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บทที่ 1 
ความส าคัญและทีม่าของปัญหา 

 

  1.1  วัสดุโลหะอินทรีย์ชนิดที่มีรูพรุน: ความส าคัญและการน าไปใช้ประโยชน์ 

วัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน (Metal Organic Frameworks, MOFs) เป็นสารประกอบที่มี
ลักษณะเฉพาะโดย โครงสร้างประกอบด้วย 2 ส่วนคือ ส่วนที่เป็นโลหะ และส่วนที่เป็นสารอินทรีย์ 
รูปแบบของโครงสร้างนั้น มีความหลากหลายและสามารถที่ปรับเปลี่ยนได้ตามความต้องการขึ้นอยู่กับ
ความสามารถในการสังเคราะห์ ด้วยความหลากหลายของโครงสร้างท าให้วัสดุโลหะอินทรีย์สามารถ
น ามาประยุกต์ใช้ประโยชน์ได้หลากหลาย วัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุนกลุ่มแรกที่สามารถสังเคราะห์
ขึ้นได้และมีความสามารถในการจัดเก็บไฮโดรเจนได้เป็นอย่างดีและมีประสิทธิภาพสูง คือสารประกอบ
กลุ่ม Isoreticular Metal Organic Framework (IRMOFs) โดยจากการศึกษาของกลุ่ม Omar Yaghi 
ได้ท าการสังเคราะห์และศึกษาการดูดซับของไฮโดรเจนที่สภาวะต่างๆ โดยโครงสร้างแรกที่ท าการตกผลึก
ได้มีชื่อว่า MOF-5 จากการศึกษาพบว่าหน่วยเล็กท่ีสุดของโครงสร้าง (unit cell) มีลักษณะเป็นลูกบาศก์
สามมิติที่มีพ้ืนที่ภายในเป็นทรงกลมขนาดเส้นผ่านศูนย์กลางประมาณ 18 อังสตรอม มีพ้ืนที่ผิวประมาณ 
00922   ตารางเมตรต่อกรัม และความหนาแน่น 0.6 กรัมต่อลูกบาศก์เซนติเมตร โดยสามารถเก็บ
ไฮโดรเจนได้ 5.4   เปอร์เซ็นต์โดยน้ าหนัก ที่อุณหภูมิ 78 เคลวิน และ 1 เปอร์เซ็นต์โดยน้ าหนัก ที่
อุณหภูมิห้อง ภายใต้ความดัน 02   บาร์ ดังนั้นจึงสามารถที่จะจัดเก็บไฮโดรเจนได้ในพ้ืนที่เล็กๆ ที่
อุณหภูมิต่ า ความดันสูง โดยไม่ต้องท าการแยกใหม่ ปัจจุบันมีการศึกษาวิจัยจ านวนมากเพ่ือให้ได้
ไฮโดรเจนมาใช้เป็นพลังงาน วัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน MOF-5 ได้ถูกศึกษาวิจัยอย่างมากในฐานะ
ของแหล่งกักเก็บไฮโดรเจนที่มีประสิทธิภาพสูง งานวิจัยโดยใช้เทคนิคการจ าลองทางคอมพิวเตอร์ และ
การค านวณทางเคมีควอนตัม ได้ถูกน ามาใช้เพื่อศึกษาปฏิกิริยาการดูดซับของไฮโดรเจนบนโครงสร้างของ 
MOF-5 เพ่ือให้เข้าใจถึงความเสถียร อันตรกิริยา และโครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์ ข้อมูลต่างๆ ที่ได้จาก
การศึกษาจะท าให้ได้ข้อมูลที่เป็นประโยชน์อย่างมากต่องานวิจัยด้านพลังงานจากไฮโดรเจนที่จะน ามาใช้
ในอนาคตอันใกล้นี้ หากสามารถแก้ปัญหาในการจัดเก็บไฮโดรเจนได้ 

 

  1.2  วัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน: โครงสร้างและต าแหน่งจับยึด 

การศึกษาที่ผ่านมาพบว่า โครงสร้างของ MOF-5 ประกอบด้วยหมู่  Zn4O และหมู่                  
1,4-Benzenedicarboxylate (BDC) โดยโครงสร้าง 1 หน่วยประกอบด้วย Zn4O(BDC)3 จัดเรียงตัว
เป็นลูกบาศก์ในสามมิติซึ่งจะต่อกันไปเป็นโครงสร้างที่โปร่งเป็นเครือข่าย โดย Zn4O จะอยู่ที่มุม 
(corner) ของลูกบาศก์และ BDC จะมีลักษณะเป็นตัวเชื่อมโยง (linker) ระหว่างมุม จากการศึกษาวิจัย
พบว่า สามารถเพ่ิมความสามารถในการจัดเก็บไฮโดรเจนได้โดยการปรับเปลี่ยนขนาดโครงสร้างของหมู่  
dicarboxylate ซึ่งเป็นตัวเชื่อมโยง ส าหรับต าแหน่งจับยึดนั้นได้มีผู้เสนอว่าบริเวณมุมและตัวเชื่อมโยง
นั้นสามารถจับยึดกับไฮโดรเจน หรือสารโมเลกุลเล็กๆ (เกสต์โมเลกุล) ได้ โดยเฉพาะอย่างยิ่งที่บริเวณมุม
จะจับยึดได้ดีกว่า 
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รูปที่ 1.1(ซ้าย) โครงสร้าง 1 unit cell ของ MOF วงกลมสีเหลืองแสดงพ้ืนที่ผิวและปริมาตรภายในรู
ของโครงสร้าง และ (ขวา) (a) โครงสร้างเริ่มต้นที่สร้างขึ้นมาส าหรับการศึกษานี้  (b) แสดงส่วนประกอบ
ย่อยของ MOF ในบริเวณตัวเชื่อมโยง (linker) และมุม (corner) 

 
นอกจากวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน เช่น MOF-5 แล้ว ยังมีวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่าย    

รูพรุนอีกชนิดหนึ่ง ชื่อว่า Zeolite Imidazolate Frameworks (ZIFs) ซึ่งเป็นสารประกอบที่มีคุณสมบัติ
คล้ายคลึงกับของซีโอไลต์ทั้งในแง่ของความเสถียร และวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน MOF ในแง่ของ
ความสามารถในการปรับเปลี่ยนให้เกิดความหลากหลายของโครงสร้างได้ง่าย ทั้งนี้โครงสร้างของสาร
ชนิดนี้ประกอบด้วยกลุ่ม (cluster) ของ ZnN4 เชื่อมโยงด้วยหมู่ 2-methylimidazolate (MeIM)2 และ
จัดเรียงตัวตามรูปแบบโครงสร้างของซีโอไลต์ชนิด Sodalite ด้วยการเชื่อมโยงของวงซึ่งประกอบด้วย 
ออกซิเจน 4 และ 6 ตัว โดยเส้นผ่านศูนย์กลางที่แตกต่างกันนี้ท าให้สามารถน าไปเป็นสารคัดแยกแก๊ส
คาร์บอนไดออกไซด์ออกจากแก๊สมีเทนได้ 

 
 
 
 

 
     

 

รูปที่ 1.2 (a) โครงสร้างของซีโอไลต์ชนิด sodalite และ (b) โครงสร้างของ ZIFs ซึ่งประกอบด้วยกลุ่ม
ของ ZnN4 เชื่อมโยงกันด้วยหมู่ 2-methylimidazolate (MeIM)2 วงกลมสีเหลืองแสดงพ้ืนที่ผิวและ
ปริมาตรภายในรูของโครงสร้าง 

นอกจากนี้ ZIFs ยังมีคุณสมบัติโดดเด่นในการเป็นวัสดุกักเก็บแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ซึ่งเป็น
แก๊สเรือนกระจกที่เป็นสาเหตุหลักของปัญหาโลกร้อน จากการศึกษาที่ผ่านมาพบว่า ZIF-68, ZIF-69 
และ ZIF-70 มีความจ าเพาะเจาะจงสูงในการดักจับแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ออกจากแก๊สผสมชนิดอ่ืนๆ 
ยกตัวอย่างเช่น ที่อุณหภูมิ 072  เคลวินและต่ ากว่า สารประกอบ ZIF-69 1 ลิตร สามารถกักเก็บแก๊สได้
ถึง 83 ลิตร เมื่อพิจารณาความเสถียรของสารชนิดนี้ต่อความร้อนและเคมี พบว่า ZIF-8 และ ZIF-11 มี

(a) (b) 
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ความเสถียรของรูพรุนสูงและวัดพ้ืนที่ผิวได้ถึง   10812  ตารางเมตรต่อกรัม อีกทั้งสามารถทนความรัอนได้
ถึง 550 องศาเซสเซียส ด้วยคุณสมบัติโดดเด่นดังกล่าวท าให้ ZIFs กลายเป็นสารประกอบกลุ่มใหม่ที่คาด
ว่าจะน ามาประยุกต์ใช้เป็นวัสดุเก็บกัก และวัสดุคัดแยกแก๊ส เนื่องจากการน าวัสดุชนิดนี้ไปประยุกต์ใช้
เป็นวัสดุกักเก็บและวัสดุคัดแยก จึงมีความจ าเป็นต้องเข้าใจถึงธรรมชาติของการยึดเกาะของเกสต์
โมเลกุล อีกทั้งแรงกระท าต่างๆ ภายในวัสดุชนิดนั้นๆ และในปัจจุบันการศึกษาเจาะลึกถึงระดับโมเลกุล
ของวัสดุชนิดนี้ยังมีไม่มากนัก ดังนั้นการศึกษาทางด้านเคมีคอมพิวเตอร์จึงเข้ามามีบทบาทส าคัญ อีกทั้ง
ท าให้ได้ข้อมูลในระดับโมเลกุลต่างๆ ทั้งทางเชิงโครงสร้างและเชิงพลวัต สุดท้ายจึงน าข้อมูลดังกล่าวมา
ประยุกต์ใช้เพื่อการพัฒนาและออกแบบวัสดุกักเก็บและวัสดุคัดแยกเพ่ือให้มีประสิทธิภาพสูงสุด 

