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บทคัดย่อ 

 

         การศึกษาโครงสร้างและการสังเคราะห์โครงสร้างโมเลกุลฟลูออเรสเซนต์เซนเซอร์ส าหรับวิเคราะห์
ไอออนของโลหะหนักโดยพิจารณาอิทธิพลของหมู่ฟังก์ชันที่ใช้ในการตรวจจับไอออนของโลหะในกลุ่มอนุพันธ์
ของไดไทอีโนไพโรซึ่งท าหน้าที่เป็นส่วนฟลูออโรฟอร์ที่เป็นส่วนแสดงการเปลี่ยนแปลงสมบัติทางแสงของโมเลกุล
ของสาร และมีการศึกษาส่วนของไอโอโนฟอร์คือไซยาโนอคริลิก เอไมด์และเอมีน โดยแต่ละหมู่มีความแตกต่าง
กันที่องค์ประกอบของธาตุที่หมู่ฟังก์ชันส่งผลต่อการกระจายตัวของอิเล็กตรอนและการยึดจับกับไอออนของ
โลหะและมีการตอบสนองต่อไอออนของโลหะหรือการเปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของสาร จากการศึกษาพบว่า
การเปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของสารโมเลกุล PY1A ที่มีการตรวจวัดไอออนของโลหะแต่ละชนิดในสารละลาย
ไดเมทิลฟอร์มาไมด์ เกิดการตอบสนองหรือการเปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของสารที่แตกต่างกัน ซึ่งขึ้นอยู่กับ
ชนิดของไอออนของโลหะและความเข้มข้นของสารละลายโลหะ นอกจากนี้ได้ศึกษาผลของการเติมบัฟเฟอร์
พบว่าความเข้มของการดูดกลืนพลังงานและการคายพลังงานมีค่าลดลงเมื่อเทียบกับสารประกอบเชิงซ้อนที่ไม่มี
การเติมบัฟเฟอร์ โดยความเข้มข้นของบัฟเฟอร์ที่เหมาะสมต่อการเติมเพ่ือความคุม pH ของโมเลกุลของ
สารประกอบเชิงซ้อนนี้อยู่ที่ 10-15% 

. 
ค ำส ำคัญ :  การค านวณทางเคมีคอมพิวเตอร์ ฟลูออเรสเซนต์เซนเซอร์โลหะหนัก ไดไทอีโนไพโร 
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Research Title: Synthesis and quantum chemical calculation of a highly sensitive and 
selective fluorescent chemosensor for detection of heavy metal ions 
Researcher: Darinee Phromyothin   College of Nanotechnology 

 
ABSTRACT 

 
Molecular structure and synthesis of fluorescent chemosensor based on dithieno 

pyrrole derivative as fluorophore, cyanoacetic, amide and amine moieties as ionophore were 
studied for detection of heavy metal ions. Electron contributions in the frontier molecular 
orbital and optical properties were conducted in the absence and the presence of metal 
ions. The fluorescence spectrum was measured the binding mode of metal/PY1A complex by 
various metal cations (such as Cd2+, Fe2+, Co2+, Cu2+, Hg2+, Ni2+, Pb2+, Zn2+) and metal 
concentrations. Comparison of the optical spectrum of complexes in the absence and the 
presence of buffer indicate that the absorption/emission intensity decreased when the buffer 
was added. The buffer concentrations (5%, 10%, 15% and 20% v/v) were examined. The 
results found that increase the proportion of the buffer affect to intensity by the decreased 
emission intensity with the appropriate concentration of this complexes is 10-15%  
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บทที่ 1 
บทน ำ 

 
1.1 ควำมส ำคัญและที่มำของปัญหำที่ท ำงำนวิจัย 

 ไอออนของโลหะมีความส าคัญต่อระบบร่างกาย เช่น เหล็ก แมกนีเซียม แคลเซียม เป็นต้น 
แต่ควรได้รับในปริมาณที่เหมาะสม ในขณะเดียวกันหากได้รับในปริมาณมากเกินไปก็จะส่งผลร้ายต่อระบบ
ภายในของร่างกาย อาทิเช่น  ส่งผลให้โครงสร้างของโปรตีนผิดปกติ  เกิดการยับยั้งระบบเอนไซม์ และท าให้
เกิดความเป็นพิษร้ายแรง หรือก่อให้เกิดมะเร็ง เช่น โลหะปรอทและตะกั่ว ส่งผลต่อการท างานของระบบ
ประสาทส่วนกลางผิดปกติ โลหะทองแดง แคดเมียม และปรอท ส่งผลต่อการท างานของตับและไต ส่วน
โลหะนิกเกิล โครเมียม และแคดเมียม ส่งผลต่อกระดูก ผิวหนัง และฟันเป็นต้น ดังนั้นจึงมีการวิจัยเพ่ือ
พัฒนาระบบเซนเซอร์ที่ท าการตรวจวัดสารเคมีจ าพวกไอออนของโลหะ โดยมีการน าเทคนิคฟลูออเรสเซนซ์
สเปคโทรสโกปีมาใช้ในการตรวจวิเคราะห์ไอออนโลหะ โดยใช้สมบัติทางแสงของโมเลกุลเซนเซอร์
เปลี่ยนแปลงไป เซนเซอร์แบบนี้มีข้อดีที่สามารถออกแบบและดัดแปลงโครงสร้างได้ง่าย ยังมีความจ าเพาะ
เจาะจงและสภาพว่องไวในการตรวจจับไอออนที่สูง สามารถตรวจสอบไอออนโลหะได้รวดเร็วและไม่ท าลาย
สารตัวอย่าง  การสังเคราะห์และการออกแบบโมเลกุลฟลูออเรสเซนซ์เซนเซอร์นั้นต้องค านึงถึงองค์ประกอบ
หลักของโครงสร้าง ซึ่งโครงสร้างของฟลูออเรสเซนซ์เซนเซอร์ประกอบด้วยสองส่วนคือ ฟลูออโรฟอร์ 
(Fluorophore) เป็นส่วนที่แสดงสมบัติการเรืองแสงฟลูออเรสเซนซ์และไอโอโนฟอร์ (Ionophore) เป็น
ส่วนที่ท าหน้าที่จับไอออนของโลหะ นอกจากนี้ยังต้องค านึงถึงช่องว่างของโมเลกุลเซนเซอร์ที่เหมาะสมกับ
ไอออนของโลหะหรือการเกิดอันตรกิริยาของอะตอมในโมเลกุลเซนเซอร์กับไอออนของโลหะ การตรวจวัด
ไอออนเพ่ือท าการวิเคราะห์เชิงคุณภาพและเชิงปริมาณนั้นจะขึ้นอยู่กับส่วนของไอโอฟอร์และฟลูออโร
ฟอร์ตามล าดับ 

ฟลูออเรสเซนซ์เซนเซอร์ถูกออกแบบให้มีกระบวนการท างานผ่านกลไกการถ่ายเท
อิเล็กตรอนหรือการถ่ายเทประจุ  กระบวนการท างานที่ถูกน ามาใช้ อธิบายได้แก่  กระบวนการ 
Photoinduced Electron Transfer (PET) และกระบวนการ Photoindeced Charge Transfer (PCT) 
ส าหรับการปรับปรุงฟลูออเรสเซนซ์เซนเซอร์สามารถท าได้โดยการปรับปรุงโครงสร้างไอโอโนฟอร์ ซึ่งส่งผล
ต่อการตรวจจับไอออนโลหะที่จ าเพาะเจาะจงและโครงสร้างฟลูออโรฟอร์ ซึ่งมีผลต่อสภาพไวในการตรวจวัด 
นอกจากนีป้ระสิทธิภาพในการตรวจวัดไอออนของโลหะยังข้ึนอยู่กับถ่ายเทอิเล็กตรอนระหว่างส่วนของไอโอ
โนฟอร์และส่วนของฟลูออโรฟอร์อีกด้วย 
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1.2 วัตถุประสงค์ของงำนวิจัย 
1.2.1 ศึกษาโครงสร้างโมเลกุลของสารอินทรีย์ที่ท าหน้าที่เป็นเซนเซอร์ตรวจวัดไอออน

โลหะ 
1.2.2 ศึกษาลักษณะโครงสร้างโมเลกุลของสารอินทรีย์ โดยจ าลองโครงสร้างโมเลกุลผ่าน

โปรแกรมทางคอมพิวเตอร์ด้วยระเบียบวิธี Density Functional Theory (DFT) และ Time-Dependent 
DFT โดยใช้ระเบียบวิธี B3LYP/6-31G(d,p) เบสิสเซตพร้อมทั้งโครงสร้างของโมเลกุลเซนเซอร์เมื่อมีการจับ
กับไอออนของโลหะ ด้วยระเบียบวิธี Time-Dependent DFT โดยใช้ B3LYP/lanl2dz เบสิสเซต 

1.2.3 ศึกษากระบวนการและสังเคราะห์โมเลกุลของสารอินทรีย์ 
1.2.4 วิเคราะห์โครงสร้างสารอินทรีย์ที่สังเคราะห์ พร้อมทั้งศึกษาการเปลี่ยนแปลงของ

