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บทคัดย่อ 
 

 ได้ศึกษำสมบัติเชิงโครงสร้ำงและสมบัติเชิงพลวัตของโมเลกุลแก๊สขนำดเล็กในโครงข่ำยโลหะ
อินทรีย์ (MOF) โดยกำรค ำนวณทำงเคมีควอนตัม และกำรจ ำลองพลวัตเชิงโมเลกุล พลังงำนกำรยึดจับที่ดี
ที่สุดของโมเลกุลมีเทนและคำร์บอนไดออกไซด์บน MOF ได้จำกกำรค ำนวณทำงเคมีควอนตัมด้วยวิธี 
ONIOM (MP2/6-31G(d,p):HF/6-31G(d,p)) โดยรวมควำมผิดพลำดอันเกิดจำกกำรใช้เบซิสเซตไม่สมดุล 
ผลกำรศึกษำพบว่ำต ำแหน่งกำรดูดซับของโมเลกุลแก๊สที่ได้จำกกำรท ำแบบจ ำลองพลวัตเชิงโมเลกุล
สอดคล้องกับกำรค ำนวณทำงเคมีควอนตัม 
 จำกกำรจ ำลองพลวัตเชิงโมเลกุลของกำรดูดซับและกำรแพร่ของโมเลกุลแก๊สในโครงข่ำยวัสดุ
อินทรีย์ชนิดเลียนแบบซีโอไลต์ (ZIF) ซึ่งอยู่ในตระกูลของ MOF โดย force field ที่ใช้ส ำหรับโครงข่ำย
แบบยืดหยุ่นนั้นได้พัฒนำมำจำกพำรำมิเตอร์ของ Amber ผลกำรศึกษำพบว่ำควำมยืดหยุ่นของโครงข่ำย
นั้นมีควำมจ ำเป็นมำกต่อกำรศึกษำกำรแพร่ของโมเลกุลเกสต์ในระบบ ประจุส ำหรับอะตอมของโครงข่ำย
นั้นน ำมำจำก Restrained Electrostatic Potential ซึ่งเป็นผลจำกกำรค ำนวณทำงควอนตัมด้วยวิธี 
HF/6-31G(d) นอกจำกนี้ยังได้ศึกษำพฤติกรรมเชิงโมเลกุลของแก๊ซไฮโดรเจน คำร์บอนไดออกไซด์ มีเทน 
อีเทน อีทีน ในโครงข่ำย ZIF-8 ทั้งนี้รวมถึงกำรศึกษำสมบัติเชิงโครงสร้ำงของระบบ ซึ่งท ำให้เข้ำใจกลไก
กำรดูดซับและกำรแยก 
 นอกจำกนี้ยัง ได้ท ำแบบจ ำลองมอนติคำร์โลของโมเลกุลคำร์บอนไดออกไซด์และมีเทนเพ่ือสร้ำง 
Adsorption isotherm และน ำผลที่ได้ไปปรับค่ำพำรำมิเตอร์ force field ก่อนที่จะน ำมำใช้ในกำร
จ ำลองพลวัตเชิงโมเลกุลของกำรแพร่ของโมเลกุลคำร์บอนไดออกไซด์และมีเทนใน ZIF-8 นอกจำกนั้น ยัง
ได้ศึกษำโครงสร้ำงของ Layer-Pillar MOFs ด้วยกำรค ำนวณทำงควอนตัม โดยใช้วิธี B3LYP/6-31G(d) 
ซ่ึงค่ำพลังงำนกีดขวำงกำรหมุนและโครงสร้ำงเสถียรที่ได้สอดคล้องกับผลที่ได้จำกกำรทดลอง  



ABSTRACT 
 

Structural and dynamical properties of small gas molecules in metal organic 
framework (MOF) were investigated using quantum chemical calculations and molecular 
dynamics (MD) simulations. The best binding energies of CH4 and CO2 molecules on MOF 
were obtained from the quantum calculations at ONIOM (MP2/6-31G(d,p):HF/6-31G(d,p)) 
with basis set super position error (BSSE). The preferential adsorption sites of gas 
molecules observed from molecular dynamics simulations agree well with those 
obtained from quantum calculations.  
 MD simulations of adsorption and self-diffusion of gas molecules in Zeolitic 
Imidazolate Frameworks (ZIFs), members of MOF family, were conducted. The force-field 
parameters used for the flexible ZIF lattices were developed from Amber parameters. 
The lattice flexibility was needed for the diffusion of guest molecules in the system. The 
partial charges for the lattice atoms were obtained from the “Restrained Electrostatic 
Potential (RESP) charge”, which were calculated from quantum calculations at HF/6-
31G(d). Behaviors of H2, CO2, CH4, C2H6 and C2H4 molecules in ZIF-8 lattice and also their 
structural properties were investigated to understand the adsorption and separation 
processes.  

The Monte Carlo simulations of CO2 and CH4 molecules in ZIF-78 were performed 
to obtain the adsorption isotherms. The force-field parameters validated from the 
adsorption isotherms were, then, used for the MD simulations of CO2 and CH4 diffusions 
in ZIF-78. Moreover, the structures of Layer-Pillar MOFs were optimized using quantum 
calculations at B3LYP/6-31G(d). Their rotational energy barriers and optimum structures 
are comparable with the experiments. 
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รูปที่ 1.1  (ซ้ำย) โครงสร้ำง 1 หน่วยของ MOF วงกลมสีเหลืองแสดงพ้ืนที่ผิวและปริมำตร
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กำรศึกษำนี้  (b) แสดงส่วนประกอบย่อยของ MOF ในบริเวณตัวเชื่อมโยง (linker) 
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 ที่เนื่องมำจำกอนุภำคอ่ืนจ ำนวน N-1 อนุภำคท่ีกระท ำกับ  อนุภำค

ที่ 1 เมื่อ 1F


 คือผลรวมของ 1 3,..., 2, 1,,,1  Nf ji


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รูปที่ 2.2 แรงสุทธิ iF
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 ที่เนื่องจำกอนุภำคอ่ืนๆ N-1 อนุภำคท่ีกระท ำกับอนุภำค i  
เมื่อ i =1, 2, 3 ,…, N 
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ค่ำสัมประสิทธิ์กำรแพร่ของโมเลกุล CH4 ใน ZIF-8 ที่อุณหภูมิ 295 K  
เปรียบเทียบระหว่ำงค่ำ DT ที่ได้จำกกำรทดลอง และ DS จำกกำรค ำนวณด้วย
แบบจ ำลอง AMBER 
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2L
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