอบไนโตรเจน สารประกอบซ ัล เฟอร์  
สารประกอบไฮโดรคาร์บอน ย่าฆ่าแมลง ยาปราบศัตรูพืช 
วิเคราะห์สารปนเปื่อนในสิ่งแวดล้อม เช่น มลพิษในอากาศ 
(CO NO2 และ SO2) มลพิษในน้ำ (Aldrin Heptachior 
DDT และ BHC) มลพิษทางดิน (PAHs) เป็นต้น [1]-[3] 
โดยหลักการแยกของเทคนิคดังกล่าวจะอาศัยอันตรกิริยา 
(Interaction) ระหว่างเฟสนิ่ง (Stationary phase) คือ
สารที่เคลือบหรือบรรจุอยู่ภายในคอลัมน ์(Column) และ
เฟสเคลื่อนที่ (Mobile phase) หรือแก๊สพา (carrier gas) 
คือแก๊สที่พาไอระเหยของสารตัวอย่างเข้าสู่คอลัมน์เพื่อ
เกิดการแยกและไปยังตัวตรวจวัด แก๊สพาที่นิยมใช้กัน
ทั่วไปคือแก๊สฮีเลียม มีการให้ความร้อนแก่คอลัมน์ด้วย
ตู้ควบคุมอุณหภูมิทำให้เกิดกระบวนการแยกในคอลัมน์ 
จากนั้นจึงเคลื่อนที่เข้าสู ่ตัวตรวจวัด (Detector) และ
แสดงผลออกมาในรูปโครมาโทแกรม (Chromatogram) 
แต่การได้มาของโครมาโทแกรมที่สามารถอ่านผลได้อย่าง
ชัดเจนจะต้องมีการเตรียมตัวอย่างก่อนฉีดเข้าเครื่องแก๊ส
โครมาโทกราฟี และต้องปรับพารามิเตอร์ต ่างๆให้
เหมาะสมกับการวิเคราะห์ในแต่ละครั้ง (Optimization) 
เช ่น ชนิดของคอลัมน์ ความยาวคอลัมน์ (Column 
length) อัตราการไหลของแก๊สพา (Flow rate) อัตรา
การเพิ่มอุณหภูมิ (Heat rate) และชนิดของตัวตรวจวัด 
(Detector) เป็นต้น จะเห็นว่ามีหลายปัจจัยที่ส่งผลต่อ
การวิเคราะห์ ดังนั้นหากต้องปรับทีละพารามิเตอร์เพื่อให้
ได้ผลลัพธ์ที ่ด ีที ่ส ุด จะส่งผลให้แต่ละการทดลองใช้
เวลานาน สิ้นเปลืองสารเคมีและต้นทุนในการวิเคราะห์
จะสูงขึ้นอย่างมาก 