สมบัติทางแสง เพ่ือท าหน้าที่เป็นเซนเซอร์ ตรวจวัดไอออนของโลหะต่างๆ 
 
1.3 ขอบเขตของงำนวิจัย 

ในงานวิจัยนี้ได้ท าการศึกษาลักษณะโครงสร้างของเซนเซอร์พร้อมทั้งหลักการและทฤษฎี
ของเซนเซอร์ทางเคมี เริ่มจากท าการออกแบบและจ าลองโครงสร้างโมเลกุลเพ่ือศึกษาสมบัติทาง
อิเล็กทรอนิกส์ เช่น การกระจายตัวของอิเล็กตรอนแต่ละโมเลกุลภายในโครงสร้าง การเคลื่อนที่ของ
อิเล็กตรอนที่สถานะพ้ืนไปสู่และสถานะกระตุ้นของโมเลกุลเป็นต้น ด้วยการค านวณทางเคมีคอมพิวเตอร์ 
และวิเคราะห์โครงสร้างเซนเซอร์กับไอออนของโลหะ เพ่ือดูการเปลี่ยนแปลงของสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์
ดังกล่าว หลังจากนั้นจึงท าการสังเคราะห์โมเลกุลของสารอินทรีย์ที่มีสมบัติการเรืองแสง  เพ่ือท าหน้าที่เป็น
ฟลูออเรสเซนซ์เซนเซอร์ตรวจวัดไอออนของโลหะ สารอินทรีย์ที่ศึกษาคืออนุพันธ์ของ Dithieno[3,2-
b;2’,3’-d]pyrrole (DTP) เป็นส่วนฟลูออโรฟอร์ซึ่งมีผลต่อสมบัติทางแสงในการดูดและคายพลังงาน การ
สังเคราะห์ DTP เริ่มจาก ไดไทโอพีนท าปฏิกิริยากับหมู่เอมีนให้มีการเชื่อมติดเป็นวง เพ่ือเพ่ิมการกระจาย
ของอิเล็กตรอน เนื่องจากมีหมู่เอมีนเป็นหมู่ให้อิเล็กตรอนและไดไทโอพีนเป็นหมู่ดึงอิเล็กตรอน จากนั้น
น ามาท าการต่อด้วยวงอโรมาติก เพ่ือเพ่ิมการดูดกลืนพลังงานและใช้เป็นตัวเชื่อมระหว่างส่วนฟลูออโรฟอร์
และส่วนไอโอโนฟอร์และต่อส่วนไอโอโนฟอร์ที่ท าหน้าที่ดักจับไอออนของโลหะคือ หมู่ ไซยาโนคริลิกเอซิค 
วิเคราะห์โครงสร้างสารอินทรีย์ด้วยเทคนิค Nuclear Magnetic Resonance Spectroscopy(NMR) และ 
Fourier Transform Infrared Spectroscopy(FTIR) และตรวจสอบการตอบสนองต่อไอออนของโลหะ 
ศึกษาอิทธิพลพลของสิ่งแวดล้อมท่ีมีผลต่อการตรวจจับไอออนของโลหะเช่น ค่าพีเอช ปริมาณบัฟเฟอร์ และ
ความเข้มข้นของไอออนของโลหะ โดยการทดสอบสมบัติทางแสงเพ่ือศึกษาการเปลี่ยนแปลงของเซนเซอร์
ตรวจวัดไอออนของโลหะชนิดต่างๆ ด้วย Fluorometry Spectroscopy และ UV-visible Spectroscopy 
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1.4 วิธีด ำเนินงำนวิจัย 
โครงการวิจัยนี้ได้แบ่งข้ันตอนการท างานวิจัยหลักเป็นสามส่วนคือ 
1.4.1  การศึกษาสมบัติทางโครงสร้างและสมบัติเชิงอิเล็กทรอนิกของเซนเซอร์ทางเคมี 

โดยอาศัยระเบียบวิธีการค านวณทางเคมีควอนตัม ใช้เทคนิคการศึกษาออกแบบวัสดุศาสตร์โดยอาศัยการ
ค านวณบนเครื่องคอมพิวเตอร์โดยค านวณทั้งทางกลศาสตร์โมเลกุลและกลศาสตร์ควอนตัมเพ่ือให้ได้
โครงสร้างสามมิติที่มีพลังงานต่ าสุด แล้วน าไปค านวณสมบัติทางโครงสร้างและสมบัติเชิงอิเล็กทรอนิกโดยใช้
ระเบียบวิธีทางควอนตัม โดยอธิบายพฤติกรรมของอิเล็กตรอนด้วยในออร์บิทัล ด้วยเซตมูลฐาน (basis set) 
โดยจะพิจารณาการจัดเรียงตัวโครงสร้างของโมเลกุลทั้งในสภาวะที่สภาวะพ้ืน ( Ground state, สภาวะ
ก่อนกระตุ้นด้วยแสง) และสภาวะการกระตุ้น ( Excited State, สภาวะหลังกระตุ้นด้วยแสง) เมื่อโมเลกุล
ได้รับพลังงานจะเกิดการกระโดดของอิเล็กตรอนภายในโมเลกุล ท าให้เกิดการดูดกลืนแสงและการคายแสง
ของสาร จากข้อมูลที่ได้ท าให้ทราบสมบัติการดูดกลืนแสงและการเปล่งแสงของสาร ซึ่งเราสามารถใช้ในการ
ท านายสมบัติของสารก่อนท าการสังเคราะห์ เพ่ือประหยัดเวลา ค่าใช้จ่ายและลดการสูญเสียสารเคมีโดยไม่
จ าเป็น 

1.4.2  การสังเคราะห์โมเลกุลเซนเซอร์ทางเคมี ในงานวิจัยนี้จะสังเคราะห์สารอนุพันธ์ 
DTP โดยมีสมบัติเป็นหมู่ให้อิเล็กตรอนในโครงสร้าง และมีการต่อโครงสร้างด้วยอโรมาติกและหมู่ฟังก์ชัน
ด้วยไซยาโนอะคริลิก เพ่ือเพ่ิมการดูดกลืนพลังงานและเพ่ิมประสิทธิภาพในการยึดจับไอออนโลหะ ซึ่ง
โครงสร้างที่ท าการสังเคราะห์แสดงในภาพที ่1.1 
 

 
 

ภำพที่ 1.1 โครงสร้างของสารเซนเซอร์ทางเคมี 
 

1.4.3  การทดสอบกับสารประกอบโลหะ 
 ท าการศึกษาการตอบสนองต่อไอออนของโลหะ เพ่ือดูการตอบสนองและการ

เปลี่ยนแปลงของการดูดกลืนและการเรืองแสงของสาร 
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1.5 ค ำส ำคัญของงำนวิจัย 
Quantum chemical calculation, Fluorescence sensor, Chemosensor, 

Dithieno-pyrrole  
 
1.6 ประโยชน์ที่คำดว่ำจะได้รับ 

 ส าหรับงานวิจัยนี้สามารถใช้เป็นพ้ืนฐานในการศึกษาและวิจัยต่อยอดในงานด้านเซนเซอร์
ต่อไปได ้เนื่องจากได้มีการศึกษาโครงสร้างและสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของสารอินทรีย์ ผลของอิทธิพลของ
การเปลี่ยนหมู่ฟังก์ชันต่อการตอบสนองต่อไอออนโลหะ รวมทั้งการสังเคราะห์สารอินทรีย์ดังกล่าวเพ่ือดูผล
ของการดูดกลืนพลังงานและการเรืองแสงของสารเพ่ือเทียบกับการค านวณทางคอมพิวเตอร์ อีกทั้งยัง
สามารถเปรียบเทียบการเปลี่ยนแปลงของการตอบสนองต่อไอออนของโลหะแต่ละชนิดได้อีกด้วย 
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บทที่ 2 
แนวคิด ทฤษฏีและงำนวจัิยที่เกี่ยวข้อง/กำรทบทวนวรรณกรรม 

 
2.1 แนวคิด ทฤษฏีหลักตำมประเด็นให้ครอบคลุมเรื่องท่ีวิจัย 

 ฟลูออเรสเซนซ์เซนเซอร์ (Fluorescence sensor) เป็นเซนเซอร์ทางเคมีที่มีการ
ตอบสนองโดยการเปลี่ยนแปลงสมบัติทางแสง ซึ่งประกอบด้วยฟลูออโรฟอร์ เป็นส่วนที่ท าหน้าที่แสดง
คุณสมบัติการเรืองแสงฟลูออเรสเซนซ์และไอโอโนฟอร์ เป็นส่วนที่ท าหน้าที่ดักจับไอออนของโลหะ โดยสอง
ส่วนนี้ต้องมีการเชื่อมต่อกันด้วยพันธะเพ่ือให้ท างานผ่านกลไกการถ่ายเทอิเล็กตรอนหรือการถ่ายเทประจุ 
เมื่อมีการดักจับไอออนโลหะที่ต าแหน่งของหมู่ไอโอโนฟอร์แล้วจะเกิดการแสดงสัญญาณทางแสงหรือการ
เรืองแสงนั้นเอง  

องค์ประกอบของ ฟลูออเรสเซนซ์เซนเซอร์ ประกอบด้วย 2 ส่วน  
1.) ฟลูออโรฟอร์ เป็นส่วนที่แสดงสมบัติทางแสงซึ่งเป็นผลมาจากโครงสร้างภายใน

ของสาร เนื่องจากประกอบไปด้วยพันธะเดี่ยวสลับคู่ (π-conjugate) ส่งผลให้เกิดการเคลื่อนที่ของ
อิเล็กตรอนภายในโครงสร้างที่มีความเสถียร เมื่อได้รับพลังงานอิเล็กตรอนจะเกิดการเคลื่อนที่จากสถานะ
พ้ืนไปสถานะกระตุ้น และคายพลังงานออกมาในรูปแสงเมื่อกลับสู่สถานะพ้ืน เป็นผลให้เกิดการเรืองแสง
เกิดข้ึน โดยผลของขนาดโครงสร้างของฟลูออโรฟอร์ส่งผลต่อการเรืองแสง 

 
2.) ไอโอโนฟอร์ เป็นส่วนที่มีการตรวจจับกับไอออนของโลหะ ซึ่งส่งผลต่อการ

เปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของสาร โดยส่วนนี้หมู่ฟังก์ชันที่มีการศึกษาแบ่งเป็น 2 กลุ่มคือ หมู่ฟังก์ชันที่เป็น
วง(cyclic ionophore) และ หมู่ฟังก์ชันที่ไม่เป็นวง  การตรวจจับไอออนของส่วนนี้เกิดการอิเล็กตรอนคู่
โดดเดี่ยวของธาตุ เช่น ไนโตรเจน (N), ซัลเฟอร์ (S) และ ออกซิเจน (O) เป็นต้น โดยการออกแบบโครงสร้าง
เพ่ือให้มีความจ าเพาะในการตรวจวัดไอออนของโลหะเพ่ิมข้ึนส่วนใหญ่มีการพัฒนาการออกแบบในส่วนของ
โครงสร้างไอโอโนฟอร์เช่น การออกแบบโครงสร้างของไอโอโนฟอร์ที่เป็นวงให้เหมาะสมกับขนาดไอออน 
การเลือกไอโอโนฟอร์ที่มีชนิดของอะตอมที่เกิดอันตรกิริยากับไอออน 
 