Layer Pillar MOFs เป็นวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน อีกชนิดหนึ่งซึ่งได้รับความสนใจจาก
กลุ่มนักวิจัยในประเทศเยอรมันในการน ามาใช้เป็นวัสดุคัดแยก โครงสร้างของสารประกอบชนิดนี้เกิดจาก
การรวมตัวกันของ Pillar สองมิติโดยจัดเรียงตัวผ่านตัวเชื่อมโยงท าให้เกิดเป็นโครงสร้างสามมิติที่มีขนาด
ของรูพรุนแตกต่างกัน ขึ้นอยู่กับชนิดของตัวเชื่อมโยงที่ใช้ โครงสร้างที่สามารถออกแบบได้นี้ท าให้ Layer 
Pillar MOFs มีความเหมาะสมที่จะน ามาใช้เป็นวัสดุคัดแยก 

 

รูปที่ 1.3 (a) โครงสร้างของกลุ่มโลหะซึ่งถูกล้อมรอบด้วยหมู่ dicarboxylate (b) โครงสร้างสามมิติของ 
Layer Pillar MOFs ซึ่งเกิดจากการรวมตัวกันของแต่ละกลุ่มโลหะเชื่อมโยงกันด้วยตัวเชื่อมโยงชนิด
ต่างๆ  

             

รูปที่1.4 (a) ตัวเชื่อมโยงระหว่างชั้น Pillar (b) ตัวเชื่อมโยงระหว่างกลุ่มโลหะ 

 

(a

) 

(b

) 

(a) (b) 
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โครงสร้างของ Layer Pillar MOFs มีส่วนส าคัญอยู่ 3 ส่วน อันได้แก่ 

 ส่วนที่เป็นกลุ่มโลหะ โดยประกอบด้วยโลหะไอออนประจุบวก 2 นิวเคลียสถูกล้อมรอบด้วย ลิ
แกนด์ประจุลบจ าพวกหมู่ dicarboxylate 

 ตัวเชื่อมโยงชนิดที่ 1 เป็นตัวเชื่อมโยงระหว่างกลุ่มโลหะ ส่วนใหญ่จะเป็นหมู่เบนซีน และ
อนุพันธ์ ดังแสดงในรูปที่ 4b 

 ตัวเชื่อมโยงชนิดที่ 2 เป็นตัวเชื่อมโยงระหว่างแผ่น Pillar อันได้แก่ สารจ าพวก diimine 
(pyrazine) และ diamine (piperazine, DABCO) แสดงโครงสร้างในรูปที่ 4a 

แต่ละกลุ่มโลหะเชื่อมโยงกันด้วยตัวเชื่อมชนิดที่ 1 จากนั้นแต่ละ Pillar นี้มาเชื่อมโยงกันด้วยตัว
เชื่อมโยงชนิดที่ 2 เกิดเป็นโครงสร้างสามมิติซึ่งขึ้นอยู่กับชนิดของโลหะ ตัวเชื่อมโยงระหว่างกลุ่มโลหะ 
และตัวเชื่อมโยงระหว่าง Pillar ดังนั้นโครงสร้างของ Layer pillar MOFs สามารถเปลี่ยนแปลงให้มี
ความเหมาะสมกับการประยุกต์ใช้ได้จากการสังเคราะห์ เมื่อเปลี่ยนแปลงชนิดของโลหะหรือชนิดของตัว
เชื่อมโยง สามารถท าให้เกิดสาร Layer pillar MOFs ชนิดใหม่ขึ้น อย่างไรก็ตามการหาชนิด และการ
วางตัวที่เหมาะสมของตัวเชื่อมโยงเพ่ือให้ได้โครงสร้างที่เหมาะสมกับการน าไปประยุกต์ใช้มีความส าคัญ
เป็นอย่างยิ่ง เพ่ือช่วยลดความยุ่งยาก อีกท้ังลดต้นทุนในการสังเคราะห์ การค านวณทางเคมีคอมพิวเตอร์
สามารถช่วยในการเลือก และท านายโครงสร้างที่เหมาะสมก่อนการสังเคราะห์จริง ยิ่งไปกว่านั้นยัง
สามารถน าข้อมูลที่ได้เป็นแนวทางในการพัฒนา และปรับปรุงโครงสร้างของสารชนิดนี้เพ่ือการน าไปใช้
ประโยชน์ยิ่งๆ ขึ้นไป 

 

  1.3  เกสต์โมเลกุล: ความส าคัญต่อการศึกษา  

นอกจากวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน จะสามารถใช้กักเก็บไฮโดรเจน  ซึ่งจะเป็นประโยชน์
ในการน าไฮโดรเจนมาใช้เป็นพลังงานทดแทนแล้ว มีผู้ศึกษาการใช้ MOFs และ ZIFs มากักเก็บสาร
โมเลกุลขนาดเล็กประเภทอ่ืน ยกตัวอย่างเช่น แก๊สมีเทน และแก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ เป็นที่ทราบกันดี
ว่ามีเทนเป็นองค์ประกอบส่วนใหญ่ของแก๊สธรรมชาติ และด้วยสมบัติทางฟิสิกส์ของมีเทนที่ใช้ในยาน
ยนต์ พบว่ามีมลพิษน้อยที่สุดเมื่อเทียบกับเชื้อเพลิงชนิดอื่น ส่วนคาร์บอนไดออกไซด์ ซึ่งเป็นผลผลิตที่เกิด
จากการเผาไหม้ของเชื้อเพลิงจากยานยนต์ รวมไปถึงจากโรงงานอุตสาหกรรมต่างๆ ซึ่งเป็นตัวสร้าง
มลภาวะทางอากาศ ภาวะเรือนกระจก อันมีผลต่อสุขภาพและการด าเนินชีวิตของผู้คนอย่างมากมาย
ทั้งสิ้น ดังนั้น การกักเก็บไฮโดรเจน และมีเทนเพ่ือน าไปใช้เป็นเชื้อเพลิงทดแทนน้ ามันในอนาคต และการ
กักเก็บคาร์บอนไดออกไซด์เพ่ือลดปริมาณสารที่จะก่อให้เกิดมลพิษทางอากาศ โดยการใช้ประโยชน์จาก
คุณสมบัติทางโครงสร้างของสารในกลุ่ม MOF จึงมีความส าคัญอย่างยิ่ง โดยเฉพาะอย่างยิ่งส าหรับ
การศึกษาทางทฤษฎีโดยการสร้างแบบจ าลองทางคอมพิวเตอร์ และการค านวณอันตรกิริยาด้วยระเบียบ
วิธีทางเคมีควอนตัม จะช่วยลดขั้นตอนและค่าใช้จ่ายในการทดลองได้เป็นอย่างมาก  
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  1.4  เกสต์โมเลกุล: ต าแหน่ง การจับยึด และพฤติกรรมในวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน 

การเข้าใจพฤติกรรมเชิงโมเลกุลของเกสต์โมเลกุลภายในสารโลหะอินทรีย์ที่มีรูพรุน รวมทั้ง
ต าแหน่งที่แน่นอนในการจับยึด น าไปสู่การพัฒนาและออกแบบวัสดุเก็บกักแก๊สชนิดใหม่ หรือปรับปรุง
คุณสมบัติของวัสดุกักเก็บแก๊สที่มีอยู่ให้มีประสิทธิภาพสูงขึ้น อีกทั้งการเข้าใจคุณสมบัติเหล่านี้ ยังมี
ประโยชน์ในแง่ของการน าวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน ไปประยุกต์ใช้ในด้านอ่ืนๆ เช่น ใช้เป็นตัว
แยกแก๊สออกจากกัน หรือใช้เป็นตัวเร่งปฏิกิริยา การศึกษาทางทฤษฎีโดยการสร้างแบบจ าลองเกลต์
โมเลกุลภายในวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน จากนั้นท าการศึกษาด้วยวิธีพลวัตเชิงโมเลกุล ท าให้ได้
ข้อมูลในระดับโมเลกุล และน าไปประยุกต์ใช้ในด้านต่างๆ ดังได้กล่าวมาข้างต้น     

 

  1.4  วัตถุประสงค์ของการวิจัย 
   1.1 เพ่ือศึกษาโครงสร้างและต าแหน่งการจับยึดของวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน ประเภท
ต่าง ๆ 

1.2 เพ่ือศึกษาต าแหน่งและลักษณะการจับยึดของเกสต์โมเลกุลชนิดต่างๆซึ่งได้แก่ H2, CH4, 
C2H6 และCO2  

1.3 เพ่ือศึกษาพฤติกรรมของเกสต์โมเลกุลชนิดต่างๆบนพ้ืนผิวของวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรู
พรุน 

1.4 เพ่ือศึกษาพฤติกรรมของเกสต์โมเลกุลชนิดต่างๆภายในรูของวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรู
พรุน 

 

1.6 ประโยชน์ที่คาดว่าจะได้รับจากงานวิจัย 
ในรูปแบบของงานวิจัยพื้นฐานการศึกษาวิจัยนี้จะน าไปสู่ความเข้าใจความสามารถในการอธิบาย

สมบัติ พฤติกรรม และกลไกของการเปลี่ยนแปลงต่าง ๆ ที่เกิดขึ้น ซึ่งจะเป็นข้อมูลที่มีความส าคัญอย่าง
ยิ่ง สามารถน าไปใช้ได้ในอุตสาหกรรมด้านพลังงานทดแทนที่จะได้น าวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน 
มาใช้ในอนาคต 

นอกจากนี้ยังเป็นการสร้างงานวิจัยให้สามารถแข่งขันได้กับต่างประเทศ ไม่ว่าจะเป็นในรูปแบบ
ของนักวิจัยหรือบัณฑิตระดับปริญญาโท/เอก ตลอดจนการสร้างความร่วมมือกับนักวิจัยในสถาบันอ่ืนทั้ง
ในและต่างประเทศ เพ่ือพัฒนาให้นักวิจัยและงานวิจัยของประเทศไทยเป็นที่ ยอมรับของต่างประเทศ
  

 