 Y. Polyakova et al. (2008)  [4] ได ้ นำ เสนอ 
Quantitative structure retention relationship 
(QSRR) เป็นทฤษฎีในการอธิบายโครงสร้างและคุณสมบัติ
ต่างๆทางเคมีโดยใช้ค่าคงที ่ซึ่งได้มาจากกระบวนการทาง
คณิตศาสตร์ในการคำนวณลักษณะโมเลกุล (Molecular 
descriptors) ทฤษฎีนี้จะกำหนดลักษณะโมเลกุลโดยการ
แปลงคุณสมบัติทางเคมีที ่หลากหลาย (ได้แก่ รูปร่าง 
ฟังก์ชันคลื่น พลังงานศักย์ และ คุณสมบัติทางเทอร์โม
ไดนามิกส์) ให้เป็นค่าเฉพาะของโมเลกุลนั้นๆ กล่าวคือ
ความแตกต่างของพลังงานอิสระของกิ๊บส์ (∆G) ของสาร
แต่ละชนิดที่กระจายตัวอยู่ระหว่างสารละลายบนเฟส
คงที ่และเฟสเคลื ่อนที่  จะมีค ุณสมบัติทางกายภาพ
เฉพาะตัว แตกต่างกันไปตามโครงสร้าง ดังนั้นวิธี QSRR 
ทีศ่ึกษาเกี่ยวกับ ∆G จึงสามารถนำมาใช้ในการประมาณ
ค่า tR 
 S. Pojjanapornpun et al. (2008) [5] ได้เสนอแนว
ทางการจำลองพีกโปรไฟล์ในเทคนิค GC ด้วยหลักการทาง
เทอร์โมไดนามิกส์  (Gibbs energy additivity method) 
ซึ่งสามารถใช้หาความสัมพันธ์ระหว่าง tR กับคุณสมบัติ
ต่างๆของสารประกอบ จุดแข็งของวิธีนี้อยู่ที่ความแม่นยำ
จากการปรับค่าเส้นโค้ง (Curve fitting) โดยใช้ค่าคงที่ทาง
เทอร์โมไดนามิกส์จำนวน 6 ค่า อย่างไรก็ตาม การคำนวณ 
tR จากค่าคงที่ทางเทอร์โมไดนามิกส์ยังไม่ได้รับการนำมาใช้
ในวงกว้าง เนื่องจากมีฐานข้อมูลที่จำกัดและความซับซ้อน
ในการสร้างฐานข้อมูล (เช่น การจำลองโครมาโทแกรมของ
สารประกอบ 10 ชนิด ด้วยคอลัมน์ 10 แบบ ต้องใช้ค่าคงที่
ทางเทอร์โมไดนามิกส์ถึง 100 ชุด) 
 ทฤษฎ ี  Linear solvation energy relationship 
(LSER) [6] จึงถูกพัฒนาเพื่อศึกษาอันตรกิริยา ระหว่างเฟส
นิ่ง และเฟสเคลื่อนที่ โดยการนำโมเลกุลของสารอินทรีย์
ระเหยง่ายและสารอินทร ีย ์ก ึ ่งระเหยหลายๆชนิดมา
วิเคราะห์ด้วยคอลัมน์ชนิดต่าง ๆ ที่อุณหภูมิ 100 องศา
เซลเซียส และตัวตรวจวัดเป็นแมสสเปคโตรมิเตอร์ (Mass 
spectrometer; MS) แล้วนำผลการทดลองที่ได้ไปวิเคราะห์
ผ ่านกระบวนการปร ับเส ้นโค ้ง (Curve fitting) ได ้เป็น
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ความสัมพันธ์ระหว่างคาร์พาซิตี ้แฟคเตอร์ (Capacity 
factor; k) และ 5 ค่าคงท่ี (eE sS aA bB lL) ซึ ่งแต่ละ
โมเลกุลและคอลัมน์ก ็จะมีช ุดค ่าคงที ่ เฉพาะตัวเป็น
ฐานข้อมูล LSER (LSER databased) ดังนั้นงานวิจัยนี้จึง
จะใช้ทฤษฎี LSER จำลองค่าคาร์พาซิตี้แฟคเตอร์ แล้วนำไป
แทนค่าในสมการต่างๆเพื ่อจำลอง ค ่าร ีเทนชันไทม์  
(Retention time; Rt ) ความกว ้ างของฐานพ ีก (Peak 
width;  ) และความเข้มของพีก (Peak intensity; g(x)) 
เพื ่อจำลองโครมาโทแกรมออกมาก่อนที ่จะเริ ่มทำการ
ทดลองจริง [7] ผลที่ได้คือการประหยัดงบประมาณในการ
วิเคราะห์และลดระยะเวลาในการลองผิดลองถูกเพื ่อให้
ได้ผลการวิเคราะห์ที่ดีที่สุด 
 

2. ระเบียบวิธีวจิัย 
งานวิจัยนี้จะจำลองโครมาโทแกรมที ่ได้จากการ

วิเคราะห์ด้วยเทคนิคแก๊สโครมาโทกราฟีโดยใช้ Microsoft 
Excel เพื่อศึกษาผลการปรับตัวแปรต่างๆ ได้แก่ ความยาว
คอลัมน์ รัศมีคอลัมน์ อัตราการไหลของแก๊สพา และอัตรา
การเพิ่มของอุณหภูมิ และมีการจำลองผลเพื่อเปรียบเทียบ
กับผลจากการทดลองจริงที่ได้รับการตีพิมพ์ ได้แก่งานวิจัย 
Analysis of n-alkanes in water samples by means of 
headspace solvent microextraction and gas 
chromatography [8] และ Performance and selectivity 
of lower-rim substituted calix[4]arene as a stationary 
phase for capillary gas chromatography [9] 
 

2.1 คำนวณเวลาที่แก๊สพาเคลื่อนที่ในคอลัมน์  
( 0t ) จากสมการอัตราการไหลของแก๊สพา 

อัตราการไหลของแก๊สที ่พาโมเลกุลของสาร
ตัวอย่าง จากจุดที่เริ่มฉีดเข้ามา ผ่านคอลัมน์ไปยังดีเทค

เตอร์ คือสัดส่วนระหว่างปริมาตรภายในคอลัมน์ต่อเวลา
ที่แก๊สพาใช้เคลื่อนที่ในคอลัมน์ สามารถอธิบายได้ดัง
สมการที่ (1) [10] 
 

2

0

r L
v

t


=        (1) 

 

โดยที ่
r  = เส้นผ่านศูนย์กลางของคอลัมน ์
L     = ความยาวของคอลัมน์ 

0t  = เวลาที่แก๊สพาเคลื่อนที่ในคอลัมน์โดยไม่มีสาร
ตัวอย่าง 
 

2.2  ค ำ น วณ  Retention factor (k) จ า ก
ทฤษฎี LSER 
 

ทฤษฎี LSER ได้เสนออันตรกิริยาระหว่างสาร
ตัวอย่างและเฟสนิ่งของคอลัมน์ออกมาดังสมการที่ (2) 
[11]-[13] 
 

log k eE sS aA bB lL c= + + + + +      (2) 
 