กระบวนการเกิดเซนเซอร์แบ่งเป็น 2 ประเภท 
1.) กระบวนการ Photoinduced Electron Transfer จะมีการออกแบบให้ส่วน

ของฟลูออโรฟอร์ท าหน้าที่เป็นตัวรับอิเล็กตรอน (electron acceptor) และส่วนของไอโอโนฟอร์ท าหน้าที่
เป็นตัวให้อิเล็กตรอน (electron donor) เช่น หมู่เอมีน (-NH2) หรือ หมู่เอไมด์ (-CONH-) การท างานของ
กระบวนการนี้ปกติจะถูกกระตุ้นด้วยแสง เมื่อได้รับพลังงานถึงค่าค่าหนึ่งอิเล็กตรอนในส่วนฟลูออโรฟอร์จะ
เคลื่อนที่จากสภาวะพ้ืนไปสภาวะกระตุ้นและหลังจากนั้นอิเล็กตรอนจากส่วนของไอโอโนฟอร์จะเคลื่อนที่ไป
สภาวะพ้ืนของส่วนฟลูออโรฟอร์หรือการเกิด intramolecular electron transfer quenching ซึ่งใน
สภาวะนี้จะไม่มีการเรืองแสงฟลูออเรสเซนซ์ แต่เมื่อได้รับไอออนของโลหะที่ส่วนของไอโอโนฟอร์ท าให้
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อิเล็กตรอนในสภาวะพ้ืนของไอโอโนฟอร์มีพลังงานที่ต่ าลงกว่าพลังงานที่สภาวะพ้ืนของส่วนฟลูออโรฟอร์ 
จึงท าให้ไม่สามารถเกิดการส่งผ่านของอิเล็กตรอนระหว่างไอโอโนฟอร์ไปสู่ฟลูออโรฟอร์ได้ ดังนั้นในสภาวะที่
มีการดักจับไอออนของโลหะเกิดขึ้นจะเกิดการเรืองแสงฟลูออเรสเซนซ์ โดยความเข้มของการเรืองแสงจะ
แปรผันตรงปริมาณไอออนของโลหะ 

2.) กระบวนการ Photoindeced charge transfer (PCT) จะให้ส่วนฟลูออโรฟอร์
ท าหน้าทีเ่ป็นทั้งส่วนที่เป็นตัวให้อิเล็กตรอน (electron donor) เช่น หมู่เอมีน (-NH2) และตัวดึงอิเล็กตรอน 
(electron withdrawing) เช่น หมู่ไนโตร  (-NO2) ซึ่งจะเกิดการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนภายในส่วนของตัว
ให้อิเล็กตรอนไปสู่ตัวดึงอิเล็กตรอนของฟลูออโรฟอร์หรือการเกิด internal charge transfer (ICT) ซึ่งใน
สภาวะนี้จะเกิดการเรืองแสงฟลูออเรสเซนซ์ แต่เมื่อได้รับไอออนของโลหะแสงของการเรืองแสงของฟลูออ
เรสเซนซ์ก็จะเปลี่ยนแปลงไป โดยความเข้มของการเรืองแสงที่เปลี่ยนไปแปรผันตรงกับปริมาณไอออนของ
โลหะ 

 
2.2    งำนวิจัยที่เกี่ยวข้อง/กำรทบทวนวรรณกรรม 

  การศึกษาการสังเคราะห์สารประกอบฟลูออเรสเซนซ์ที่มีหมู่ไอโอโนฟอร์ที่ต่างกันเช่นหมู่
ฟังก์ชันไซยาโนอะซิติกเอซิดและอะซิติกเอซิด โดยการสังเคราะห์ผ่านกระบวนการ Aggregation-induced 
emission (AIE) และผลของสารละลายที่มีต่อการเรืองแสงฟลูออเรสเซนซ์ พบว่าความแตกต่างของการ
เรืองแสงเนื่องมาจากการเกิดอันตรกิริยาทางโครงสร้างทางเคมีที่ต่างกันและพบว่าหมู่ฟังก์ชันไซยาโนอะ
ซิติกเอซิด มีการตอบสนองต่อไอออน K+ และไอออน Mn2+ ที่ดีกว่าหมู่ซิติกเอซิด นอกจากนี้ยังมีการศึกษา
ระดับพลังงานจาก Oxidation Potential ด้วยเครื่อง Cyclic Voltammetry (CV) พบว่าหมู่ไซยาโนอะ
ซิติกเอซิดมคี่าระดับพลังงานระหว่างสภาวะพ้ืนกับสภาวะกระตุ้นต่ ากว่าและมีค่าพลังงานที่สภาวะกระตุ้นที่
สูงกว่าอะซิติกเอซิด ซึ่งอาจมาจากความแตกต่างกันของการตอบสนองของหมู่ฟังก์ชันกับสารละลาย น้ า
และไอออนของโลหะ เมื่อท าการค านวณค่าระดับพลังงานของสารประกอบฟลูออเรสเซนซ์ด้วย เคมี
คอมพิวเตอร์ ระเบียบวิธี B3LYP/6-31G(d) จะเห็นการกระจายตัวของอิเล็กตรอนและพบว่าการกระตัว
ของอิเล็กตรอนมีลักษณะคล้ายกันแต่เมื่อพิจารณาเฉพาะหมู่ฟังก์ชันไซยาโน จะมีการกระจายตัวของ
อิเล็กตรอนมากกว่า เป็นเหตุผลว่าท าไมสารประกอบที่มีหมู่ฟังก์ชันเป็นไซยาโนอะซิติกเอซิด จึงมีค่าระดับ
พลังงานที่สภาวะกระตุ้นที่สูงกว่า 
  สารอินทรีย์ที่พันธะคู่ส่วนใหญ่จะน ามาประยุกต์ใช้ในงานทางด้านอิเล็กทรอนิกส์ เช่นวัสดุ
อินทรีย์เรืองแสง (Organic Light Emitting Diode, OLED), ทรานซิสเตอร์สนามไฟฟ้า (Field Effect 
Transistors, FETs) และเซนเซอร์ (Sensor) เนื่องจากสารอินทรีย์ที่มีพันธะคู่สามารถออกแบบและ
ปรับปรุงโครงสร้างซึ่งส่งผลต่อสมบัติสมบัติทางแสงและอิเล็กทรอนิกส์ ซึ่งเป็นสมบัติที่ส าคัญในอุปกรณ์
ทางด้านอิเล็กทรอนิกส์  โดยสมบัติทางแสงและอิเล็กทรอนิกส์จะขึ้นกับปริมาณของพันธะคู่ภายใน
โครงสร้าง ซึ่งในการปรับปริมาณพันธะคู่ภายในโครงสร้างนั้นจะขึ้นกับ backbone planarity อย่างไรก็
ตาม สารอินทรีย์ต้องค านึงผลของการละลาย เนื่องจากสารอินทรีย์มีความสามารถในการละลายที่ต่ า ดังนั้น
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จึงต้องมีการต่อหมู่ side chain เพ่ือเพ่ิมความสามารถในการละลาย แต่ผลของ side chain จะไปท าลาย 
backbone planarity ท าให้เกิดการขัดขวางกันในการเกิดอันตรกิริยากับสารอ่ืน ซึ่งสามารถควบคุมได้โดย
ควบคุมความหนาแน่นของ side chain และลดขนาดของหมู่เกาะ  

Dithieno[3,2-b;2’,3’-d]pyrrole (DTP) เป็นสารอินทรีย์ที่มีความน่าสนใจเนื่องจากมี 
planarity ที่ดีและเป็นตัวให้อิเล็กตรอนที่แรง เพราะมีอะตอมไนโตรเจนในโครงสร้าง ซึ่งท าให้แถบพลังงาน
ลดลง (low band gap) จากงานวิจัยนี้ศึกษาโครงสร้าง DTP ที่มีการต่อหมู่เอมีนที่แตกต่างกัน พบว่าเมื่อ
ความยาวของหมู่แอลคิล (alkyl) ในเอมีนเพ่ิมขึ้นจะส่งผลให้มีการกระจายตัวของสารอินทรีย์ดีขึ้นหรือมี
ความสามารถในการละลายที่เพ่ิมขึ้นนั้นเอง  แต่ถ้ามีวงเบนซีนหรือโซ่กิ่งในโครงสร้างเอมีนจะมี
ความสามารถในการละลายน้อยกว่าและเกิด bathochromic shift หรือมีการเปลื่ยนแปลงความยาวคลื่น
ไปในทางที่ค่ามากขึ้นเมื่อเทียบระหว่างในสภาวะสารละลายกับสภาวะของแข็ง และการมีวงอโรเมติกและ
พันธะคู่ภายในโครงสร้างจะท าให้ช่องว่างแถบพลังงานลดลง (band gap) โดยท าการเปรียบเทียบ การต่อ
เป็นวงของ DTP กับไทโอฟินพบว่าค่า oxidation potential จะลดลง  
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บทที่ 3 
วิธีด ำเนินกำรวิจัย 

 
 ขั้นตอนการด าเนินงานวิจัยเริ่มจากการศึกษางานวิจัยต่างๆที่เกี่ยวข้องและกระบวนการ

ท างานของเซนเซอร์ทางเคมี ลักษณะของโครงสร้างสารอินทรีย์ที่น ามาเป็นเซนเซอร์ทางเคมี การวิเคราะห์
โครงสร้างและปฏิกิริยาในการสังเคราะห์สารอินทรีย์ จากนั้นน าข้อมูลมาศึกษาทางเคมีคอมพิวเตอร์เพ่ือเป็น
แนวทางของงานวิจัย เพ่ือสร้างเซนเซอร์ทางเคมีโดยใช้สารอินทรีย์ที่สังเคราะห์ได้มาท าศึกษาการ
เปลี่ยนแปลงของสมบัติทางแสงของสารอินทรีย์ที่สังเคราะห์ต่อการตอบสนองต่อไอออนของโลหะแต่ละ
ชนิด 
 