หน่วยงานที่น าผลการวิจัยไปใช้ประโยชน์   
ความเข้าใจขั้นพ้ืนฐานในระดับโมเลกุลเกี่ยวกับโครงสร้าง ลักษณะการจับยึด และพฤติกรรม

ต่าง ๆ ไม่ว่าจะเป็นการดูดซับหรือการแพร่ผ่านของสารโมเลกุลเล็ก ๆ ในโครงสร้างวัสดุโลหะอินทรีย์
โครงข่ายรูพรุน จะมีประโยชน์อย่างมากในระยะยาวส าหรับกลุ่มงานด้านพลังงานและสิ่งแวดล้อม ไม่ว่า
จะเป็นอุตสาหกรรมผู้ผลิตพลังงานทดแทน หรือกลุ่มอุตสาหกรรมต่างๆ ที่ใช้พลังงานและปลดปล่อยของ
เสียออกสู่สิ่งแวดล้อม ข้อมูลที่จะได้จากการศึกษาจะก่อให้เกิดประโยชน์ต่อการวิจัยค้นคว้าทางด้านวัสดุ
ศาสตร์และการน าไปใช้ในลักษณะดังกล่าว 
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1.7 งานวิจัยที่เกี่ยวข้อง 
จากการศึกษาจนสามารถได้โครงสร้างแรกของสารในกลุ่มวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน โดย

กลุ่มของ Professor Omar Yaghi ท าให้เกิดการศึกษาและพัฒนาอย่างต่อเนื่องเพ่ือน าวัสดุกลุ่มนี้มาใช้
ประโยชน์ โดยเฉพาะอย่างยิ่งด้านการใช้เป็นวัสดุกักเก็บแก๊สและวัสดุคัดแยก งานวิจัยทั้งทางด้านการ
ทดลองและทางทฤษฎีที่เกี่ยวข้องมีดังต่อไปนี้ 

-   ปี ค .ศ   .0221  Jaheon Kim และคณะ น า MOF ชนิดใหม่ 9 ชนิดมาศึกษาผลของหน่วย
โครงสร้างทุติยภูมิ (secondary building unit) พบว่า โครงสร้างของ MOF ขึ้นอยู่กับหน่วยโครงสร้าง
ทุติยภูมิเช่น เริ่มด้วยโครงสร้างรูปทรงสี่หน้า และโครงสร้างสี่เหลี่ยม สามารถท านายโครงสร้างของ 
MOF-35 หรือ   MOF-31 และ MOF-32 ตามล าดับ 

- ปี ค .ศ   .0222  Tina Düren และคณะ ศึกษาพฤติกรรมการดูดซับของแก๊สมีเทนบนวัสดุโลหะ
อินทรีย์โครงข่ายรูพรุน เปรียบเทียบกับสารจ าพวกซีโอไลต์และท่อนาโนคาร์บอน โดยใช้การจ าลองแบบ
ทางโมเลกุล ผลการค านวณพบว่าปัจจัยซึ่งมีผลต่อการดูดซับ ได้แก่ พ้ืนที่ผิว ปริมาตรของรูพรุน ความ
แข็งแรงของอันตรกิริยา อีกท้ังการกระจายตัวของขนาดรูพรุน 

-  ปี ค .ศ. 20003 Nathaniel L. Rosi และคณะ ศึกษาบริเวณการยึดเกาะของแก๊สไฮโดรเจน
ด้วยวิธีนิวตรอนสแกตเตอริ่ง สเปกโทรสโคปี (Neutron scattering spectroscopy) ที่สภาวะ 4.5% 
โดยน้ าหนักของแก๊สไฮโดรเจนที่อุณหภูมิ 78 เคลวิน ผลการทดลองพบว่าแก๊สไฮโดรเจนส่วนใหญ่จะยึด
เกาะที่บริเวณมุมและตัวเชื่อมโยงของ MOF-5 

- ปี ค.ศ .2005 Claudia F. Braga และ Ricardo L. Longo ค านวณหาแบบจ าลองโครงสร้างที่
เหมาะสมของ IRMOFs โดยพิจารณากลุ่มโลหะ 2 แบบ อันได้แก่ Zn4O(RCOO)6 โดย R = –CH3 หรือ    
–Ph และ (CH3COO)5(Zn4O)(OOC–C6H3X–COO)6(Zn4O)(CH3COO)5 โดย X = H, Br หรือ NH2 ด้วย
วิธีค านวณแบบ AM1, PM3, HF/6-31G, HF/6-31G(d,p), B3LYP/6-31G, B3LYP/6-31G(d,p) และ 
ONIOM(HF/6-31G:PM3) ผลการค านวณพบว่า วิธี AM1, PM3 เพียงพอส าหรับการอธิบายโครงสร้าง
ของ IRMOFs ขนาด Zn4O(RCOO)6 ส่วนผลของ Ab initio (HF) และ DFT (B3LYP) พบว่าสอดคล้อง
กับผลการทดลอง ส่วนวิธี  ONIOM(HF/6-31G:PM3)  เป็นวิธีที่เหมาะส าหรับการอธิบายโครงสร้างและ
แรงกระท าระหว่างโมเลกุลกับ IRMOFs 

- ปี ค.ศ. 2005 Qingyuan Yang และ Chongli Zhong ศึกษาการดูดซับและการแพร่ผ่านของ
ไฮโดรเจนใน MOF โดยใช้วิธีพลวัตเชิงโมเลกุล ผลการค านวณสามารถสรุปได้ว่าไฮโดรเจนเกิดการดูดซับ
ได้ดีที่บริเวณกลุ่มออกไซด์ของโลหะแต่ถ้าเพ่ิมความดันไฮโดรเจนสามารถเกิดการดูดซับได้ที่บริเวณส่วน
เชื่อมโยงที่เป็นสารอินทรีย์ 

- ปี ค .ศ  .2006 Sanyue Wang และคณะ ศึกษาการแยกสารผสม CO2/CH4/C2H6 โดยใช้    
Mn-MOF เปรียบเทียบกับวัสดุชนิดอื่น พบว่าขนาดของรูพรุนเป็นปัจจัยส าคัญในการแยก CO2 ออกจาก
สารประกอบอัลเคน และ Mn-MOF มีขนาดของรูพรุนเหมาะสมท าให้เกิดการจ าเพาะเจาะจงในการแยก
แก๊สสูงโดยเฉพาะในระบบที่เป็นแก๊สผสม ซี่งวัสดุดังกล่าวเหมาะส าหรับน าไปใช้ในการแยกแก๊สใน
โรงงานปิโตรเคม ี

- ปี ค .ศ  .2006 Qingyuan Yang และ Chongli Zhong เปรียบเทียบการน า MOF-5 และ   
Cu-BTC มาใช้ในการแยกแก๊สผสม (Synthetic gas) ให้บริสุทธิ์ ด้วยวิธีการค านวณทางพลวัตเชิง
โมเลกุล ผลการค านวณพบว่าทั้งขนาดรูพรุนและรูปแบบโครงสร้างของ MOFs มีผลต่อแยกแก๊ส และยัง
พบอีกว่า Cu-BTC มีประสิทธิภาพในการแยกแก๊สได้ดกีว่า MOF-5 
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- ปี ค .ศ  .2007 Jonathan L. Belof และคณะ ศึกษาการดูดซับไฮโดรเจนบน MOFs ด้วย
วิธีการจ าลองแบบทางคอมพิวเตอร์พบว่า ไฮโดรเจนเกิดอันตรกิริยากับ MOFs โดยเกิดจากแรงวันเดอร์
วาล แรงระหว่างประจุ ซึ่งอันตรกิริยาแบบโพลาไรเซชันใน MOFs สามารถตรวจสอบได้โดยใช้เทคนิค   
รามานสเปโทรสโคปี (Raman spectroscopy)  ยิ่งไปกว่านั้น อันตรกิริยาแบบโพลาไรเซชันสามารถ
เพ่ิมขึ้นอย่างมีนัยส าคัญอันเนื่องมาจากมีอยู่ของประจุในโครงสร้างที่มีรูพรุนแคบๆ จึงท าให้ MOFs มี
ความเหมาะสมส าหรับการน าไปใช้เป็นวัสดุกักเก็บไฮโดรเจน 

- ปี ค .ศ  .2008 Qingyuan Yang และคณะ ศึกษาถึงอิทธิพลของตัวเชื่อมโยงที่เป็นสารอินทรีย์ 
ขนาดของรูพรุน และลักษณะโครงสร้าง รวมทั้งศึกษาพฤติกรรมของ CO2 ใน MOFs  9 ชนิดเปรียบเทียบ
กับวัสดุชนิดอ่ืนพบว่า MOFs มีความสามารถในการดูดซับ CO2 สูงสุดและขนาดของรูพรุนที่เหมาะสม
อยู่ระหว่าง 1 และ 2 nm  

- ปี ค .ศ  .2008, Jeffery A. Greathouse และ Mark D. Allendorf ค านวณพลวัตเชิงโมเลกุล
เปรียบเทียบแบบจ าลองโครงร่างผลึก 2 แบบ อันได้แก่ โครงร่างผลึกแบบแข็งเกร็ง (Rigid lattice) แล
โครงร่างผลึกแบบยืดหยุ่น (Flexible lattice) โดยมี เอทานอล (ethanol), ไซโคลเฮกเซน 
(cyclohexane) และ คลอโรมีเทน (chloromethane) เป็นตัวถูกดูดซับ ผลการค านวณพบว่าโครงร่าง
ผลึกแบบ flexible มีความจ าเป็นต่อการศึกษาทางด้านโครงสร้างและการดูดซับ 