โดยที ่

c = ค่าคงท่ี (Intercept constant) 

k = ค่าคาร์พาซิตี้แฟคเตอร์ (Capacity factor) 

eE sS aA bB และ lL  =  ผลคูณระหว่างชุดค่าคงที่
ของสารตัวอย่างและเฟสนิ่ง โดยตัวอักษรพิมพ์ใหญ่เป็น
ชุดค่าคงที่ที่มาจากสารตัวอย่าง และตัวอักษรพิมพ์เล็ก
เป็นชุดค่าคงที่ที ่มาจากเฟสนิ่งของคอลัมน์ ซึ่งแต่ละ
ค่าคงท่ีจะแสดงถึงคุณสมบัติต่าง ๆ ดังตารางที่ 1 
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ตารางที่ 1 คุณสมบัติที่ถูกควบคุมโดยค่าคงท่ีต่างๆจากสมการ LSER [10] 

ชุดค่าคงที่จาก
สารตัวอย่าง 

ชุดค่าคงที่จาก 
เฟสนิ่ง 

คุณสมบัติ 

E e พันธะคู่ของโครงสร้างโมเลกุล (Dispersity-related) 
S s ความมีขั้วของโครงสร้างโมเลกลุ (Dipolarity-type) 
A a พันธะไฮโดรเจน (H-bond) จากโครงสร้างโมเลกุลที่มีหมู่กรด 
B b พันธะไฮโดรเจน (H-bond) จากโครงสร้างโมเลกุลที่มีหมู่เบส 
L l ความยาวของสายโซ่ของโครงสร้างโมเลกลุ (Dispersion/ cavity formation) 

 

2.3 คำนวณรีเทนชันไทม์ ( Rt )ในระบบอุณหภูมิ
คงท่ี 

Capacity factor (k) คืออัตราส่วนระหว่างโม
ลของสารตัวอย่าง ในคอลัมน์ต่อโมลของสารตัวอย่าง ใน
แก๊สพา โดย k จะขึ้นอยู่กับความเร็วในการเคลื่อนที่ของ
โมเลกุลสารตัวอย่างในคอลัมน์  [6] เน ื ่องจากหาก
โมเลกุลของสารตัวอย่างมีอันตรกิริยาได้ดี (Strong 
interaction) กับคอลัมน์จะส่งผลให้โมเลกุลดังกล่าวใช้
เวลาอยู ่ในคอลัมน์ (Retention time; Rt ) นานกว่า
โมเลก ุลท ี ่มี อ ันตรก ิ ร ิยาก ับคอล ัมน ์ ไม ่ด ี  (Weak 
interaction) โดย k และ Rt  มีความสัมพันธ์ดังสมการ
ที ่(3) [11] 
 

0 0Rt kt t= +          (3) 

 
โดยที ่ 
tR   = รีเทนชันไทม์ 
 

2.4 คำนวณความกว้างของฐานพีก ( ) จาก
สมการส่วนเบี่ยงเบนมาตรฐาน 

สมการส่วนเบี ่ยงเบนมาตรฐานถูกใช้ในการ

คำนวณความกว้างของฐานพีก (Peak width; ) ดัง
สมการที่ (4) ซึ่งขึ้นกับ รีเทนชันไทม์ ความยาวคอลัมน์ 
และค่าความสูงของแต่ละ N ส่วนของคอลัมน์ที่เกิดการ
แยกโมเลกุลของสารตัวอย่างและความสูงเพลต (Plate 

height; H) ด ังสมการที่  (5) ซ ึ ่งค ่า N และ H เป็น
ค่าคงที่ขึ้นอยู่กับชนิดคอลัมน์ที ่ถูกผลิตออกมาใช้งาน 
โดยคอลัมน์ที ่มีจำนวนเพลต (Theoretical plate; N) 
สูง หมายถึงคอลัมน์ที ่มีการกระจายของสัดส่วนที ่เกิด
อันตรกิริยาระหว่างโมเลกุลของสารตัวอย่างและคอลัมน์
มาก จะได้พีกที่มีลักษณะแคบและคมชัด ประกอบกับ
โมเลกุลของสารตัวอย่างที่ใช้เวลาเคลื่อนที่ในคอลัมน์
น้อย ( Rt  น้อย) พีกของโครมาโทแกรมจะมีฐานที่แคบ
กว่าโมเลกุลของสารตัวอย่างที่ใช้เวลาเคลื่อนที่ในคอลัมน์
มาก ( Rt มาก) [14], [15] 
 

2( )RH t

L
 =        (4) 

L
H

N
=        (5) 

 

โดยที ่  
L   = ความยาวของคอลัมน์  
N    = จำนวนเพลต (Theoretical plate) 
H    = ความสูงของเพลต 
    = ความกว้างของฐานพีก 
 

2.5 คำนวณความเข้มของพีก (Peak intensity) 
จากสมการเกาส์เซียน (Gaussian equation) 