3.1    กำรค ำนวณทำงคอมพิวเตอร์ 
   การค านวณทางคอมพิวเตอร์จะค านวณผ่านโปรแกรม Gaussian09 โดยใช้ทฤษฏีความ
หนาแน่นอิเล็กตรอน ( Density Functional Theory ) และวิธีการค านวณโดยใช้ระเบียบวิธี B3LYP/6-
31G(d) เพ่ือหาโครงสร้างที่เสถียรที่สภาวะพ้ืน (ground state) แล้วท าการค านวณค่าพลังงานที่สภาวะเร้า
เมื่อโมเลกุลถูกกระตุ้นตั้งแต่ระดับพลังงานสภาวะเร้าที่ 1-10 โดยใช้ทฤษฏีความหนาแน่นอิเล็กตรอน        
( Density Functional Theory ) วิธีการค านวณโดยใช้ระเบียบวิธี cam-B3LYP/6-31G(d) เพ่ือน าไปใช้หา
การดูดกลืนพลังงาน ความหนาแน่นอิเล็กตรอนเพ่ือศึกษาอิทธิพลของแต่ละส่วนในโครงสร้างและการ
เปลี่ยนแปลงของหมู่ฟังก์ชัน จากนั้นท าการศึกษาโครงสร้างที่มีการยึดจับกับไอออนของโลหะผ่านวิธีการ
ค านวณโดยใช้ระเบียบวิธี B3LYP/lanl2dz/6-31G(d)  

  
3.2      กำรสังเครำะห์เซนเซอร์ทำงเคมี 

การสังเคราะห์ เซนเซอร์ทางเคมีจะเริ่มหลังจากผ่านการค านวณทางโปรแกรม
คอมพิวเตอร์เพื่อท านายโครงสร้าง ความหนาแน่นของอิเล็กตรอน การดูดกลืนพลังงาน รวมทั้งอิทธิพลของ
การเปลี่ยนแปลงหมู่ฟังก์ชันในโครงสร้าง ซึ่งส่งผลต่อการตอบสนองต่อไอออนของโลหะแล้ว การสังเคราะห์
โครงสร้างใช้ปฏิกิริยาหลักคือ  Buchwald-Hartwig reaction, Suzuki reaction และ Ullmann 
reaction โดยการสังเคราะห์เป็นไปตามภาพที่ 3.1   ซึ่งแต่ละขั้นการสังเคราะห์ต้องมีการพิสูจน์เอกลักษณ์
ของโครงสร้างของสารที่สังเคราะห์ด้วยเทคนิคนิวเคลียร์แมกเนติกเรโซแนนซ์สเปกโทรสโคปี (NMR) และ
หมู่ฟังก์ชันด้วยเทคนิคอินฟราเรดสเปกโทรสโคปี (FTIR)  
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สำรเคมี 
  1.  3,3’-dibromo 2,2’-dithiophene 
  2.  2-methylbutylamine 
  3.  Sodium tertbutoxide (NaO-tBu) 
  4.  (Pd2dBa) 
  5.  (s)-BINAP 
  6.  N-bromosuccenamide (NBS) 
  7.  4-formylphenylboronic acid 
  8.  TBAB 
  9.  potassium carbonate (K2CO3) 
  10. Pd(PPH3)4 
  11. piperidene 
  12. toluene 
  13. tetrahydrofuran (THF) 
  14. dimethylformamide (DMF) 
  15. acetonitrile 
  16. (CH3COO)2Mn 

  17. (CH3COO)2Fe 
  18. (CH3COO)2Co 

  19. (CH3COO)2Ni 
  20. (CH3COO)2Cu 
  21. (CH3COO)2Zn 
  22. (CH3COO)2Hg 
  23. (CH3COO)2Cd 
  24. (CH3COO)2Pb 
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บทที่ 4 
ผลกำรวิจัย 

 
ผลการวิจัยของสารเซนเซอร์ทางเคมีนั้นได้แบ่งเป็น 3 ส่วน เพ่ือใช้ในการอธิบายงานวิจัยที่

ท าการศึกษา โดยเริ่มจากการค านวณทางเคมีคอมพิวเตอร์เพ่ือท านายโครงสร้าง  ความหนาแน่นของ
อิเล็กตรอน รวมทั้งผลของอิทธิพลที่ส่งผลต่อการตอบสนองของไอออนของโลหะ ซึ่งเป็นข้อมูลในการท าการ
ออกแบบการสังเคราะห์สารเพ่ือใช้เป็นเซนเซอร์ในการตรวจวัดไอออนของโลหะ ส่วนต่อมาคือส่วนการ
สังเคราะห์สารซึ่งเป็นส่วนที่แสดงถึงการสังเคราะห์ ปฏิกิริยาการสังเคราะห์ การพิสูจน์เอกลักษณ์ของสาร
เพ่ือยืนยันโครงสร้างของสาร รวมทั้งการอธิบายผลของการสังเคราะห์ที่ส่งผลต่อการตอบสนองต่อไอออน
ของโลหะ ส่วนสุดท้ายคือการทดสอบการตอบสนองต่อไอออนของโลหะเพ่ือพิสูจน์ว่าสารที่ท าการ
สังเคราะห์นั้นเหมาะสมต่อการน ามาใช้เป็นเซนเซอร์ทางเคมตี่อไป  

 
4.1 กำรค ำนวณทำงเคมีคอมพิวเตอร์ 

   4.1.1  ศึกษาอิทธิพลขององค์ประกอบแต่ละส่วนของโครงสร้าง 
    4.1.1.1  โครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์  
 

       Name Molecular structure HOMO LUMO 
DTP 

   
A-DTP 

   
Side-DTP 

   
PY1A 

   
 

ภำพที่ 4.1 การกระจายตัวของอิเล็กตรอนขององค์ประกอบแต่ละส่วนของโครงสร้าง 
 

    จากภาพที่ 4.1 เป็นการแสดงการกระจายตัวของอิเล็กตรอนที่สถานะ
พ้ืนและสถานะกระตุ้น โดยพบว่าเมื่ออิเล็กตรอนได้รับพลังงานถึงค่าค่าหนึ่งแล้วอิเล็กตรอนจะเกิดการ
เคลื่อนที่จากสถานะพ้ืนไปสถานะกระตุ้น พบว่าการเพ่ิมโครงสร้างแต่ละส่วนส่งผลต่อการกระจายตัวของ
อิเล็กตรอน โดยการเพ่ิมของวงอโรมาติกส่งผลต่อการกระจายของอิเล็กตรอนในโครงสร้างได้ดี แต่เมื่อมีการ
เพ่ิมข้ึนของหมู่ไซยาโนอะคริลิกพบว่าอิเล็กตรอนมีการกระจายไปอยู่ที่ส่วนนี้มาก นอกจากนี้จ านวนของหมู่
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ไซยาโนอะคริลิกก็ส่งผลต่อการกระจายตัวของอิเล็กตรอนด้วย เนื่องจากหมู่ไซยาโนอะคริลิกเป็นหมู่ดึง
อิเล็กตรอน ดังนั้นจ านวนของหมู่ไซยาโนอะคริลิกส่งผลต่อความหนาแน่นของอิเล็กตรอนในแต่ละด้านซึ่ง
สามารถเห็นได้จากผลของความหนาแน่นของสถานะในภาพที่ 4.1 

 
    4.1.1.2   ความหนาแน่นสถานะ  
 
ตำรำงที่ 4.1 การกระจายตัวของอิเล็กตรอนขององค์ประกอบแต่ละส่วนของโครงสร้างของ PY1A 
Molecule Orbital Functional 

group 
Aromatic DTP Aromatic Functional 

group 
DTP 

 
LUMO - - 100 - - 
HOMO - - 100 - - 

A-DTP LUMO - 36 64 - - 
HOMO - 15 85 - - 

Side-DTP LUMO 53 31 17 - - 
HOMO 6 15 79 - - 

PY1A LUMO 15 11 18 20 37 
HOMO 5 12 70 10 4 

     
ความหนาแน่นของอิเล็กตรอนที่เคลื่อนที่ในโครงสร้างโดยการเพ่ิมขึ้น

ขององค์ประกอบแต่ละส่วนสามารถส่งผลต่อปริมาณอิเล็กตรอนในแต่ละส่วนของโครงสร้างดังแสดงใน
ตาราง 4.1 พบว่าการเพ่ิมขึ้นของวงอโรมาติกส่งผลให้อิเล็กตรอนที่สถานะพ้ืนอยู่ที่บริเวณ DTP และเมื่อ
อิเล็กตรอนถูกกระตุ้นจะเคลื่อนที่ไปส่วนของวงอะโรมาติก เนื่องจาก DTP เป็นหมู่ให้อิเล็กตรอนซึ่งส่งผลให้
ปริมาณอิเล็กตรอนในส่วนนี้ลดลง ดังนั้นเมื่อมีถูกกระตุ้นอิเล็กตรอนก็จะเคลื่อนที่ไปยังส่วนอ่ืน แต่เมื่อมีการ
เพ่ิมหมู่ไซยาโนอะคริลิก ความหนาแน่นของอิเล็กตรอนในแต่ละส่วนจะเปลี่ยนแปลงไป โดยที่สถานะพ้ืน
อิเล็กตรอนจะอยู่ที่บริเวณ DTP และเมื่อถูกกระตุ้นความหนาแน่นของอิเล็กตรอนจะอยู่ที่ส่วนของวงอะโร
มาติกและหมู่ไซยาโนอะคริลิกตามล าดับ  
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4.1.2  ศึกษาอิทธิพลของหมู่ฟังก์ชันที่ส่งผลต่อการกระจายตัวของอิเล็กตรอนใน

โครงสร้างเซนเซอร์ 
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ภำพที่ 4.2 โครงสร้างของโมเลกุล PY1A, PY1B และ PY1C  
 