- ปี ค .ศ 2009, กลุ่มวิจัยของ Sauer J. ค านวณการดูดซับของ H2 ใน MOF-5 ผลการค านวณ
พบว่าวิธี MP2 จะสามารถให้ค่าพลังงานในระบบถูกต้องมากกว่าวิธี DFT ซึ่งได้สอดคล้องกับรายงานการ
ค านวณการดูดซับในระบบอะโรมาติกก่อนหน้านี้ รวมถึงรายงานวิทยานิพนธ์ของ Selphusit N. ภายใต้
กลุ่มวิจัยของ Hannongbua S. ที่ค านวณพลังงานการดูดซับของมีเทนบนระบบอะโรมาติก อย่างไรก็
ตาม ในปี ค .ศ  .2007 Gao Y. และ Zeng X.C. พบว่าระเบียบวิธี DFT โดยการใช้ LDA ร่วมกับ GGA 
เป็นวิธีที่มีความเหมาะสมด้านความถูกต้องและเวลาที่ใช้ในการค านวณมากกว่าวิธี MP2 ซึ่งค านวณได้
ยากส าหรับระบบที่มขีนาดใหญ่    
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บทท่ี 2 

ระเบียบวิธีวิจัย 
 

การค านวณ แอบ อินิชิโอ 
แอบ อินิชิโอ เป็นหนึ่งในจ านวนหลายสิบวิธีที่ใช้ในการประมาณ (Approximation) ทาง

กลศาสตร์ควอนตัม เพื่อท าให้การแก้สมการชเรอดิงเงอร์ (Schrodinger equation) ของระบบที่มีหลาย
อิเล็กตรอนสามารถกระท าได้ ระเบียบวิธี แอบ อินิชิโอ เป็นวิธีที่ยอมรับและใช้มากที่สุดในปัจจุบันใ น
การศึกษาทางด้านเคมีคอมพิวเตอร์ ทั้งนี้สืบเนื่องมาจาก การประยุกต์ระเบียบวิธีแอบ อินิชิโอ มีความ
ยืดหยุ่นสูง นั่นคือ สามารถเลือกใช้ระดับความถูกต้องของผลการศึกษาได้ตามความเหมาะสม ถ้าเลือกใช้
ระดับที่ให้ความถูกต้องสูง ความซับซ้อนในการศึกษาก็จะเพ่ิมมาขึ้น และเวลาที่ใช้ในการค านวณด้วย
เครื่องคอมพิวเตอร์ก็จะเพ่ิมข้ึนตามไปด้วย 

หลักการพ้ืนฐานของระเบียบวิธี  แอบ อินิชิโอ ที่กล่าวถึงเป็นกรณีที่ประกอบด้วย 0 n 
อิเล็กตรอนและ N นิวเคลลียสซึ่งอยู่ที่ในสภาวะพ้ืน (Ground state) โดยอาจแบ่งพิจารณาเป็น 2 
ขั้นตอนดังนี้ 

 
0.1 สร้างตัวกระท าฮามิลโตเนียน0 H 
 ตัวกระท าฮามิลโตเนียนส าหรับระบบที่ประกอบด้วยหลายอิเล็กตรอนและหลายนิวเคลียส
สามารถสร้างข้ึนจากผลรวมของตัวกระท าฮามิลโตเนียนของระบบอิเล็กตรอนเดียว ดังนี้ 
 
 

  
2 2 2 21 1

2

n N n n n
p A

p A p p q pAp pq

Z
H

r r

           [2.1] 

 
เมื่อดรรชนี p และ q แทนอิเล็กตรอนที่ p และ q ดรรชนี A แทนนิวเคลียสที่ A สัญญาลักษณ์ rAP แทน
ระยะทางจากนิวเคลียสที่ A ไปยังอิเล็กตรอนที่ p และ ZAแทนประจุของนิวเคลียสที่ A 
 
2.2 สร้างฟังก์ชันที่คลื่น  
 ฟังก์ชันคลื่นของระบบที่ประกอบด้วยหลายอิเล็กตรอน นิยมเขียนในรูปของ สเลเตอร์ ดีเทอร์
มิแนนต์ (Slater determinant) ดังนี้ 

  
1

2

1 1 1 1

2 2 2 2

2 2 2 2

1 2 3 2

1 2 3 2

1 2 3 2

( )!

( ) ( ) ( ) ... ( )

( ) ( ) ( ) ... ( )

... ... ... ... ...

... ... ... ... ...

( ) ( ) ( ) ... ( )

n

n n n n

n

n

n

   

   

   

   [2.2] 

 หรือ 

 
1

2

1 1 1 1 1 1 1 1

2 2 2 2 2 2 2 2

2 2 2 2 2 2 2 2

1 1 2

1 1 2

1 1 2

( )!

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ... ( ) ( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ... ( ) ( )

... ... ... ... ...

... ... ... ... ...

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ... ( ) ( )

n

n n n n n n n n

n

n

n

       

       

       

  [2.3] 
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เมื่อ j(k) คือออร์บิทัลเชิงสปิน (Spin orbital) ที่ j ส าหรับอิเล็กตรอนที่ k หรือที่นิยมเรียกว่า ออร์บิทัล 
เชิงสปินของหนึ่งอิเล็กตรอน (one-electron spin orbital) ซึ่งประกอบด้วยผลคูณของสองส่วนคือ 
  ส่วนที่แทนการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนในอวกาศ (Space) ซึ่งเรียกว่าสปาเทียลพาร์ท 
(Spatial part) ของออร์บิทัลเชิงสปินหรือที่นิยมเรียกว่า ออร์บิทัลเชิงโมเลกุล แทนด้วย   
  ส่วนที่แทนการหมุนของอิเล็กตรอนในอวกาศ ซึ่งก็คือการหมุนรอบตัวเองของอิเล็กตรอน
นั่นเอง โดยการหมุนจะเกิดขึ้นได้ที่ 0 แบบคือ หมุนตามและทวนเข็มนาฬิกา ส่วนนี้นิยมเรียกว่า สปิน
ฟังก์ชัน (Spin function) แทนด้วยสัญญาลักษณ์   หรือมักจะกล่าวถึงว่าเป็นอิเล็กตรอนที่มีการหมุน
ขึ้น (spin up) และการหมุนลง (spin down) ซ่ึงแทนด้วยสัญญาลักษณ์   และ   ตามล าดับ 
 สมการที่ [2.3] นิยมเขียนลดรูปเป็น 
  

             1

2

1 1 1 1 1

2 2 2 2 2

2 2 2 2

1 1 2 2

1 1 2 2

1 1 2 2 2

( )!

( ) ( ) ( ) ( ) ... ( )

( ) ( ) ( ) ( ) ... ( )

... ... ... ... ... ...

... ... ... ... ... ...

( ) ( ) ( ) ... ( )
( )

n

n n n n

n

n

n n

    

    

    

   [2.4] 

หรือ 
   

1

2
1 2 3 4 2 1 2

1 1 2 2
( )!

( ) ( ) ( ) ( ) ... ( ) ( )
n

n n
n n

         [2.5] 

เมื่อ 1

2( )!n
 เรียกว่าค่าคงที่นอร์มอลไลซ์  (Normalization constant) 

 
 จากสมการที่ [2.2]-[2.5] หากถอดค่าดีเทอร์มิแนนต์ จะเห็นว่า   ประกอบด้วยเทอมต่างๆ
จ านวน (0n) เทอม บวกหรือลบกันอยู่ โดยแต่ละเทอมประกอบด้วยผลคูณของ ออร์บิทัลเชิงสปิน () 
หรือออร์บิทัลเชิงโมเลกุล( ) คูณกับสปินฟังก์ชัน( )จ านวน 0n เทอมเช่น 

]...........}..{}{......)}2()12().......4()3()2()1([{
)!2(

1
2211  nn

n
nn  (2n) เทอม 

                 [2.6] 

]...........}..{}{......)}2()12().......4()3()2()1([{
)!2(

1
2211  nn

n
nn   [2.7]

      
 ออร์บิทัลเชิงโมเลกุล จะสร้างขึ้นจากผลรวมเชิงเส้น (linear combination) ของ ออร์บิทัลเชิง
อะตอม ( ) ท าให้เกิดชื่อย่อ LCAO-MO (Linear Combination of Atomic Orbital to form 
Molecular Orbital) ตังอย่างเช่น ออร์บิทัลเชิงโมเลกุลที่ I ( i ) สามารถสร้างจากผลรวมเชิงเส้นของ 
ออร์บิทัลเชิงอะตอม จ านวน k ออร์บิทัล โดยมีสัมประสิทธิ์การรวมกัน (Combination 
coefficient,

i
c )1 

จ านวน k ค่าดังนี้ 
 โดย k จะมีค่าได้ไม่จ ากัด แต่จะต้องมากกว่าหรือเท่ากับครึ่งหนึ่งของจ านวนอิเล็กตรอนทั้งหมด
ของระบบที่ก าลังพิจารณา นั่นคือ kn 
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 เนื่องจากจะต้องกล่าวถึง ออร์บิทัลเชิงโมเลกุล ออร์บิทัลเชิงสปิน ออร์บิทัลเชิงอะตอม บ่อยมาก 
ดังนั้น จึงใช้สัญลักษณ์ MO, SO และ AO แทน ตามล าดับ 
 
0.2 การแก้สมการชเรอดิงเงอร์ 
 หลังจากได้ตัวกระท าฮามิลโตเนียนและฟังก์ชันคลื่นส าหรับระบบที่ประกอบด้วย 2n 
อิเล็กตรอนและ N นิวเคลียสที่สภาวะพ้ืนแล้ว สามารถ น าไปค านวณพลังงานของระบบได้จากสมการ 
ชเรอดิงเงอร์ 
   H E                                                                  [2.8] 
 
และเมื่อน าสังยุคของจ านวนเชิงซ้อน (Complex conjugate) ของฟังก์ชันคลื่น * คูณสมการ [2.8] 
แล้วหาปริพันธ์ ส าหรับแต่ละจุดเฟส-สเปซ (Phase space point, d )2 ของทั้งฟังก์ชันหรือออร์บิทัลที่
แทนการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนในอวกาศ ( ) และที่แทนการเคลื่อนที่รอบตังเองหรือการหมุน 
(Spinning) ของอิเล็กตรอน ( ) จะได้ 
 
   H d E d             [2.9] 

 
โดย   d*  = 1 เนื่องจาก   มีสมบัติเชิงตั้งฉากปรกติ (Orthonormal) ดังนี้ 

 
   *E H d              [2.10] 
 