สมการเกาส์เซียนถูกใช้ทางสถิติเพื่อคำนวณการ
กระจายแบบปกติของข้อมูล (Normal distribution) 
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ดังสมการที่ (6) โดยในงานวิจัยนี้จะใช้สมการดังกล่าว 
ในการคำนวณความเข้มของพกี [16] 
 

201
( )

2
1

( )
2

Rt t

g x e 

 

−
−

=      (6) 

 

โดยที ่  

g(x) = ความเข้มของพีก (Peak intensity) 
 

2.6 คำนวณร ี เทนช ันไทม ์  ( Rt )  ในระบบ
อุณหภูมิที่ถูกโปรแกรม 

เนื ่องจากอุณหภูมิมีผลต่อพลังงานจลน์ของ
โมเลกุล ความร้อนที ่โมเลกุลได้รับจะแปรผันตรงกับ
ความเร็วของโมเลกุล ดังนั้นเมื่ออุณหภูมิในคอลัมน์สงูขึน้ 
โมเลกุลของสารตัวอย่างจะออกมาจากคอลัมน์เร็วขึ้น 
(tR ต่ำ) โดยสมการระบบอุณหภูมิที่ถูกโปรแกรมใช้ใน

การคำนวณ tR ที่อุณหภูมิเริ่มต้น T0 ถึงอุณหภูมิสุดท้าย 
TR และอัตราการเพิ่มอุณหภูมิ 𝛾 ดังสมการที ่(7) [17] 
 

0 0

1 1
1

( )[ ( )]

RT

i i

R jT

dt
t t k T

=
 

     (7) 

 

โดยที ่
  = อัตราการเพิ่มอุณหภูมิ (Heating rate) 

0T  = อุณหภูมิเริ่มต้น 

RT   = อุณหภูมิสุดท้าย 

( )jk T  = capacity factor ของโมเลกุลสารตัวอย่าง j 
ที่อุณหภูมิ T 

 งานวิจัยนี้ใช้ Microsoft Excel ในการคำนวณ
ค่าตัวแปรต่างๆและพลอตโครมาโทแกรม โดยสรุป
ขั้นตอนการคำนวณตัวแปรต่างๆโดยใช้สมการ 1-7 ถูก
แสดงในตารางที่ 2

 

ตารางที่ 2 สรุปขั้นตอนการคำนวณตัวแปรจากสมการที่ 1-7 เพื่อจำลองพีกโปรไฟล์ในเทคนิคแก๊สโครมาโทกราฟี 

สมการ คำอธิบาย 

(1) 
2

0

r L
v

t


=

 

แทนค่าอัตราการไหล (v) รัศมคีอลัมน์ (r) และความยาวคอลัมน์ (L) ใน (1) 
เพื่อคำนวณเวลาท่ีแก๊สพาเคลื่อนท่ีในคอลัมน์โดยไม่มีสารตัวอย่าง (t0)  

(2) log k eE sS aA bB lL c= + + + + +  
รวบรวมค่าคงท่ีของสารตัวอย่าง (E S A B และ L) และคอลัมน์ 
(e s a b l และ c) แล้วแทนใน (2) เพื่อคำนวณค่า capacity factor (k) 

(3) 
0 0Rt kt t= +  

แทนค่า k และ t0 ใน (3) เพื่อคำนวณ retention time (tR) ในระบบ
อุณหภูมิคงที่ 

(4) 
2( )RH t

L
 =

 

แทนค่า tR ใน (4) เพื่อคำนวณความกว้างของฐานพีก 𝜎 

(เมื่อ 𝐻 = 𝐿
𝑁⁄  (5)) (เมื่อ N คือ จำนวนเพลต) 

(6) 
201

( )
2

1
( )

2

Rt t

g x e 

 

−
−

=

 
แทนค่า tR t0 และ 𝜎 ใน (6) เพื่อคำนวณความเข้มของพีก (g(x)) 

(7) 
0 0

1 1
1

( )[ ( )]

RT

i i

R jT

dt
t t k T

=
   

แทนค่า k และ t0 ใน (7) เพื่อคำนวณ retention time (tR) ในระบบ 
temperature program จากนั้นจึงนำ tR ท่ีได้ไปแทนใน (6) เพื่อคำนวณ 
(g(x)) 
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3. ผลการศึกษาและอภิปรายผล                 

 

3.1 ศ ึกษาผลของการปร ับความยาวของ
คอลัมน์ที่มีต่อแก๊สโครมาโทแกรม 
 

 
 

รูปที่ 1 การจำลองแก๊สโครมาโทแกรมของ n-hexane 
(E = 0.134 S = 0.100 A = 0 B = 0.098 และ L = 
2.763) โดยใช้คอลัมน์ HP-5 (e = 0 s = 0.305 a = 

0.260 b = 0 l = 0.561 และ c = -2.313) L = 30 50 
70 90 และ 110 เมตร r = 0.5 มิลลิเมตร v = 0.25 