   การศึกษาการกระจายตัวของอิเล็กตรอนที่มีการเปลี่ยนหมู่ฟังก์ชันคือ ไซยาโน 
อคริลิก เอไมด์และเอมีนตามล าดับ โดยแต่ละหมู่มีความแตกต่างกันที่องค์ประกอบของธาตุที่หมู่ฟังก์ชันดัง
ภาพที่ 4.2 ส่งผลต่อการกระจายตัวของอิเล็กตรอนและการยึดจับกับไอออนของโลหะเช่น ไซยาโนอะคริลิก
เป็นหมู่ที่มีพันธะสามระหว่างคาร์บอน (C) กับไนโตรเจน (N) รวมทั้งมีหมู่คาร์บอกซิลิก(COOH) ซึ่งเป็นหมู่ที่
ดึงอิเล็กตรอนทั้งคู่ ส่งผลให้แนวโน้มของอิเล็กตรอนที่สภาวะเร้าอยู่ที่หมู่ไซยาโนอะคริลิก แต่ส าหรับหมู่เอ
ไมด์และเอมีนนั้นการกระจายของอิเล็กตรอนอาจไม่มีการเคลื่อนที่เนื่องจากไม่มีส่วนของหมู่ฟังก์ชันเหมือน
ไซยาโนอะคริลิก จากข้อมูลทางโครงสร้างท าให้สามารถวิเคราะห์ได้ในเบื้องต้นก่อนท าการค านวณผ่าน
โปรแกรมคอมพิวเตอร์ แต่ถึงอย่างไรก็ต้องท าการค านวณเพ่ือศึกษาโครงสร้างและสมบัติต่างๆเพ่ือใช้เป็น
ข้อมูลในการออกแบบเพื่อสังเคราะห์สารต่อไป 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

PY1A 

 

PY1B 

 

PY1C 



13 
 

 

   4.1.2.1  โครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์   
 

Molecule Structure HOMO LUMO 
PY1A 

   

PY1B 

   

PY1C 

   

 
ภำพที่ 4.3 Frontier Molecular orbital ของโมเลกุลของ PY1A, PY1B และ PY1C  

ที่สภาวะพ้ืนและสภาวะเร้า 
     

การกระจายตัวของอิเล็กตรอนที่สถานะพ้ืนและสถานะกระตุ้นของ 
PY1A, PY1B และ PY1C พบว่าปริมาณของอิเล็กตรอนจะมีการกระจายตัวไปยังหมู่ไซยาโนอะคริลิก เอมีน
และเอไมด ์ซึ่งหมู่ไซยาโนอะคริลิกเป็นหมู่ดึงอิเล็กตรอนจึงมีการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนไปยังส่วนนี้ ส่วนเอ
มีนและเอไมด์นั้น พบว่าเอมีนมีลักษณะการกระจายตัวของอิเล็กตรอนไปยังหมู่เอไมด์ที่มากกว่าหมู่เอมีน  
โดยการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนไปยังหมู่ฟังก์ชันนั้นส่งผลต่อการยึดจับของไอออนของโลหะ นอกจากนี้แล้ว
ยังต้องมีการพิจารณาผลของความหนาแน่นและวิเคราะห์ผลของสารที่มีการยึดจับกับไอออนด้วย 
 
   4.1.2.2 การดูดกลืนพลังงาน 

 
ภำพที่ 4.4 ค่าการดูดกลืนพลังงานของสาร PY1A, PY1B และ PY1C 
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     การดูดกลืนพลังงานของสาร PY1A, PY1B และ PY1C เพ่ือใช้ในการ
เปลี่ยนสถานะของอิเล็กตรอนจากสถานะพ้ืนไปสถานะกระตุ้นแสดงในภาพ 4.4 ซึ่งแสดงโอกาสของค่า
พลังงานที่อิเล็กตรอนสามารถใช้ในการเปลี่ยนสถานะได้ พบว่า PY1A, PY1B และ PY1C ค่าความยาวคลื่น
สูงสุดที่ 410, 430 และ 410 nm ตามล าดับ   
 

4.1.2.3  ความหนาแน่นสถานะ   
 
ตำรำงที่ 4.2 เปอร์เซ็นต์การกระจายตัวของอิเล็กตรอนจากการค านวณความหนาแน่นสถานะ  
Molecule Orbital Functional 

group 
aromatic DTP aromatic Functional 

group 
PY1A L+2 15 6 53 10 16 

L+1 38 20 11 8 24 
LUMO 15 11 18 20 37 
HOMO 5 12 70 10 4 

H-2 12 15 57 11 5 
H-3 22 11 24 20 21 

PY1B L+1 14 16 21 26 22 
LUMO 9 20 48 16 7 
HOMO 2 16 71 9 1 

H-3 82 7 6 4 1 
H-7 0 0 0 9 90 

PY1C L+3 1 64 2 33 0 
L+2 0 32 10 57 1 

LUMO 1 13 65 20 1 
HOMO 2 10 68 17 3 

H-1 17 19 16 17 31 
H-2 27 10 7 2 54 
H-3 11 1 50 7 31 
H-6 35 8 26 12 19 
H-9 0 17 61 21 0 

 

 จากตารางที่ 4.2 พบว่า PY1A มีการกระจายตัวของอิเล็กตรอนที่ระดับ
พลังงานสถานะพ้ืนที่โมเลกุล DTP และเมื่อถูกกระตุ้นอิเล็กตรอนจะเคลื่อนที่ไปยังโมเลกุล functional ที่
ระดับพลังงานสถานะกระตุ้น ซึ่งเมื่อเปรียบเทียบแล้วพบว่าปริมาณการกระจายตัวของอิเล็กตรอนที่โมเลกุล 
DTP ที่ปริมาณมากสุดอยู่ที่ระดับพลังงาน HOMO และปริมาณอิเล็กตรอนที่กระจายไปยัง functional 
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มากที่สุดคือที่ระดับพลังงาน LUMO ส าหรับ PY1B และ PY1C พบว่าปริมาณการกระจายตัวของ
อิเล็กตรอนที่ระดับสถานะพ้ืนและสถานะกระตุ้นนั้นมีการกระจายตัวจาก DTP ไป functional เหมือนกับ 
PY1A  

ตำรำงที่ 4.3 ค่าพลังงานแถบช่องว่าง (Egap) ค่าความแรงออสซิลเลเตอร์ (oscillator strength, ƒ) และ
การทรานสิชันที่ได้จากการค านวณด้วยระเบียบวิธี TDDFT/B3LYP/6-31G(d,p) ในสภาวะแก๊ส  

Molecule Electronic 
transition 

Egap (eV) λmax (nm) ƒ Main contribution 

PY1A S0→S5 

S0→S9 

 274 
261 

0.1659 
0.1241 

H-2→L+0 (38%) 
H-3→L+0 (18%) 
H-0→L+2 (17%) 

S0→S2  340 0.2853 H-0→L+1 (78%) 
S0→S1  408 1.8585 H-0→L+0 (80%) 

PY1B S0→S8 

S0→S6 

 270 
278 

0.0226 
0.0274 

H-7→L+0 (28%) 
H-3→L+0 (36%) 

S0→S2  317 0.0380 H-3→L+0 (36%) 
S0→S1  430 1.6786 H-0→L+0 (94%) 

PY1C S0→S9 

 
S0→S8 

 238 
 

242 

0.0518 
 
0.0529 

H-6→L+0 (21%) 
H-9→L+0 (17%) 
H-3→L+0 (21%) 
H-9→L+0 (17%) 
H-6→L+0 (13%) 

S0→S7 

S0→S6 

 261 
263 

0.0578 
0.0583 

H-2→L+0 (54%) 
H-0→L+3 (24%) 
H-0→L+2 (15%) 
H-1→L+3 (10%) 

S0→S1  411 1.3949 H-0→L+0 (95%) 
 

ตารางที ่4.3 แสดงสมบัติทางแสงของเซนเซอร์ทางเคมี โดยเมื่อพิจารณา
ค่าความแรงออสซิลเลเตอร์ของ PY1A พบว่าค่าความแรงออสซิลเลเตอร์สูงสุดมีค่า 1.8585 ที่ความยาว
คลื่น 408 nm เป็นผลมาจากการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนส่วนใหญ่เคลื่อนที่จากระดับพลังงาน HOMO ไป
ยัง LUMO ส าหรับ PY1B ที่ค่าความแรงออสซิลเลเตอร์สูงสุดมีค่า 1.6786 ตรงกับความยาว 430 nm เป็น
การเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนจากระดับพลังงาน HOMO ไป LUMO และ PY1C มีค่าความแรง
ออสซิลเลเตอร์สูงสุดที่ 1.3949 มีความยาวคลื่นที่ 411 nm เป็นการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนจากระดับ
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พลังงาน HOMO ไป LUMO จากผลการทดลองสามารถสรุปได้ว่า PY1A, PY1B และ PY1C เมื่อมีความ
แตกต่างกันของหมู่ฟังก์ชันส่งผลต่อการกระจายตัวของอิเล็กตรอนและการดูดกลืนพลังงานเพ่ือเปลี่ยน
สถานะ โดยเมื่อพิจารณากราฟการดูดกลืนพลังงานแล้วพบว่ามีการดูดกลืนพลังงานเพ่ือเปลี่ยนสถานะของ
อิเล็กตรอนจากสถานะพ้ืนไปสถานะกระตุ้นมีหลายแบบ ส่งผลให้เกิดกราฟการดูดกลืนหลายช่วงความยาว
คลื่น เมื่อเปรียบเทียบกับการเปลี่ยนแปลงหมู่ฟังก์ชันแล้วพบว่ามีการดูดกลืนความยาวคลื่นที่ช่วงต่างกัน 
และเม่ือพิจารณาการกระจายตัวของอิเล็กตรอนในตารางที่ 4.2 และ 4.3 พบว่าค่าความแรงออสซิลเลเตอร์ 
สูงสุดมีค่าความยาวคลื่นตรงกับการดูดกลืนพลังงานดังแสดงในภาพ 4.4 และมีการกระจายตัวของ
อิเล็กตรอนส่วนใหญอ่ยู่ที่โครงสร้างฟลูออโรฟอร์  
 
  4.1.3  ศึกษาอิทธิพลของไอออนโลหะที่ส่งผลต่อการกระจายตัวของอิเล็กตรอนใน
โครงสร้างของ PY1A 
   4.1.3.1 โครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์ของ PY1A 