หรือมกันิยมแทนด้วย bra-ket notation ที่เสนอโดย Dirac ดังนี้ 
 
    ||* HE       [2.11] 

 
โดยการแทนค่า H และ  ในรูปของ SO() ลงในสมการที่ [2.12] จากนั้น จัดรูปสมการใหม่ และโดย
อาศัยสมบัติเชิงตั้งฉากปรกติของสปินฟังก์ชัน  และ  จะท าให้การหาปริพันธ์สมการที่ [2.11] ]ลดรูป
จากการหาปริพันธ์ SO ไปเป็นการหาปริพันธ์เฉพาะสปาเทียลพาร์ท ของ SO ซึ่งก็คือ MO () และผล
ที่ได้คือ 
 
 
 

1ดรรชนีอักษรกรีก , , , ...จะใช้ส าหรับ MO และตัวแปรที่เกีย่วกับ MO ส่วน ดรรชนี i, j, k,..... จะใช้ส าหรับ AO 
และตัวแปรที่เกี่ยวกับ AO 
2อาจมองว่า 0  และ  คือปริมาตรทั้งหมดที่จะพบอิเล็กตรอนท่ีอยู่ใน 0  (หรือ) และ  และสามารถ
แบ่งเป็นปริมาตรย่อย d0d และ dจ านวนมากตามล าดับ 
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E 2 H (2J K )el

ii

i

n

i

n

ij ij

j

n

          [2.12] 

 H h p dii i
c

i 
  ( ) ( ) ( )1 1 1        [2.13] 

 J
r

d dij i j i j  
     ( ) ( ) ( ) ( )1 2

1
1 2

12
1 2      [2.14] 

 K
r

d dij i j j i  
     ( ) ( ) ( ) ( )1 2

1
1 2

12
1 2      [2.15] 

 h (p)
1

2

Z

r

c

p

2 A

A pA

N

           [2.16] 

 
โดย 1  คือ จุดเฟส-สเปซของการหาปริพันธ์ 1  และ )( phc  คือ ตัวกระท าคอร์ฮามิลโตเนียน (Core 
Hamiltonian operator) ส าหรับหนึ่งอิเล็กตรอน (ในสมการแทนด้วยอิเล็กตรอนที่ p) ที่เคลื่อนที่อยู่ใน
สนามของนิวเคลียสทั้ง N นิวเคลียส 
 พลังงานที่ได้ในสมการที่ [2.12] เรียกว่าพลังงานอิเล็กทรอนิก (electronic energy0 Eel) ทั้งนี้
เนื่องจากตัวกระท าฮามิลโตเนียน เกี่ยวข้องกับอิเล็กตรอนเท่านั้น ยังไม่รวมพลังงานการผลักระหว่าง
นิวเคลียส (Enu) ซึ่งค านวณได้จาก 

    
N N

nu A B

A B AB

Z Z
E

r
      [2.17] 

เมื่อ A และ B คือดรรชนีแทนนิวเคลียสที่ A และ B ตามล าดับ ดังนั้นพลังงานรวม (Total energy, 
Etotal) ของระบบ จึงสามารถค านวณได้จาก 
 
    nueltotal EEE       [2.18] 
 

การหาปริพันธ์ตามสมการที่ [2.13]-[2.16] เพ่ือหาค่าพลังงานในสมการที่ [0.12] ไม่สามารถ
กระท าได้เนื่องจากชุดของสัมประสิทธิการรวมกันเชิงเส้นตรง (

i
C ) ของ AO เพ่ือสร้าง MO เป็นตัวแปร

ที่ไม่ทราบค่า ดังนั้น ฮาร์ทรี (Hartree) และ ฟอคก์ (Fock) จึงได้เสนอวิธีการเพ่ือแก้ปัญหาดังกล่าวโดย
อาศัยหลักการแปรผัน (variation principle) หรือ ระเบียบวิธีตัวคูณที่ไม่สามารถท านายค่าได้ของ   
ลากรานจ์ (Lagranges method of undetermined multipliers) ซึ่งน าไปสู่ชุดของสมการที่รู้จัก
ทั่วไปคือสมการฮาร์ทรี-ฟอคก์ (Hartree-Fock equation)ตามสมการที่ [2.20] 

    (1) (1) 2 (1) (1)
n

c

j j

j

F h J K      [2.19] 

เมื่อ hc(1) ยังคงหมายถึงตัวกระท าคอร์ฮามิลโตเนียนส าหรับหนึ่งอิเล็กตรอนส่วน )1(jJ และ )1(jK

ค่อนข้างจะซับซ้อน สามารถหาดูได้ในต าราเคมีควอนตัมทั่วไป 
 สมการที่ [2.19] ยังอยู่ในรูปของ MO จากนั้น รูธาน (Roothaan-Hartree-Fock equation) 
ในรูปของสมการเมทริกซ์ได้เป็น 
    SCFC        [2.20] 
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เมื่อ F คือ ฟอคก์ เมทริกซ์ (Fock matrix), C คือเมทริกซ์ของชุดของค่าคงที่ 
vC , S คือเมทริกซ์ของ

การคาบเกี่ยว (overlap matrix) และ   คือเมทริกซ์ของพลังงานออร์บิทัล (orbital-energy matrix)  
 การแก้สมการรูธาน-ฮาร์ทรี-ฟอคก์ ซึ่งเป็น ขั้นตอนสุดท้ายของการแก้สมการชเรอร์ดิงเงอร์ตาม
ระเบียบวิธี แอบ อินิชิโอ ก็คือการหาค่าชุดของค่า 

vC ที่ดีที่สุด เพราะสามารถน าค่า 
vC  ไปหาค่า Eel, 

,  และ   ที่ต้องการได้ ขั้นตอนการหาค่าชุดของ 
vC ที่ดีที่สุด 

  
2.4 ระเบียบวิธีการจ าลองแบบพลวัตเชิงโมเลกุล (Molecular Dynamics Simulation) 
 
หลักการพื้นฐานของระเบียบวิธี โมเลคิวลาร์ไดนามิกส์ ประกอบด้วยขั้นตอนต่างๆ ดังนี้ 

ก. ก าหนดโครงสร้างเริ่มต้น ซึ่งหมายถึงการบรรจุอะตอม โมเลกุล ไอออน หรืออนุภาคที่ต้องการ
ลงในภาชนะตามความหนาแน่น ความเข้มข้น ความดัน อุณหภูมิและสภาวะต่างๆ เหมือนจริง
ในห้องปฏิบัติการ สมมุติให้มีจ านวน N อนุภาค 

ข. ค านวนแรงกระท าจ านวน N-1 แรง ที่กระท ากับแต่ละอนุภาค เช่น แรงกระท ากับอนุภาคที่ i 
จะมีจ านวน N-1 แรงประกอบด้วย ijf


 เมื่อ j = 1,2,3,…N-1 หรือแรงกระท ากับอนุภาคที่ 1 

จ านวน N-1 แรงทีเ่นื่องมาจากอนภาคอ่ืนๆ ทั้ง N-1 อนุภาค ได้แก่ ijf


 เมื่อ j=1,2,3,…,N-1 ดัง

แสดงในรูปที่ 2.2 

 
 
 

 
 
 

รูปที่ 2.1 แรงกระท า jf1


 ที่เนื่องมาจากอนุภาคอ่ืนจ านวน N-1 อนุภาคท่ีกระท ากับอนุภาคท่ี 1 เมื่อ 

1F


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


 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

รูปที่ 2.2 แรงสุทธิ iF


  ที่เนื่องจากอนุภาคอ่ืนๆ N-1 อนุภาคท่ีกระท ากับอนุภาค i เมื่อ i=1, 2, 3,…, N 
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ค. เคลื่อนอนุภาค i ที่มีมวล im  ด้วยแรง 
iF


 (รูปที่ 2.3) ไปที่โครงสร้างใหม่ ตามสมการที่ [2.21a] 

                                               [2.21a] 
 

 
t

v
m i

i







        [2.21b] 

 

    
t

m i
i








2

     [2.21c] 

                                                                                                   
เมื่อ ii va


,  และ i


 คือ ความเร่ง (Accelerate) ความเร็ว (Velocity) และระยะทางที่เคลื่อนที่ไปของ

อนุภาค i และ t  คือขั้นเวลา (Time step) เป็นระยะเวลาที่ทราบค่าที่ก าหนดให้มีค่าคงที่ 
ดังนั้น หากก าหนดระยะเวลา ให้มีค่าใดค่าหนึ่งเช่น t  = 1 fs ก็จะสามารถทราบได้ว่าอนุภาคที่มีมวล 
m และถูกกระท าด้วยแรง F


 จะเคลื่อนที่ไปในทิศทางใด เป็นระยะทาง (  ) เท่าใด นั่นคือ สามารถ

ทราบพิกัด0 ความเร็ว และความเร่ง ของอนุภาคนั้นๆ ที่เวลา, 2 t , 3 t  , …, ได ้
จากนั้น ท าซ้ าขั้นตอนที่ (ข) และ(ค) ตามรูปที่ 2.3 โดย 

 ถ้าระบบยังไม่เข้าสู่สมดุล ไม่ต้องเก็บพิกัด ความเร็วและ/หรือความเร่งของอนุภาค 

 หลังจากที่ระบบเข้าสู่สมดุลแล้วต้องเก็บพิกัด ความเร็วและ/หรือความเร่งของทุก
อนุภาคไว้เพ่ือใช้ในการวิเคราะห์ผลเพ่ือให้ได้สมบัติทางโครงสร้างและสมบัติไดนามิกส์
ที่ต้องการ 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

รูปที่ 2.3 แผนภาพแสดงกระบวนการค านวณ ตามระเบียบวิธีพลวัตเชิงโมเลกุล 
        

(ก) ก ำหนดโครงแบบและควำมเร็ว v  เร่ิมตน้ 

(ข) ค ำนวนแรง iF


 ท่ีกระท ำกบัอนุภำคท่ี i ซ่ึงมี

มวล im  

(ค) เคล่ือนอนุภำคไปโครงแบบใหม่ v  

โดย iii amF


  