มิลลลิิตร/นาที อุณหภูมคิงที่ 100 องศาเซลเซยีส 
 

ตารางที่ 3 ค่า tR   และ g(x) ที่ได้จากการจำลอง
เมื่อค่า L เป็น 30 50 70 90 และ 110 เมตร 

L (m) tR (min)   g(x) 

30 4.468 0.023 17.222 

50 7.447 0.030 13.305 

70 10.425 0.035 11.215 

90 13.404 0.040 9.938 

110 16.382 0.044 9.016 

 

จากการศึกษาผลของการปรับความยาวของ
คอลัมน์โดยการจำลองผลการวิเคราะห์ n-hexane ด้วย
เทคนิคแก๊สโครมาโทกราฟี (คอลัมน์ HP-5 L = 30 50 

70 90 และ 110 เมตร r = 0.5 มิลลิเมตร v = 0.25 
ม ิลลิลิตร/นาที อุณหภูมิคงที่ 100 องศาเซลเซียส) ได้ผล
โครมาโทแกรมดังรูปที ่ 1 พบว่าเมื ่อความยาวของ
คอลัมน์เพิ ่มขึ ้นจะส่งผลให้ค่ารีเทนชันไทม์และความ

กว้างของฐานพีคมากขึ้น และยิ่งความยาวของคอลัมน์
มากขึ้นสารตัวอย่างจะใช้เวลาเคลื่อนที่ในคอลัมน์นาน
ขึ้น ส่งผลให้ความกว้างของฐานพีกกว้างขึ ้น แต่ความ
เข้มของพีกจะมีค่าลดลง เนื่องจากสมการเกาส์เซียนจะ
ใช ้ ค ำนวณการกระจายต ั วแบบปกต ิ  ( normal 
distribution) ทุกพีกจะมีพื ้นที่ใต้กราฟเท่ากัน ดังนั้น
เมื่อความยาวคอลัมน์มากขึ้น ฐานพีกจะกว้างขึ้น ส่งผล
ใหค้วามสูงของพีก g(x) ลดลง (ตารางที่ 3) 
 

3.2 ศึกษาผลของการปรับเส้นผ่านศูนย์กลาง
ของคอลัมน์ 
 

 
 

รูปที่ 2 การจำลองแก๊สโครมาโทแกรมของ n-hexane 
(E = 0.134 S = 0.100 A = 0 B = 0.098 และ L = 
2.763) โดยใช้คอลัมน์ HP-5 (e = 0 s = 0.305 a = 
0.260 b = 0 l = 0.561 และ c = -2.313) L = 30 
เมตร r = 0.12 0.14 0.16 และ 0.20 มิลลิเมตร. v = 
0.25 มลิลิลติร/นาที อุณหภมูิคงท่ี 100 องศาเซลเซยีส 

 

ตารางที่ 4 ค่า tR 𝜎 และ g(x) ที่ได้จากการจำลองเมือ่
ค่า r เป็น 0.12 0.14 0.16 0.18 และ 0.20 มิลลิเมตร 

r (mm) tR (min)   g(x) 

0.12 0.092 17.872 4.125 

0.14 0.075 14.476 5.071 

0.16 0.059 11.438 6.300 

0.18 0.045 8.757 8.473 

0.20 0.033 6.434 11.082 
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จากการศ ึกษาผลของการปร ับร ัศม ีของ
คอลัมน์โดยการจำลองผลการวิเคราะห์ n-hexane ด้วย
เทคนิคแก๊สโครมาโทกราฟี (คอลัมน์ HP-5 L = 30 
เมตร r = 0.12 0.14 0.16 0.18 และ 0.20 มิลลิเมตร  
v = 0.25 ม ิลลิล ิตร/นาที อ ุณหภูมิคงที ่  100 องศา
เซลเซียส) ได้ผลโครมาโทแกรม ดังรูปที่ 2 พบว่าเมื่อเส้น
ผ่านศูนย์กลางของคอลัมน์เพิ่มขึ้นจะส่งผลให้รีเทนชัน
ไทม์และความกว้างของฐานพีกลดลง เนื่องจากสัดส่วน
ปริมาณสารตัวอย่างต่อหนึ่งหน่วยความยาวของคอลัมน์
ที ่เคลื ่อนที ่ในคอลัมน์ที ่มี เส้นผ่านศูนย์กลางกว้างจะ
มากกว่าคอลัมน์ที่มีเส้นผ่านศูนย์กลางแคบ จึงทำให้ใช้
เวลาที่เคลื่อนที่ในคอลัมน์น้อยลงเมื่อเส้นผ่านศูนย์กลาง
ของคอลัมน์มากขึ้นและส่งผลให้ความกว้างของฐานพีก
แคบลง (ตารางที ่4) 
 

3.3 ศึกษาผลของการปรับอัตราการไหลของ
แก๊สพาที่มีต่อแก๊สโครมาโทแกรม 
 

 
 

รูปที่ 3 การจำลองแก๊สโครมาโทแกรมของ n-hexane 
(E = 0.134 S = 0.100 A = 0 B = 0.098 และ L = 
2.763) โดยใช้คอลัมน์ HP-5 (e = 0 s = 0.305 a = 
0.260 b = 0 l = 0.561 และ c = -2.313) L = 30 