ตารางที่ 4.4 แสดงระดับพลังงาน HOMO และ LUMO ของโมเลกุล 
PY1A และ PY1A ที่มีการจับกับไอออนของโลหะแต่ละชนิดซึ่งได้แก่ แคดเมียม (Cd), โคบอล (Co), คอป
เปอร์ (Cu), เหล็ก (Fe), ปรอท(Hg), นิกเกิล (Ni), ตะกั่ว(Pb) และสังกะสี (Zn) ตามล าดับ ซึ่งพบว่ามีการ
กระจายตัวของอิเล็กตอนแบ่งเป็น 2 แบบคือการกระจายตัวของอิเล็กตรอนไปยังส่วนของไอออนของโลหะ 
ซึ่งได้แก่ แคดเมียม(Cd), ปรอท(Hg) และสังกะสี (Zn) กับการกระจายตัวของอิเล็กตรอนไปยังด้านตรงข้าม
ที่มีไอออนของโลหะ ซึ่งได้แก่ โคบอล(Co), คอปเปอร์ (Cu), เหล็ก (Fe), นิกเกิล (Ni) และตะกั่ว (Pb)  โดย
ส่วนใหญ่แล้วอิเล็กตรอนจะมีการกระจายตัวอยู่ที่ส่วนของ DTP และวงอโรมาติก แต่การกระจายตัวของ
อิเล็กตรอนนี้เป็นพลังงาน HOMO และ LUMO ของโมเลกุลเท่านั้น ดังนั้นต้องมีการพิจารณาค่าพลังงานที่
ดูดกลืนเพ่ือเปลี่ยนสถานะที่ระดับพลังงานต่างๆด้วย เพ่ือหาพลังงานที่สามารถเปลี่ยนสถานะมากที่สุดใน
การท านายการเกิดการตอบสนองกับไอออนของโลหะ 

Molecule Structure HOMO LUMO 

PY1A 
   

PY1A-Cd 
   

PY1A-Co 
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Molecule Structure HOMO LUMO 

PY1A-Cu 
   

  

PY1A-Fe 
   

  

PY1A-Hg 
   

PY1A-Ni 
   

  

PY1A-Pd 
   

  

PY1A-Zn 
   
 

ภำพที ่4.5 Frontier Molecular orbital ของโมเลกุลของ PY1A และ PY1A ที่มีการจับกับไอออนของ
โลหะแต่ละชนิดที่สภาวะพ้ืนและสภาวะเร้า 
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4.1.3.2 การดูดกลืนพลังงาน 

 
ภำพที่ 4.6 ค่าการดูดกลืนพลังงานของสาร PY1A มีการจับกับไอออนของโลหะ 

    
  การดูดกลืนพลังงานของโมเลกุล PY1A และ PY1A ที่มีการจับกับไอออน
ของโลหะแต่ละชนิดแสดงในภาพ 4.6 เมื่อพิจารณาการดูดกลืนพลังงานที่เปลี่ยนแปลงไปเมื่อมีการจับกับ
ไอออนของโลหะพบว่าโลหะแคดเมียม (Cd) และสังกะสี (Zn) มีความยาวคลื่นที่ 440 และ 420 nm 
ตามล าดับเมื่อเปรียบเทียบกับ PY1A ที่มีความยาวคลื่นที่ 410 nm แล้วพบว่ากราฟมีการเคลื่อนที่ไปยัง
ความยาวคลื่นที่เพ่ิมขึ้น ส่วนปรอท (Hg) มีการเพ่ิมขึ้นของกราฟการดูดกลืนสองช่วงความยาวคลื่นและมี
ลักษณะกราฟที่มีการดูดกลืนพลังงานที่ความเข้มใกล้เคียงกัน คือ 346 และ 430 nm ส าหรับไอออนของ
โลหะที่เหลือซึ่งได้แก่  โคบอล (Co), คอปเปอร์ (Cu), เหล็ก (Fe), นิกเกิล (Ni) และตะกั่ว (Pb) นั้นมีการ
เปลี่ยนแปลงของกราฟในลักษณะที่กราฟที่มีการดูดกลืนสูงสุดที่ความยาวประมาณ 320 และ 480 nm
ตามล าดับ  

 
4.1.3.3 ความหนาแน่นสถานะ  

  จากตารางที่ 4.4 PY1A-metal มีการกระจายตัวของอิเล็กตรอน
ระหว่างโครงสร้างเซนเซอร์และไอออนของโลหะ ได้แก่ แคดเมียม (Cd), ทองแดง (Cu), ปรอท (Hg), ตะกั่ว 
(Pb) และสังกะสี (Zn) โดยสามารถพิจารณาเป็นการให้อิเล็กตรอนแก่ไอออนของโลหะและมีการรับ
อิเล็กตรอนของไอออนของโลหะ พบว่าอิเล็กตรอนควรมีการเคลื่อนที่จากสถานะพ้ืนภายในโครงสร้าง
เซนเซอร์และเคลื่อนไปยังสถานะกระตุ้นของไอออนของโลหะ ซึ่งสามารถสรุปได้ว่า PY1A สามารถตรวจวัด
ไอออนของแคดเมียม (Cd), ตะกั่ว (Pb) และสังกะสี (Zn)  จากผลการทดลองสามารถสรุปได้ว่า PY1A 
สามารถตรวจวัดไอออนของแคดเมียม (Cd), ตะกั่ว (Pb) และสังกะสี (Zn) และเมื่อเทียบกราฟจากการ
ดูดกลืนพลังงานแล้วพบว่าแคดเมียม (Cd), ตะกั่ว (Pb) และสังกะสี (Zn) มีการดูดกลืนพลังงานที่แตกต่าง
กันซึ่งส่งผลต่อการเปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของสารที่ต่างกันด้วย 



19 
 

 

ตำรำงที่ 4.4 เปอร์เซ็นต์การกระจายตัวของอิเล็กตรอนจากการค านวณความหนาแน่นสถานะของ PY1A 
 

Molecule orbital Functional 
group 

aromatic DTP aromatic Functional 
group 

Metal 
ions 

PY1A L+2 15 6 53 10 16 - 
L+1 38 20 11 8 24 - 

LUMO 15 11 18 20 37 - 
HOMO 5 12 70 10 4 - 

H-2 12 15 57 11 5 - 
H-3 22 11 24 20 21 - 

 
PY1A-Cd L+2 11 6 38 24 20 0 

L+1 47 25 20 4 2 2 
LUMO 7 6 28 10 6 44 
HOMO 9 5 23 12 7 44 

H-5 15 25 28 10 22 1 
 

PY1A-Co L+1(A) 10 5 42 25 17 0 
LUMO(B) 9 9 52 20 10 0 
LUMO(A) 52 27 17 3 1 0 
HOMO(A) 5 7 46 24 18 0 
HOMO(B) 3 6 28 23 40 0 

H-1(A) 0 1 3 2 94 0 
 

PY1A-Cu L+1(A) 12 5 38 26 18 0 
LUMO(B) 6 8 51 23 13 0 
LUMO(A) 49 27 19 3 2 1 
HOMO(A) 4 8 49 23 16 0 
HOMO(B) 11 2 5 4 6 72 

H-3(B) 4 0 0 0 0 96 
 

PY1A-Fe L+1(A) 9 5 43 25 17 0 
LUMO(B) 9 9 51 21 11 0 
LUMO(A) 53 27 17 3 1 0 
HOMO(A) 5 7 46 24 18 0 
HOMO(B) 3 6 28 23 39 1 
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Molecule orbital Functional 
group 

aromatic DTP aromatic Functional 
group 

Metal 
ions 

PY1A-Hg L+1 26 22 35 11 6 0 
LUMO 6 9 39 13 7 26 
HOMO 6 3 15 6 4 66 

H-1 7 15 21 20 35 1 
H-8 90 2 2 1 2 3 

 
PY1A-Ni L+1(A) 9 5 43 25 17 0 

LUMO(B) 9 9 50 21 11 0 
LUMO(A) 53 27 16 2 1 0 
HOMO(A) 4 7 46 24 18 0 
HOMO(B) 3 6 28 22 39 1 

 
PY1A-Pb L+1(A) 13 0 0 0 0 87 

LUMO(B) 11 9 45 18 9 9 
LUMO(A) 53 27 16 2 1 1 
HOMO(A) 4 6 42 27 22 0 
HOMO(B) 3 6 27 22 42 0 

 
PY1A-Zn L+1 45 25 21 4 2 4 

LUMO 9 5 23 8 5 50 
HOMO 12 6 24 14 10 33 

H-1 5 8 28 18 40 1 
H-5 13 22 30 11 23 1 

 
  4.1.4 ศึกษาอิทธิพลของไอออนโลหะที่ส่งผลต่อการกระจายตัวของอิเล็กตรอนใน
โครงสร้างของ PY1B 
   4.1.4.1 โครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์ของ PY1B 

ภาพที่ 4.7 แสดงระดับพลังงาน HOMO และ LUMO ของโมเลกุล 
PY1B และ PY1B ที่มีการจับกับไอออนของโลหะแต่ละชนิดซึ่งได้แก่ แคดเมียม (Cd), โคบอล (Co), คอป
เปอร์ (Cu), เหล็ก (Fe), ปรอท(Hg), นิกเกิล (Ni), ตะกั่ว (Pb) และสังกะสี (Zn) ตามล าดับ ซึ่งพบว่า
อิเล็กตรอนมีการกระจายตัวไปยังส่วนของไอออนของโลหะ โดยการกระจายตัวแบบนี้ถือว่าเป็นแนวโน้มที่ดี
ที่ PY1B สามารถจับไอออนของโลหะได้ แต่อาจจะมีการจ าแนกหรือมีความจะเพาะเจาะจงได้ดี ซึ่งอาจจะ
ไม่เหมาะสมกับการเป็นเซนเซอร์ทางเคมี 
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Name Molecule structure HOMO LUMO 

PY1B 
   

PY1B-Cd 
   

PY1B-Co 

 

   

  

PY1B-Cu 

 

   