เก็บ },,{},,,{ ziyixiiii vvvzyx
  

และ },,{ ziyixi aaa
  
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 บทท่ี 3 
ผลการค านวณและอภปิราย 

 
3.1 การศึกษาวัสดุรูพรุน MOFs 

MOFs เป็นวัสดุรูพรุนที่กลุ่มวิจัยได้ให้ความส าคัญในการศึกษามาตลอด การศึกษาบริเวณการ
ยึดจับที่เหมาะสมที่สุดของโมเลกุล CH4 และ CO2 บริเวณภายใน MOF-5 ด้วยการค านวณทางเคมี
ควอนตัม [เอกสารแนบที่  1 ] พบว่าวิธีการค านวณแบบ ONIOM ที่ ระดับความถูกต้อง                 
MP2/6-31G(d,p):HF/6-31G(d,p) เป็นวิธีที่เหมาะสมในด้านเงื่อนไขเวลาและความถูกต้อง รวมถึงพบว่า
ค่าผิดพลาดที่เกิดจากการใช้ basis set ไม่สมดุล (BSSE) มีผลต่อการค านวณและจ าเป็นจะต้องได้รับการ
แก้ไข และยังพบว่าขนาด ของระบบที่มี 1 linker (SINGLE ในรูปที่ 3.1) พอเพียงส าหรับการค านวณ
พลังงานการยึดจับของ CH4 แต่จ าเป็นจะต้องใช้อย่างน้อย 3 linker (TRIPLE ในรูปที่ 3.1) โดย
โครงสร้างการยึดจับจะจัดเรียงตัวเป็น ในแบบตั้งฉากกับบริเวณหมู่โลหะ (รูปสี่เหลี่ยมในรูปที่ 3.1)  และ
มีพลังงานยึดจับเป็น -3.64 และ -9.27 kJ/mol ตามล าดับ 

 
รูปที่ 3.1 ขนาดของระบบและการจัดเรียงตัวของเกสต์โมเลกุล ที่ต าแหน่ง linker และ corner [4] 

 

การศึกษาต่อมา สมบัติเชิงโครงสร้างและพลวัตของการดูดซับเกสต์โมเลกุล CO2 ใน MOF-5 
โดย ระเบียบวิธีพลวัตเชิงโมเลกุล ด้วยโปรแกรม DL_POLY 2.20 ซึ่งใช้โครงสร้าง MOF-5 ขนาด 2x2x2 
หน่วยเซลล์ พบว่าต าแหน่งและการจัดเรียงตัวของ CO2 สอดคล้องกับผลที่ได้จากการศึกษา ด้วยวิธีทาง
เคมีควอนตัม [เอกสารแนบที่ 1] ส่วนเกสต์โมเลกุล CH4 และ C6H6 ก าลังอยู่ระหว่างการค านวณ 

 

3.2 การศึกษาวัสดุรูพรุน ZIF-7, ZIF-8, ZIF-11 และ ZIF-78 

การค านวณเชิงควอนตัมส าหรับต าแหน่งการยึดจับและพลังงานการยึดจับของโมเลกุล H20 CO2 
และ CH4 เป็นการหาขนาดส่วนของโครงข่ายและระดับการค านวณที่เหมาะสม โดยการเปลี่ยนแปลง
ขนาดส่วนของโครงข่ายเช่นการลดรูปหมู่อินทรีย์ หรือการตัดมาเฉพาะส่วนของรูพรุน ขั้นตอนนี้จ าเป็น
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จะต้องมีความแม่นย าสูง โดยมีรายงานผลการศึกษาเบื้องต้นแล้ว [เอกสารแนบที่ 0] แต่ยังจ าเป็น ต้อง
วิเคราะห์ และอภิปรายผลอย่างละเอียดอีกครั้ง 

ในระหว่างด าเนินการค านวณทางเคมีควอนตัม การศึกษาด้วยวิธีพลวัตเชิงโมเลกุลก็ได้
ด าเนินการขนานกันไป โครงสร้างผลึกที่ได้จากการทดลองของ ZIF-8 ถูกใช้เป็นโครงสร้างเริ่มต้นส าหรับ
การค านวณพลวัตเชิงโมเลกุล โดยให้มีขนาดเป็น 2x2x2 unit cell (รูปที่ 3.2) ส าหรับ ZIF-8 ที่มี
โครงสร้างผสมระหว่าง Zeolite และ Imidazole ในการศึกษานี้ได้ประยุกต์ใช้แบบจ าลองแรงกระท า
ภายในและระหว่างโมเลกุล DREIDING และ AMBER ในโปรแกรม DLPOLY เพ่ือศึกษาความยืดหยุ่น
ของโครงสร้าง ZIF-8  

 
รูปที่ 3.2 โครงสร้างผลึกของ ZIF-8 

ผลการศึกษาเบื้องต้นพบว่าแบบจ าลอง DREIDING ถูกสร้างขึ้นมาให้มีรูปแบบอย่างง่ายที่มี
พารามิเตอร์และชนิดของอะตอมไม่มากนัก รวมถึงการก าหนดให้ค่าคงที่ของแรงส าหรับพันธะภายใน
โมเลกุลเป็น 700 , 1400 และ 2100 kcal/mol ส าหรับพันธะเดี่ยว พันธะคู่ และพันธะสาม ตามล าดับ 
ซึ่งเป็นค่าท่ีค่อนข้างสูง เมื่อเทียบกับตัวแบบอื่นๆ ดังนั้นจึงไม่น่าแปลกใจที่ผลการศึกษาได้ระบบที่มีความ
ยืดหยุ่นน้อย และใกล้เคียงกับโครงสร้างเริ่มต้น อย่างไรก็ตามเนื่องจากโดยปกติการใช้งานแบบจ าลอง 
DREIDING จะไม่มีแรงที่เกิดเนื่องมาจากประจุ ดังนั้นการเกิดแรงระหว่างโครงสร้าง ZIF-8 กับเกสต์
โมเลกุล จึงมีแต่ส่วนที่เป็น short-length VDW เท่านั้น การใช้แบบจ าลอง DREIDING จึงไม่น่าจะ
เหมาะในบางกรณีที่แรงระหว่างประจุมีความส าคัญ เช่นกรณีเกสต์โมเลกุลมีความเป็นขั้วสูง 

ในขณะที่แบบจ าลอง AMBER ถูกพัฒนาเพื่อใช้ในระบบสารอินทรีย์และชีวโมเลกุล พารามิเตอร์
ต่างๆ ของ Zn ถูกพัฒนาขึ้นมาเพ่ิมเติมเพ่ือใช้ในระบบชีวโมเลกุลที่มี Zn เป็นองค์ประกอบอยู่หลาย
ระบบ ส าหรับประจุของอะตอมในระบบสามารถค านวณได้โดยวิธี Restrained Electrostatic 
Potential (RESP) ซ่ึงมีการค านวณทางเคมีควอนตัมเข้ามาเกี่ยวข้อง และขึ้นอยู่กับระดับการค านวณ
ด้วย ในรูปที่ 3.2 แสดงผลการค านวณโครงสร้างพลวัตของ ZIF-8 โดยแบบจ าลอง DREIDING ซึ่งเป็น
ระบบไม่มีประจ ุและ AMBER ที่มีประจุที่ได้จาก RESP และ ESP ซึ่งได้มาจากการค านวณด้วยควอนตัม
ที่ระดับ HF/631G(d) (ซึ่งเป็นที่แนะน าจากผู้สร้างแบบจ าลอง)  จะเห็นได้ว่า เมื่อใช้แบบจ าลอง AMBER 
จะได้โครงข่ายที่มีความยืดหยุ่นมากกว่า DREIDING แต่เมื่อประยุกต์ใช้ประจุที่ RESP และ ESP (ตารางที่ 
2.1) ในแบบจ าลอง AMBER พบว่าโครงข่ายมีความเสียรูปไป โดยมีระยะห่าง Zn-N เกิดขึ้นที่ ประมาณ 
1.1อังสตรอม แทนที่จะเป็นประมาณ 2.0 อังสตรอม และข้ึนอยู่กับชนิด (ขนาด) ของประจุด้วย 
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รูปที่ 3.3 โครงสร้างของ ZIF-8 โดยใช้ ฟังก์ชันการกระจายเชิงรัศมี Zn-N เป็นตัวชี้วัด 

 
ตารางท่ี 3.1 ชนิดอะตอมและประจุ RESP และ ESP ที่ได้จากข้อมูลการค านวณโดยวิธี HF/6-31G(d) 

ชนิดอะตอม RESP ESP 
Zn +1.266 +0.74 
N -0.704 -0.54 
CC -0.177 -0.58 
H4 +0.113 +0.13 
CR +0.802 +0.69 
CT -0.496 -0.52 
HC +0.098 0.012 

 

ดังนั้นเพื่อยืนยันถึงความจ าเป็นต้องเลือกใช้แบบจ าลองที่มีแรงกระท าเหมาะสม จึงมีการจ าลอง
แบบพลวัตเพ่ือศึกษาการดูดซับของ H2 และ CH4 ใน ZIF-8 (รูปที่ 3.5 - 3.4) ขึ้นในการวิจัยนี้มีความ
ร่วมมือของนักวิจัยทั้งจากส่วนทฤษฎีและการทดลอง ซึ่งสอดคล้องกับโครงการวิจัยของฝ่ายเยอรมัน    
ผลการศึกษานี้ได้ถูกตีพิมพ์แล้วในวารสารนานาชาติ ดูรายละเอียดใน [เอกสารแนบที ่3] 

ผลการค านวณท่ีผ่านมาสามารถบ่งชี้ได้ถึงความจ าเป็นที่จะต้องมีการพัฒนาแบบจ าลองที่มีความ
เฉพาะเจาะจงกับแต่ละระบบที่ศึกษา เพ่ือให้ได้ค่าพารามิเตอร์ ค่าคงที่ของแรง และการกระจายประจุ
ของอะตอมมีความสอดคล้องกันทั้งท่ีเป็นโครงข่ายและเกสต์โมเลกุล 
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รูปที่ 3.4 ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของโมเลกุล H2 ใน ZIF-8 ที่อุณหภูมิ 295 K เปรียบเทียบระหว่าง
แบบจ าลอง DREIDING และ AMBER 