เมตร r = 0.5 มิลลิเมตร v = 0.20 0.25 0.30 0.35 และ 
0.40 มิลลิลิตร/นาที อุณหภูมิคงที่ 100 องศาเซลเซียส 

 

 จากการศึกษาผลของการปรับอัตราการไหลของ
แก๊สพาโดยการจำลองผลการวิเคราะห์ n-hexane ด้วย
เทคนิคแก ๊สโครมาโทกราฟี (L = 30 เมตร r = 5 

ม ิ ล ล ิ เ ม ต ร  v = 0.20 0.25 0.30 0.35 แ ล ะ  0.40 
ม ิลลิลิตร/นาที อุณหภูมิคงที่ 100 องศาเซลเซียส) ได้ผล
เป็นโครมาโทแกรมดังรูปที่ 3 พบว่าเมื่ออัตราการไหล
ของแก๊สพาเพิ่มขึ้นจะส่งผลให้รีเทนชันไทม์และความ
กว้างของฐานพีกลดลง เนื ่องจากสารตัวอย่างจะถูก
ผลักดันโดยแก๊สพาให้เคลื่อนที่ในคอลัมน์ได้เร็วขึ้น จึงทำ
ให้ใช้เวลาเคลื่อนที่ในคอลัมน์น้อยลงเมื่ออัตราการไหล
ของแก๊สพามากขึ้น ส่งผลให้ความกว้างของฐานพีกแคบ
ลงและความเข้มของพีกสูงขึ้น (ตารางที ่5) 

 
ตารางที่ 5 ค่า tR  และ g(x) ที่ได้จากการจำลองเมื่อ
ค่า v เป็น 0.20 0.25 0.30 0.35 และ 0.40 มิลลิลิตร/
นาที 

v (mL/min) tR (min) 𝝈 g(x) 

0.20 12.566 0.065 6.137 
0.25 10.053 0.040 9.896 
0.30 8.377 0.028 14.027 
0.35 7.181 0.021 18.627 
0.40 6.283 0.017 23.169 

 

3.4 ศ ึกษาผลของการปร ับอ ัตราการเพิ่ ม
อุณหภูมิที่มีต่อแก๊สโครมาโทแกรม 
 จากการศึกษาผลของการปรับอัตราการไหลของ
ค อ ล ั ม น ์ โ ด ย ก า ร จ ำ ล อ ง ผ ล ก า ร ว ิ เ ค ร า ะ ห์  
Chlorobiphenyl ด้วยเทคนิคแก๊สโครมาโทกราฟี (L = 
30 เมตร r = 5 มิลลิเมตร v = 1 ม ิลลิลิตร/นาที   = 
6 9 และ 12 องศาเซียลเซียส/นาที) ได้ผลเป็นโครมาโท
แกรมดังรูปที่ 4 พบว่าเมื่ออัตราการเพิ่มของอุณหภูมิ
เพิ่มขึ้นจะส่งผลให้ค่ารีเทนชันไทม์และความกว้างของ
ฐานพีคลดลง จากรูปที่ 4 (ก) เมื ่อให้อัตราการเพิ่ม
อุณหภูมิเป็น 6 องศาเซียลเซียส/นาที สารตัวอย่างจะใช้
เวลาเคลื่อนที่ในคอลัมน์ 25-45 นาที แต่เมื่อเพิ่มอัตรา
การเพิ่มอุณภูมิเป็น 9 และ 12 องศาเซียลเซียส/นาที ดัง
รูปที่ 4 (ข) และ (ค) ตามลำดับ สารตัวอย่างจะใช้เวลา
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เคลื่อนที่ในคอลัมน์ลดลงเหลือ 20-35 และ 15-30 นาที 
ตามลำดับ เนื่องจากเมื่อสารตัวอย่างได้รับความร้อนจะ
กระตุ้นให้โมเลกุลของสารตัวอย่างมีพลังงานจลน์เพิ่มขึ้น 
จึงเคลื ่อนที ่ในคอลัมน์ได้เร็วขึ ้น เวลาที ่เคลื ่อนที ่ใน
คอลัมน์จึงน้อยลงเมื่ออัตราการเพิ่มของอุณหภูมิเพิ่มขึ้น
มากขึ้นและส่งผลให้ความกว้างของฐานพีกแคบลง 

 
 

รูปที่ 4 การจำลองแก๊สโครมาโทแกรมของกลุ่ม
สารประกอบ Chlorobiphenyl โดยใช้คอลัมน์ SPB-

Octyl (e = 0 s = 0.305 a = 0.260 b = 0 l = 
0.561 และ c = -2.313) L = 30 เมตร r = 1.25 

มิลลเิมตร v = 1 ม ิลลิลติร/นาที   = 6 (ก) 9 (ข) และ 
12 (ค) องศาเซียลเซียส/นาที 

 