  

PY1B-Fe 
   

  

 PY1B-Hg 
   

PY1B-Ni 
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Name Molecule structure HOMO LUMO 

PY1B-Pd 
   

PY1B-Zn 
   
 

ภำพที ่4.7 Frontier Molecular orbital ของโมเลกุลของ PY1B และ PY1B ที่มีการจับกับไอออนของ
โลหะแต่ละชนิดที่สภาวะพ้ืนและสภาวะเร้า 

 

4.1.4.2 การดูดกลืนพลังงาน 

 
ภำพที่ 4.8 ค่าการดูดกลืนพลังงานของสาร PY1B มีการจับกับไอออนของโลหะ 

      
ภาพที่ 4.8 แสดงการดูดกลืนพลังงานของโมเลกุล PY1B และ PY1B ที่มี

การจับกับไอออนของโลหะแต่ละชนิด เพ่ือพิจารณาการดูดกลืนพลังงานที่เปลี่ยนแปลงไปเมื่อมีการจับกั บ
ไอออนของโลหะ ซึ่งจากกราฟพบว่าแคดเมียม (Cd), คอปเปอร์ (Cu), ปรอท (Hg) และสังกะสี (Zn) มี
ความยาวคลื่นสูงสุดที่ 457, 472, 582 และ 466 nm ตามล าดับ เมื่อเปรียบเทียบกับ PY1A ที่มีความยาว
คลื่นที่ 410 nm แล้วพบว่ากราฟมีการเคลื่อนที่ไปยังความยาวคลื่นที่เพ่ิมขึ้นและเกิดการดูดกลืนสองช่วง
ความยาวคลื่น ส าหรับโคบอล (Co), เหล็ก (Fe), นิกเกิล (Ni) และตะกั่ว (Pb) นั้นมีกราฟการดูดกลืน
พลังงานที่ความยาวคลื่นเดียวความยาว 724, 808 และ 687 nm ตามล าดับ   
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4.1.4.3  ความหนาแน่นสถานะ  
 

ตำรำงที่ 4.5 เปอร์เซ็นต์การกระจายตัวของอิเล็กตรอนจากการค านวณความหนาแน่นสถานะของ PY1B 

Molecule orbital Functional 
group 

aromatic DTP aromatic Functional 
group 

Metal 
ions 

PY1B L+1 14 16 21 26 22 - 
LUMO 9 20 48 16 7 - 
HOMO 2 16 71 9 1 - 

H-3 82 7 6 4 1 - 
H-7 0 0 0 9 90 - 

PY1B-Cd L+1 6 26 52 14 1 1 
LUMO 3 8 35 12 9 34 
HOMO 3 1 5 3 49 38 

H-2 98 4 0 0 0 2 
H-5 0 3 91 4 3 0 
H-6 3 22 35 32 8 0 

PY1B-Co LUMO(B) 1 7 58 21 12 0 
LUMO(A) 6 0 0 0 0 93 
HOMO(A) 0 0 1 1 99 0 
HOMO(B) 0 1 6 1 92 0 

H-1(B) 0 1 7 11 82 0 
H-4(B) 5 0 13 4 1 73 

PY1B-Cu L+1(A) 16 31 43 9 1 1 

LUMO(B) 1 7 58 21 12 0 

LUMO(A) 6 1 0 0 0 93 

HOMO(A) 0 0 1 1 99 0 

HOMO(B) 0 1 6 1 92 0 

H-1(A) 1 7 48 25 19 0 

H-1(B) 0 1 7 11 82 0 

H-4(B) 93 1 2 2 0 1 

PY1B-Fe LUMO(B) 6 0 0 0 0 94 

LUMO(A) 6 0 0 0 0 94 

HOMO(A) 0 0 0 1 99 0 

HOMO(B) 0 0 0 1 99 0 

H-5(B) 6 16 23 50 4 1 

H-6(B) 5 3 9 78 4 0 
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Molecule orbital Functional 
group 

aromatic DTP aromatic Functional 
group 

Metal 
ions 

PY1B-Hg LUMO 5 11 40 13 10 21 

HOMO 15 1 4 2 38 40 

H-3 0 4 7 12 77 0 

H-4 0 1 2 5 93 0 

H-5 3 10 72 8 7 0 

H-7 86 3 3 3 1 4 

PY1B-Ni LUMO(B) 2 7 59 21 11 0 

LUMO(A) 7 0 0 0 0 93 

HOMO(A) 0 0 1 1 99 0 

HOMO(B) 0 1 5 1 93 0 

H-1(B) 0 1 7 10 82 0 

H-4(B) 1 12 40 38 8 0 

PY1B-Pd LUMO 6 9 36 12 10 28 

HOMO 4 1 1 1 74 20 

H-2 95 0 0 0 0 4 

H-4 6 0 0 0 0 94 

H-10 3 21 36 31 8 1 

PY1B-Zn L+1 8 28 50 12 1 1 

LUMO 3 8 34 11 9 35 

HOMO 3 1 2 2 62 30 

H-2 98 0 0 0 0 2 

H-5 0 2 91 3 3 0 

H-6 2 20 35 34 8 1 

  
 จากตารางที่ 4.5 พบว่า PY1B-metal มีการกระจายตัวของอิเล็กตรอน

ระหว่างโครงสร้างเซ็นเซอร์และไอออนของโลหะ โดยการกระจายตัวของอิเล็กตรอนของไอออนของโลหะ
นั้นมีลักษณะแนวโน้มเคลื่อนที่ไปยังไอออนของโละที่สถานะกระตุ้นเหมือนกัน ซึ่งส่งผลต่อการจ าเพาะ
เจาะจงในการแยกชนิดไอออนได้ไม่ดีนัก จากผลการทดลองสามารถสรุปได้ว่า PY1B สามารถตรวจวัด
ไอออนของได้ทุกชนิด และเมื่อพิจารณากราฟการดูดกลืนพลังงานพบว่าเมื่อ PY1B-metal ion มี
เปลี่ยนแปลงการดูดกลืนพลังงานซึ่งส่งผลต่อการเปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของสารประกอบโลหะ ซึ่งอาจใช้
การเปลี่ยนแปลงนี้ในการแยกชนิดไอออนของโลหะแบบชนิดที่ไม่มีความจ าเพาะเจาะจงต่อชนิดไอออน 
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  4.1.5 ศึกษาอิทธิพลของไอออนโลหะที่ส่งผลต่อการกระจายตัวของอิเล็กตรอนใน
โครงสร้างของ PY1C 

4.1.5.1 โครงสร้างทางอิเล็กทรอนิกส์ของ PY1C 
 

Name Molecule structure HOMO LUMO 

PY1C 
   

PY1C-Co 

   

  

PY1C-Cu 

   

  

PY1C-Hg 

   

PY1C-Ni 

 
  

  

PY1C-Pd 

   

PY1C-Zn 

   
ภำพที่ 4.9 Frontier Molecular orbital ของโมเลกุลของ PY1C และ PY1C ที่มีการจับกับไอออนของ

โลหะแต่ละชนิดที่สภาวะพ้ืนและสภาวะเร้า 
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 ภาพที่ 4.9 แสดงระดับพลังงาน HOMO และ LUMO ของโมเลกุล 
PY1C และ PY1C ที่มีการจับกับไอออนของโลหะแต่ละชนิดซึ่งได้แก่ โคบอล (Co), คอปเปอร์ (Cu), ปรอท 
(Hg), นิกเกิล (Ni), ตะกั่ว (Pb) และสังกะสี (Zn) ตามล าดับ โดยการจับกับไอออนของ แคดเมียม (Cd) และ
เหล็ก (Fe) นั้นไม่สามารถค านวณได้ อาจเนื่องมาจากหมู่ฟังก์ชันของ PY1C นั้นเป็นหมู่เอมีน ซึ่งมีแต่
อิเล็กตรอนคู่โดดเดี่ยวของไนโตเจนอะตอมเท่านั้น รวมทั้งโครงสร้างที่มีลักษณะไม่ยืดหยุ่น (rigid) ท าให้ไม่
สามารถเข้าล้อมไอออนของโลหะ ส่งผลให้แรงยึดเหนี่ยวกับโลหะไม่เพียงพอกับไอออนของโลหะจึงหลุด
ออกจากโครงสร้าง เมื่อพิจารณาการกระจายตัวของอิเล็กตรอนจากสถานะพ้ืนไปยังสถานะกระตุ้นของส่วน
ไอออนของโลหะ พบว่าลักษณะการกระจายตัวของ โคบอล (Co), คอปเปอร์ (Cu) และ นิกเกิล (Ni) นั้นมี
การเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนที่สถานะกระตุ้นไปยังส่วนของไอออนของโลหะ ซึ่งสามารถเกิดการจับกับ
ไอออนของโลหะได้ 

 
4.1.5.2 การดูดกลืนพลังงาน 

 
ภำพที่ 4.10 ค่าการดูดกลืนพลังงานของสาร PY1C มีการจับกับไอออนของโลหะ 

   
จากการดูดกลืนพลังงานของโมเลกุล PY1C และ PY1C ที่มีการจับกับ

ไอออนของโลหะแต่ละชนิดเพ่ือพิจารณาการดูดกลืนพลังงานที่เปลี่ยนแปลงไปเมื่อมีการจับกับไอออนของ
โลหะ พบว่าเมื่อเซ็นเซอร์จับกับไอออนของโคบอล (Co) ไม่มีการดูดพลังงานเกิดขึ้น ในขณะที่ คอปเปอร์ 
(Cu) และนิกเกิล (Ni) มีการดูดกลืนพลังงานสองช่วงความยาวคลื่น ซึ่งลักษณะกราฟเกิดการการดูดกลืน
พลังงานที่ความยาวคลื่นที่มากขึ้นและความเข้มลดลง ส่วนตะกั่ว (Pb) และสังกะสี (Zn) นั้นมีการดูดกลืน
พลังงานที่ช่วงความยาวคลื่นค่าเดียวที่ 460 และ 650 nm ตามล าดับซึ่งลักษณะกราฟเกิดการการดูดกลืน
พลังงานที่ความยาวคลื่นและความเข้มเพ่ิมข้ึน 
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4.1.5.3 ความหนาแน่นสถานะ  
 