 

 
รูปที่ 3.5 ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของโมเลกุล CH4 ใน ZIF-8 ที่อุณหภูมิ 295 K เปรียบเทียบระหว่าง
แบบจ าลอง DREIDING และ AMBER 
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รูปที่ 3.6 ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของโมเลกุล CH4 ใน ZIF-8 ที่อุณหภูมิ 295 K เปรียบเทียบระหว่างค่า 
DT ที่ได้จากการทดลอง และ DS จากการค านวณด้วยแบบจ าลอง AMBER 

 

นอกจากนั้นยังมีผลรายงานเบื้องต้น [เอกสารแนบที่ 4] ด้วยวิธีพลวัตเชิงโมเลกุลของ H2 และ 
CO2 ด้วยตัวแบบ AMBER ที่ปรับปรุงพารามิเตอร์บางส่วน พบว่าโดยต าแหน่งการจับยึดของ H2 จะอยู่ที่
บริเวณ C_CC ส่วน CO2 จะยึดจับที่บริเวณ C_CT (รูปที่ 3.7) ซึ่งรวมถึงการศึกษาที่มีการเปลี่ยนแปลง
จ านวนโมเลกุลเกสต์ต่อหนึ่งหน่วยเซลล์ของโครงข่ายพบว่า โครงสร้างการยึดจับจะไม่เปลี่ยนแปลงเมื่อ
จ านวนโมเลกุลเปลี่ยนไป (รูปที่ 3.7) 

 
รูปที่ 3.7 การระบุต าแหน่งต่างๆ ของหมู่ imidazole ในโครงข่าย ZIF-8 
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รูปที่ 3.8 โครงสร้างการจับตัวของ a)  H2 และ b) CO2 ใน ZIF-8 เมื่อมีการแปรผันจ านวนโมเลกุลเกสต์
ต่อหนึ่งหน่วยเซลล์ของโครงข่าย 

 

ทางคณะผู้วิจัยพบว่าการดูดซับ และการแพร่ของแก๊ส CO2 ในวัสดุ ZIF-8 ดังกล่าว มีความ
ซับซ้อนมาก เนื่องจากความเป็นขั้วเหนี่ยวน า (Induced dipole) ของโมเลกุล ดังนั้นจึงมีความจ าเป็น
จะต้องมีการเลือกและปรับปรุง force field ชุดใหม่ที่เหมาะสมมากกว่า โดยใช้ข้อมูลจุดพลังงานจาก
การค านวณทางเคมีควอนตัมมาช่วยในการปรับปรุงพารามิเตอร์ของแรงอันตรกิริยาระหว่าง CO2 และ
โครงข่าย  ZIF-8 และทดสอบความถูกต้องของพารามิเตอร์ด้วยการเปรียบเทียบสมบัติต่างๆ ของระบบ
จากการจ าลองแบบพลวัตเชิงโมเลกุลกับข้อมูลทางการทดลอง โดยรายละเอียดของการศึกษาจะแสดงใน
เอกสารอ้างอิง [เอกสารแนบที่ 4] และทดสอบความถูกต้องของพารามิเตอร์ด้วยการเปรียบเทียบสมบัติ
ต่างๆ ของระบบจากการจ าลองแบบพลวัตเชิงโมเลกุลกับข้อมูลทางการทดลอง อยู่ในระหว่างการ
ตรวจสอบผลการศึกษา และวิเคราะห์ผลให้ละเอียดส าหรับเขียนบทความวิจัยเพื่อเผยแพร่ต่อไป 

นอกจากนั้นทางคณะผู้วิจัยยังมีการศึกษาการดูดซับ และการแพร่ของโมเลกุล  C2H6 และ C2H4 
ในวัสดุชนิดนี้อีกด้วย ทั้งนี้การทราบถึงสมบัติการดูดซับและสมบัติทางพลวัต (ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่, 
Self- diffusion coefficient, DS) จะท าให้ทราบถึงสมบัติการแยกของโมเลกุลทั้งสองชนิดโดยวัสดุโลหะ
อินทรีย์ชนิด ZIF-8 จากการศึกษาพบว่าค่า DS ของ C2H6 ที่ได้จากค านวณมีค่าใกล้เคียงกับค่า DS ที่ได้
จากการวัดด้วยเทคนิค Infrared Spectroscopy (IR) และ Nuclear Magnetic Resonance (NMR) 
จากนักวิจัยร่วมฝ่ายเยอรมัน  แต่พบว่าโครงสร้างภายในของ ZIF-8 นี้มีการผิดรูป เมื่อท าการจ าลอง
พลวัตเชิงโมเลกุลใน NPT ensemble  คณะผู้วิจัยจึงต้องท าการปรับปรุง Force field ชุดใหม่ให้

H_HT 

C_CT 

 C atom O atom 

a) 

b) 
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สามารถอธิบายโครงสร้างของ ZIF-8 ให้ถูกต้อง แต่ค่า Ds ของแก๊ส C2H6 และ C2H4  ที่ได้นั้นไม่
สอดคล้องกับการทดลอง จึงมุ่งประเด็นไปที่ปัจจัยส าคัญอีกประการหนึ่งคือ ค่าคงที่ของแรงของพันธะ 
Zn-N ในโครงสร้างของ ZIF-8 ผลการวิจัยดังกล่าวนั้นอยู่ในระหว่างการด าเนินการเพ่ือจะเผยแพร่ใน
วารสารระดับนานาชาติ [เอกสารแนบที่ 5] 

คณะผู้วิจัยตระหนักถึงความส าคัญของค่าพารามิเตอร์และประจุที่ใช้ในท าแบบจ าลองพลวัตเชิง
โมเลกุล แม้ว่ากระบวนการปรับปรุงพารามิเตอร์จะซับซ้อน แต่กระบวนการเพ่ือที่จะได้มาซึ่งพารามิเตอร์
ที่น่าเชื่อถือ นั้นเป็นโอกาสส าคัญที่จะท าให้กลุ่มวิจัยได้เปรียบและจะเป็นระดับแนวหน้าเช่นเดียวกับที่
ทางกลุ่มได้บุกเบิกการใช้ตัวแบบโครงข่ายที่ยืนหยุ่นซึ่งจ าเป็นต่อการศึกษาการดูดซับและการแพร่ของ
แก๊สต่างๆ ในวัสดุรูพรุน MOF 

ในกรณีของโครงข่าย ZIF-11 จะมีอะตอมโลหะเป็น Zn ถูกเชื่อมโยงโดย 2- Benzimidazolate 
(C7H5N2, bIm) โดยอะตอมต่างๆ ในโมเลกุลนี้ และโมเลกุล CO2 แสดงในรูปที่ 3.9  ซึ่งส่วนย่อยเล็กที่สุด
และใช้เป็นจุดเริ่มต้นของการศึกษาคือการค านวณแรงกระท าระหว่าง C7H5N2 กับ CO2 โดยมีตัวอย่าง
โครงสร้างการจับตัวในรูปแบบต่างๆ ทั้งหมด 34 รูปแบบ รวมเป็นจุดพลังงานเดี่ยวกว่า 1000 จุด 
ตัวอย่างบางรูปแบบแสดงในรูปที่ 3.10 แรงกระท าระหว่างโมเลกุล ใช้ระดับการค านวณ HF/6-31G(d) 
ซึ่งเป็นระดับการค านวณเดียวกับที่ใช้ในการพัฒนาแบบจ าลองทั่วไปของแรงกระท าเช่น AMBER หรือ 
UFF และโครงสร้างที่มีพลังงานเสถียรสุดมีค่าเป็น -2.07 kcal/mol แสดงได้ในรูปที่ 3.11 

 
รูปที่ 3.9 โครงข่าย ZIF-11 และโมเลกุล CO2 
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รูปที่ 3.10 ตัวอย่างโครงแบบส าหรับค านวณแรงกระท าระหว่าง bIm และโมเลกุล CO2 โดยแต่ละจุด
ค านวณโมเลกุล CO 0  เคลื่อนที่ไปตามแนวเส้นทางที่ก าหนด 

 
รูปที่ 3.11 โครงสร้างและพลังงานที่ดีท่ีสุดของ CO0–bIm 

 

เมื่อน าผลการค านวณจุดพลังงานเดี่ยวที่ได้จากระเบียบวิธีควอนตัมมาเป็นข้อมูลเพ่ือปรับเปลี่ยน
แรงกระท าเฉพาะพารามิเตอร์ A และ B ในส่วนของแรงระหว่างโมเลกุลที่อยู่ในรูปสมการ 
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ซึ่งได้ผลแสดงการเปรียบเทียบกับ AMBER และ UFF ดังรูปที่ 3.11 
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รูปที่ 3.12  การเปรียบเทียบพารามิเตอร์ ΔECC, ΔE_AMBER, ΔE_UFF และ ΔE_R_LM ส าหรับโครงสร้าง 
CO2–bIm 

 

จะเห็นได้ว่าพารามิเตอร์ที่ได้ใหม่ ΔE_R_LM จากการใช้ข้อมูลทางควอนตัม ΔECC มีความ
แตกต่างโดยให้ค่าพลังงานต่ ากว่าที่ได้จากตัวแบบแรง AMBER (ΔE_AMBER) และ UFF (ΔE_UFF) 
ประมาณ 4 เท่า แม้จะมองในแง่ความแตกต่างที่ค่าพลังงานเป็นประมาณแค่ -1.5 kcal/mol แต่เมื่อ
น าไปใช้ในการจ าลองแบบ ค่านี้อาจจะส่งผลให้ได้สมบัติต่างๆ แตกต่างกันได้มาก 