3.5 เปรียบเทียบโครมาโทแกรมที่ได้จากการ
จำลองและการทดลองจริง 

M.K. Zanjani et al. (2006)  [8] ได ้ ต ี พ ิ มพ์
ผลงานวิจัยการวิเคราะห์สารตัวอย่าง n-alkanes ในน้ำ
โดยใช้เทคน ิค headspace solvent microextraction 
gas chromatography โดยงานวิจัยนี้นำโครมาโทแกรมที่
ได้จากงานวิจัยดังกล่าวมา (รูปที่ 5 (ก)) เปรียบเทียบผลที่
ได้จากทดลองจริงและจากการจำลอง โดยมีสารตัวอย่างที่
สนใจทั ้งหมด 8 สาร ได้แก่  n-heptane n-octane n-
methylbenzene n-nonane n-undecane n-
hexadecane n-tetradecane แ ล ะ  n-octadecane 
(ค่าคงที่ของสารตัวอย่างจากสมการ LSER แสดงดังตาราง
ที่ 6) โดยตัวอย่างน้ำถูกวิเคราะห์ด้วย Hewlett-Packard 
5890 series II คอล ั มน ์  DB-5 (5% phenyl + 95% 
methylpolysiloxane) fused-silica capillary column 
(ค่าคงที่ LSER ของคอลัมน์ e = 0 s = 0.294 a = 0.241 
b = 0 l = 0.571 c = -1.927) และได้ผลการจำลองโครมา
โทแกรม ดังรูปที่ 5 (ข) 

T. Sun et al. (2019) [9] ได้ตีพิมพ์ผลงานวิจัย
การวิเคราะห์สารตัวอย่าง n-alkane โดยใช้เทคนิค GC-
FID Agilent 7890A gas chromatograph คอลัมน์ HP-5 
(ค่าคงที่ LSER ของคอลัมน์ e = 0 s = 0.305 a = 0.260 
b = 0 l = 0.561 c = -2.313) โดยมีสารตัวอย่างที่สนใจ
ทั้งหมด 8 สาร ได้แก่ n-hexane n-heptane n-octane 
n-methylbenzene n-nonane n-undecane n-
dodecane และ n-tridecane (รูปที่ 6 (ก)) (ค่าคงที่ของ
สารตัวอย่างจากสมการ LSER แสดงดังตารางที่ 7) และ
ได้ผลการจำลองโครมาโทแกรมดังรูปที่ 5 (ข) 
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เมื่อเปรียบเทียบผลที่ได้จากการจำลองกับการทดลอง
จริงที่ได้รับการตีพิมพ์ พบว่าเมื่อเรียงลำดับ tR ของแต่
ละสารตัวอย่างที่ได้จากการจำลองตรงกับผลจากการ
ทดลองจริงทั้งหมด (ตารางที่ 6 และ 7) ค่ารีเทนชนัไทม์
และสัดส่วนของ ความเข้มของพีก ที่ได้จากการจำลองก็

มีค่าใกล้เคียงกับผลการทดลองจริง เมื่อนำค่ารีเทนชัน
ไทม์ที่ได้จากการทดลองและการจำลองมาวิเคราะห์ด้วย 
correlation plot ดังรูปที่ 7(ก) และ 7(ข) พบว่าได้ค่า 
R2 เป็น 0.9532 และ 0.9896 ตามลำดับ

 
ตารางที่ 6 ค่าคงท่ี LSER และ tR จากการจำลองและการทดลองด้วยเทคนิค GC-FID Hewlett-Packard 5890  
series II คอลัมน์ DB-5 (5% phenyl + 95% methylpolysiloxane) fused-silica capillary column L = 20 เมตร 
r = 0.26 มิลลิเมตร v = 5 มิลลิลิตร/นาท ีT0 = 40 องศาเซียลเซียส (เป็นเวลา 2 นาที) TR= 120 องศาเซลเซียส  
และ   = 8 องศาเซียลเซียส/นาที ของสารตัวอย่างที่ได้จากการวเิคราะห์สารอินทรีย์ในน้ำ [8] 

สารตัวอย่าง E S A B L tR 
จากการจำลอง 

tR 
จากการทดลอง 

n-heptane 0.135 0.097 0 0.102 3.251 1.60 1.50 
n-octane 0.141 0.099 0 0.103 3.781 2.12 2.40 
n-nonane 0.148 0.104 0 0.106 4.243 2.10 3.10 
n-undecane 0.152 0.114 0 0.105 5.303 2.84 3.60 
n-tetradecane 0.199 0.144 0 0.106 6.744 5.14 5.10 
n-hexadecane 0.217 0.175 0 0.092 8.174 8.72 6.80 
n-octadecane 0.226 0.235 0 0.111 9.445 7.56 7.20 
methylbenzene 0.708 0.596 0 0.223 3.418 9.28 7.90 

 

ตารางที ่  7 ค่าคงที ่  LSER และ tR จากการจำลองและการทดลองด้วยเทคนิค GC-FID Agilent 7890A gas 
chromatograph คอลัมน์ HP-5 L = 30 เมตร i.d. = 0.25 มิลลิเมตร v = 0.6 มิลลิลิตร/นาที T0 = 40 องศาเซียล
เซียส (เป็นเวลา 1 นาที) TR= 160 องศาเซลเซียส และ   = 10 องศาเซียลเซียส/นาที [9] 

สารตัวอย่าง E S A B L tR 
จากการจำลอง 

tR 
จากการทดลอง 

n-hexane 0.134 0.100 0 0.098 2.763 2.60 2.74 
n-heptane 0.135 0.097 0 0.102 3.251 3.70 3.55 
n-octane 0.141 0.099 0 0.103 3.781 4.90 4.87 
n-nonane 0.148 0.104 0 0.106 4.243 6.20 6.30 
n-decane 0.148 0.109 0 0.105 4.805 7.80 7.52 
n-undecane 0.152 0.114 0 0.105 5.303 8.80 8.50 
n-dodecane 0.171 0.129 0 0.108 5.777 10.00 10.30 
n-tridecane 0.187 0.146 0 0.109 6.293 11.00 11.8 
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รูปที่ 5 โครมาโทแกรมจากการวิเคราะห์สารตัวอย่าง 
n-alkane ที่ได้รับการตีพิมพ์ [8] ได้แก่ n-heptane n-

octane n-methylbenzene n-nonane n-
undecane n-hexadecane n-tetradecane และ n-

octadecane ที่ได้จากทดลองจริง (ก) และการจำลอง 
(ข) โดยเทคนิค GC-FID Hewlett-Packard 5890 

series II คอลัมน์ DB-5 (5% phenyl + 95% 
methylpolysiloxane) fused-silica capillary 

column L = 20 เมตร i.d. = 0.26 มิลลิเมตร v = 5 
มิลลิลิตร/นาที T0 = 40 องศาเซียลเซียส (เป็นเวลา 2 

นาที) TR= 120 องศาเซลเซียส และ   = 8 องศา
เซียลเซียส/นาที 

 

 
 

รูปที่ 6 โครมาโทแกรมจากการวิเคราะห์สารตัวอย่าง n-
alkane ที่ได้รับการตีพิมพ์ [9] ได้แก ่n-hexane n-

heptane n-octane n-methylbenzene n-nonane n-
undecane n-dodecane และ n-tridecane ที่ได้จาก
ทดลองจริง (ก) และการจำลอง (ข) โดยเทคนิค GC-FID 

Agilent 7890A gas chromatograph คอลัมน ์HP-5 L 

= 30 เมตร i.d. = 0.25 มิลลิเมตร v = 0.6 มิลลิลิตร/

นาท ีT0 = 40 องศาเซียลเซียส (เป็นเวลา 1 นาที) TR= 
160 องศาเซลเซียส และ   = 10 องศาเซียลเซียส/นาท ี
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รูปที่ 7 Correlation plot ระหว่าง tR ที่ได้จากการ
ทดลอง (Experimental tR) และ tR ที่ได้จากการจำลอง 
(Simulated tR) ของงานวิจัยที่ได้รับการตีพิมพ์ [8] (ก) 
และ [9] (ข) มี R2= 0.9532 และ 0.9896 ตามลำดับ 

 

4. สรุป 
จากการศึกษาผลของการปรับความยาวของ

คอลัมน์ รัศมีของคอลัมน์ อัตราการไหลของแก๊สพา และ
อัตราการเพิ่มอุณหภูมิ ว่าส่งผลอย่างไรต่อเวลาในการ
เคลื่อนที่ของสารตัวอย่างในคอลัมน์ พบว่า โครมาโทแก
รมที่ได้จากการจำลองด้วยโปรแกรมสำหรับจำลองพีก
โปรไฟล์ในเทคนิคแก๊สโครมาโทกราฟีจะแสดงผลลัพธ์
ออกมาตรงตามหลักการของโครมาโทกราฟีทุกประการ 
เมื่อเปรียบเทียบความแม่นยำระหว่างผลจากการจำลอง
และผลการทดลองจริงด้วย correlation plot พบว่ามี
ค่า R2 เป็น 0.9532 และ 0.9896 ดังนั้นจึงสามารถสรุป
ได้ว่าสามารถใช้ทฤษฎี LSER มาประยุกต์เพื ่อพัฒนา
โปรแกรมในการจำลองผลโครมาโทแกรม เมื่อต้องการ
ปรับพารามิเตอร์ต่างๆให้เหมาะสมกับการวิเคราะห์ใน
แต่ละครั ้ง เช่น ชนิดของคอลัมน์ ความยาวคอลัมน์ 
อัตราการไหลของแก๊สพา และอัตราการเพิ่มอุณหภูมิ 

ก่อนที ่จะเริ ่มทำการทดลองจริง เพื ่อประหยัดเวลา 
สารเคมีต่างๆและต้นทุนในการวิเคราะห์ 
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