ในส่วนของวัสดุโลหะอินทรีย์ชนิดเลียนแบบซีโอไลต์ ZIF-78 ซึ่งมีการศึกษาแล้วว่าสามารถถูก
น ามาใช้เพ่ือแก๊ส CO2 ออกจากแก๊สอ่ืนๆ ได้ดีที่สุด ทางกลุ่มวิจัยได้ทดสอบ force field ที่ใช้โดยการ
เปรียบเทียบ adsorption isotherm ที่ได้จากการจ าลองมอนติคาร์โลกับค่าที่ได้จากการทดลอง เมื่อได้ 
force field ที่เหมาะสมแล้ว ได้น าไปใช้ในการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลของ CO2 ใน ZIF-78 โดยใช้
โปรแกรม Material Studio Package ผลการศึกษานี้ได้ถูกเขียนเป็นบทความวิจัยพร้อมเผยแพร่ใน
วารสารระดับนานาชาติ [เอกสารแนบที่ 6] 

 

3.3 การศึกษาวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุนLayer-Pillar MOFs 

 ในระหว่างการศึกษาวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุน MOFs และ ZIFs นั้น คณะนักวิจัยได้
ท าการศึกษาวัสดุโลหะอินทรีย์โครงข่ายรูพรุนอีกประเภทหนึ่งในโครงการวิจัยนี้คือ Layer-Pillar MOFs 
โดยมีโครงสร้างพื้นฐานดังแสดงในรูปที่ 3.12 
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รูปที่ 3.13 โครงสร้างพ้ืนฐานของวัสดุ reyaL-sFMMeL lliP   โดยมีองค์ประกอบ [MII
2L

1
2L

2] ซึ่ง MII = 
Zn, Cu ;  Layer plane (L1) = 2,3,5,6-tetrafluorobenzene-1,4-dicarboxylate, 2,3,5,6-
tetramethylbenzene-1,4-dicarboxylate; Pillar plane (L2) = 1,4-diazabicylco[2.2.2]octane, 
dabco 

 

ในการศึกษานี้ ได้ท าการสร้างแบบจ าลองของวัสดุ Layer-Pillar MOFs ทั้งสามชนิดโดย
ตัวอย่างแบบจ าลอง แสดงในรูปที่ 3.13 และรายละเอียดของแต่ละแบบจ าลองแสดงดังตารางที่ 3.2  

จากนั้นท าการค านวณด้วยระเบียบวิธีการค านวณทางควอนตัมระดับ B3LYP/6-31G(d) เพ่ือหา
ค่าพลังงานกีดขวางการหมุน (Rotational energy barrier, Ebarrier) และโครงสร้างเสถียร เพ่ือ
เปรียบเทียบกับผลการทดลอง 

 

 
รูปที่ 3.15 แบบจ าลองที่ใช้ในการศึกษาพลังงานกีดขวางการหมุน 
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ตารางที่ 3.2 รายละเอียดของโครงสร้าง Layer-Pillar MOFs ที่ใช้ในการศึกษา 

 

 
  

 

 
รูปที่ 3.15 รูปแบบพลังงานการหมุนและพลังงานกีดขวางการหมุนของโครงสร้างสารประกอบ Layer-
Pillar MOFs ชนิด (a) compound 1 (b) compound 2 และ (c) compound 3 

(a) (b) 
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รูปแบบพลังงานการหมุนของตัวเชื่อมโยง (Linker) ในวัสดุ Layer-Pillar MOFs ทั้ง 3 ชนิด
แสดงดังรูป 3.14 และผลการค านวณ สรุปได้ดังนี้ 

- เมื่อเปรียบเทียบโครงสร้างเสถียรและพลังงานกีดขวางการหมุนของทั้งสามโครงสร้าง ตัว
เชื่อมโยงชนิด dabco มีความยืดหยุ่นสูง ไม่มีพลังงานการกีดขวางของการหมุน  

- เมื่อเปรียบเทียบโครงสร้างเสถียรและพลังงานกีดขวางการหมุนของ compound 1 และ 2 ซ่ึง
มีตัวเชื่อมโยงทั้งชนิด Layer และ Pillar ชนิดเดียวกัน พบว่า ชนิดของโลหะไม่มีผลกระทบต่อ
พลังงานกีดขวาง 

- แต่เมื่อเปรียบเทียบโครงสร้างเสถียรและพลังงานกีดขวางการหมุนของ compound 1 และ 3 
ซึ่งมีโลหะองค์ประกอบชนิดเดียวกัน พบว่า ตัวเชื่อมโยงชนิด Layer ที่มีความเกะกะมากกว่า 
(tmbd) มีผลให้พลังงานกีดขวางสูงกว่า 

 ข้อมูลทางด้านโครงสร้างและผลของตัวเชื่อมโยงองค์ประกอบที่ได้ สามารถท าให้เข้าใจถึงสมบัติ
ทางโครงสร้างอย่างลึกซึ้งและสามารถใช้เป็นข้อมูลพ้ืนฐานในการออกแบบโครงสร้างประเภท MOFs 
เพ่ือให้เหมาะสมกับการใช้ประโยชน์ต่อไป ผลการค านวณนี้ได้น าไปเขียนบทความเพ่ือตีพิมพ์ในวารสาร
นานาชาติ Chemical Physics ดัง [เอกสารแนบที ่7]  

 

3.4 การศึกษาระบบอื่นๆ ที่เกี่ยวข้อง  

นอกจากการศึกษาระบบที่เสนอในโครงการวิจัยนี้แล้ว ยังได้มีความร่วมมือในการศึกษาระบบ
อ่ืนๆที่ใกล้เคียง หรือเป็นเรื่องที่มีแผนจะท าต่อไป เช่น การศึกษาผลของโครงสร้างรูพรุนที่อนุญาตให้มี
ความยืดหยุ่นได้ก็พบว่ามีผลต่อการแพร่ผ่านของโมเลกุลเกสต์ [เอกสารแนบที่ 8] ดังนั้นหากเป็นไปได้ก็
ควรจะท าการจ าลองแบบโดยใช้โครงข่ายที่ยืดหยุ่นได้ หรือการศึกษาการเคลื่อนที่ของเกสต์โมเลกุลจาก
ภายนอกผ่านพ้ืนผิวเข้าสู่รูพรุนภายใน [เอกสารแนบที่ 9] ซึ่งเป็นแนวทางที่จะต้องท าการศึกษาต่อ
ยอดจากโครงการวิจัยนี้ต่อไป 
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บทท่ี 4 

ปัญหา อุปสรรคและเปรียบเทียบการด าเนินงาน 
 
4.1 ปัญหา / อุปสรรค 
 อุปสรรคที่ส าคัญของการศึกษาตามโครงการวิจัยนี้ เป็นสิ่งที่รู้ล่วงหน้าตั้งแต่ขั้นตอนการเริ่ม
พัฒนาโครงการวิจัย ซึ่งพอสรุปได้ดังนี้ 

   4.1.1 ไม่มี Force Field Parameters 
 เนื่องจาก MOFs เป็นสารกลุ่มใหม่ พัฒนาต่อมาจากสารที่มีรูพรุนกลุ่มอ่ืนๆ ดังนั้น force filed 
parameters ส าหรับ MOFs จึงไม่สามารถหาได้จาก literatures ดังนั้นจึงจ าเป็นต้องพัฒนาขึ้นใหม่ ซึ่ง
เป็นที่ทราบแล้วว่า การพัฒนา force field parameters นั้น มีความซับซ้อน และหากยิ่งต้องอาศัย
ข้อมูลจากการค านวณทางเคมีควอนตัมเพ่ือรวมเข้าไปใน force field parameters จะยิ่งเพ่ิมความ
ซับซ้อนมากขึ้น 

   4.1.2 ระบบที่ศึกษามีขนาดใหญ่มากในมิติของการค านวณ 
 ระบบ MOFs ตามโครงการนี้ จัดเป็นกลุ่มของโมเลกุลที่มีขนาดใหญ่มาก ในมิติของการค านวณ
ที่ต้องการความถูกต้องสูง โดยเฉพาะอย่างยิ่งโดยวิธีการทางเคมีควอนตัม ซึ่งจ าเป็นต้องน าข้อมูลไปใช้ใน
การปรับ force field parameters 

   4.1.3 ระบบมีความซับซ้อนจึงหางานที่จะใช้อ้างอิงได้ยาก 
 เนื่องจากระบบการแพร่ของโมเลกุลขนาดเล็กใน MOFs มีความซับซ้อน มีผู้ศึกษาค่อนข้างน้อย 
ทั้งงานทางด้านทฤษฎีและปฏิบัติ ดังนั้นเมื่อส่งผลงานตีพิมพ์ จึงมักจะได้รับค าถามจาก reviewers ซึ่ง
เป็นค าถามที่ได้รับบ่อยส าหรับงานวิจัยทางด้านทฤษฎี คือถามถึงความน่าเชื่อถือโดยให้อิงกับงานวิจัยอ่ืน 
โดยเฉพาะอย่างยิ่งการขอให้อ้างอิงงานที่มาจากการทดลอง 
 
4.2 ประโยชน์จากงานวิจัย 
 เนื่องจากเป็นงานวิจัยพื้นฐาน ประโยชน์ทางตรงคือ บทความคุณภาพสูงที่ตีพิมพ์ในวารสาร
นานาชาติ ซึ่งจะเป็นองค์ความรู้ที่จะน าไปอ้างอิงในอนาคต นอกจากนี้นิสิตปริญญาเอกท่ีเกี่ยวข้องกับ
โครงการนี้มี 1 คนคือ นายธนาวุฒิ พลอยมีรัศมี ซึ่งคาดว่าจะจบการศึกษาภายในปี 2557 ในการน า
ผลงานวิจัยนี้ไปใช้ประโยชน์โดยตรงในระยะสั้นนั้นยังไม่เกิดขึ้น แต่ข้อมูลนี้จะถูกน าไปใช้อธิบายเพื่อ
ความเข้าใจในปรากฎณ์การที่วัดได้ในห้องปฏิบัติการ รวมทั้งพฤติกรรมในระดับโมเลกุลที่การท าลองเข้า
ไม่ถึง เหล่านี้น าไปสู่การออกแบบสารในระดับโมเลกุลเพ่ือให้ได้สารที่มีสมบัติที่ดีข้ึนหรือมีสมบัติเฉพาะ
ตามต้องการ 
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