ตำรำงที่ 4.6 เปอร์เซ็นต์การกระจายตัวของอิเล็กตรอนจากการค านวณความหนาแน่นสถานะของ PY1C 

 

Molecule orbital Functional 
group 

aromatic DTP aromatic Functional 
group 

Metal 
ions 

PY1C L+1 14 16 21 26 22 - 
LUMO 9 20 48 16 7 - 
HOMO 2 16 71 9 1 - 

H-3 82 7 6 4 1 - 
H-7 0 0 0 9 90 - 

PY1C-Co LUMO(B) 0 5 46 32 16 1 
LUMO(A) 9 2 1 0 0 89 
HOMO(A) 0 6 49 27 17 0 
HOMO(B) 0 2 14 5 80 0 

PY1C-Cu L+1(A) 1 35 32 18 3 11 
LUMO(B) 4 3 16 12 6 58 
LUMO(A) 8 2 1 0 0 89 
HOMO(A) 0 6 49 27 17 1 
HOMO(B) 0 2 14 5 78 0 

H-3(B) 4 37 36 9 10 4 
PY1C-Hg LUMO 8 20 46 18 8 0 

HOMO 1 0 0 0 0 99 
H-1 5 9 10 9 67 0 

PY1C-Ni L+1(A) 1 23 57 15 3 1 
LUMO(B) 0 5 46 32 16 1 
LUMO(A) 9 2 0 0 0 89 
HOMO(A) 0 6 49 27 17 0 
HOMO(B) 0 2 13 4 80 0 

PY1C-Pb LUMO 7 18 40 16 7 13 
HOMO 6 13 16 17 30 19 

H-2 3 6 20 13 12 46 
H-3 0 6 7 0 0 86 

PY1C-Zn LUMO 8 20 46 18 8 0 
HOMO 0 0 0 0 0 99 

H-1 5 10 10 9 66 0 
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 จากตาราง 4.6 พบว่า PY1C-metal มีการกระจายตัวของอิเล็กตรอน
ระหว่างโครงสร้างเซนเซอร์และไอออนของโลหะ ได้แก่ โคบอล (Co), คอปเปอร์ (Cu) และ นิกเกิล (Ni) 
เป็นไอออนของโลหะที่มีการเคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนจากสถานะพ้ืนของเซนเซอร์ไปยังสถานะกระตุ้นของ
ไอออนของโลหะ ซึ่งแสดงการจับกันของเซนเซอร์กับไอออนของโลหะ จากการทดลองสามารถสรุปได้ว่า 
PY1C ไม่สามารถตรวจจับไอออนของแคดเมียม (Cd) และเหล็ก (Fe) เนื่องจากไม่สามารถค านวณผลการ
เคลื่อนที่ของอิเล็กตรอนระหว่างโครงสร้างเซนเซอร์กับไอออนของโลหะได้ ส าหรับการกระจายตัวของ
อิเล็กตรอนพบว่า โคบอล (Co), คอปเปอร์ (Cu) และ นิกเกิล (Ni) สามารถตรวจจับได้ และเมื่อพิจารณา
การดูดกลืนพลังงานพบว่าการดูดกลืนพลังงานของไอออน โคบอล (Co), คอปเปอร์ (Cu) และ นิกเกิล (Ni) 
มีลักษณะการดูดกลืนที่แตกต่างกัน ซึ่งสามารถใช้ในการจ าแนกชนิดของไอออนของโลหะได้ 

 
4.2 กำรสังเครำะห์เซนเซอร์ทำงเคมี 

  4.2.1 การสังเคราะห์ PY1A 

 
ภำพที่ 4.11 ปฏิกิริยาการสังเคราะห์เซนเซอร์ PY1A 

  
การสังเคราะห์เซนเซอร์ PY1A แสดงในภาพที่ 4.11 ซ่ึงแต่ละข้ันมีการวเิคราะห์

โครงสร้างด้วยเทคนิคนิวเคลียร์แมกเนติกเรโซแนนซ์สเปกโทรสโคปี (NMR) และมีการวิเคราะห์หมู่ฟังก์ชัน
ของเซ็นเซอร์ PY1A ด้วยเทคนิคอินฟราเรดสเปกโทรสโคปี (FTIR) 
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4.2.2 การวิเคราะห์โครงสร้างของ PY1A  
4.2.2.1 การวิเคราะห์ด้วยเทคนิคนิวเคลียร์แมกเนติกเรโซแนนซ์ 

สเปกโทรสโคปี (NMR) 
 

 
 
 
 

 

 

 
 

ภำพที่ 4.12 การวิเคราะห์โครงสร้างด้วยเทคนิคนิวเคลียร์แมกเนติกเรโซแนนซ์สเปกโทรสโคปี (NMR) 
 

จากภาพที่ 4.12 แสดงการวิเคราะห์โครงสร้างด้วยเทคนิคนิวเคลียร์
แมกเนติกเรโซแนนซ์สเปกโทรสโคปี (NMR) โดยมีการแสดงโครงสร้างหลักของโมเลกุลเซ็นเซอร์ ซึ่งพบว่า 
1H NMR ของ Py1A (CDCl3):δ 10.00(s, 1H, -aromatic-C=CHO), 7.90 (s, 1H, - aromatic-CH=C), 

S
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7.76 (m, 4H, aromatic-CHO), 7.39 (d, 2H, aromatic-dithieno), 7.26 ( s, 1H, dithieno) ในขณะที่
การสังเคราะห์ขั้นที่ 4 เป็นการเปลี่ยนแปลงหมู่ฟังก์ชันของ CHO เป็น cyano acetic(CN,COOH) โดย
แสดงการเปลี่ยนหมู่ฟังก์ชันนี้ด้วยเทคนิคอินฟราเรดสเปกโทรสโคปี (FTIR)      
 

4.2.2.2 การวิเคราะห์ด้วยเทคนิคอินฟราเรดสเปกโทรสโคปี (FTIR) 
 

 
ภำพที่ 4.13 การวิเคราะห์หมู่ฟังก์ชันด้วยเทคนิคอินฟราเรดสเปกโทรสโคปี (FTIR) 

 
จากภาพที ่4.13  แสดงการวิเคราะห์หมู่ฟังก์ชันด้วยเทคนิคอินฟราเรดส

เปกโทรสโคปี (FTIR) ซึ่งสามารถบอกองค์ประกอบของโครงสร้างได้ การวิเคราะห์หมู่ฟังก์ชันด้วยเทคนิค
อินฟราเรดสเปกโทรสโคปี (FTIR) ซึ่งสามารถบอกองค์ประกอบของโครงสร้างได้ดังนี้ 882.31 cm-1 C-H 
bend 937.50 cm-1 O-H bend 1222.16 cm-1 C-O bend 1360.26 cm-1 O-H bend 1614.23 cm-1 
C=C bend 1723.24 cm-1 C=O bend 1922.48 cm-1 overtones 1996.84 cm-1 overtones 
2123.90 cm-1 overtones 2257.67 cm-1 C≡N stretch 2862.67 cm-1 C-H stretch 2932.40 cm-1 
C-H stretch 3414.84 cm-1 O-H stretch ซึ่งสอดคล้องกับหมู่ฟังก์ชันของสารที่สังเคราะห์ขึ้น 
 

     4.3 กำรตรวจวัดเซนเซอร์ PY1A กับไอออนของโลหะ 

 
ภำพที่ 4.14 การเปรียบเทียบการเปลี่ยนแปลงสีของสารละลายและการเรืองแสงของเซนเซอร์ PY1A  

ที่มีไอออนโลหะแต่ละชนิดที่ความเข้มข้น 5x10-5 M 
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 จากภาพ 4.14 พบว่าการเปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของเซนเซอร์ PY1A ที่มีการตรวจวัด
ไอออนของโลหะแต่ละชนิดในสารละลายไดเมทิลฟอร์มาไมด์  (DMF) เกิดการตอบสนองหรือการ
เปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของสารที่แตกต่างกัน ซึ่งข้ึนอยู่กับชนิดของไอออนของโลหะและความเข้มข้นของ
สารละลายโลหะ ไอออนของโลหะแมงกานีส (Mn), เหล็ก (Fe), โคบอล (Co) และทองแดง (Cu) มีการ
เปลี่ยนแปลงการคายพลังงานในการลักษณะที่ความเข้มลดลง แต่ไอออนของสังกะสี (Zn), ตะกั่ว (Pb) และ
แคดเมียม (Cd) มีการเปลี่ยนแปลงการคายพลังงานแตกต่างจากโมเลกุลของ Py1A หรืออาจกล่าวว่ามีการ
เปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของโมเลกุลสารที่ความยาวคลื่นเพ่ิมข้ึน 

 
4.3.1 การศึกษาค่าการดูดกลืน-คายพลังงานของ PY1A 

 
ภำพที่ 4.15 การดูดกลืนพลังงานของเซนเซอร์ PY1A 

  
PY1A มีการดูดกลืนพลังงานในการเปลี่ยนสถานะจากสถานะพ้ืนไปสู่สถานะกระตุ้น

ที่ความยาวคลื่น 320 nm ซึ่งเมื่อดูดกลืนพลังงานแล้วเกิดการคายพลังงานเพ่ือกลับสู่สถานะพ้ืน โดย
พลังงานที่ปล่อยออกมาอยู่ในรูปแบบแสงหรือการเรืองแสงที่ความยาวคลื่น 410 และ 520 nm ตามล าดับ 
เมื่อพิจารณาเปรียบเทียบกับการวิเคราะห์ผ่านกระบวนการคอมพิวเตอร์พบว่าเกิดพีคที่ความยาวคลื่นที่ 
520 nm เพ่ิมขึ้นซึ่งเป็นผลมาจากการคายพลังงานภายในโครงสร้างส่วนของฟลูออโรฟอร์หรือการคาย
พลังงานในระดับพลังงานของโครงสร้าง  
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4.3.2 การศึกษาสมบัติการดูดกลืนพลังงานของเซนเซอร์ PY1A กับไอออนของโลหะ  

 
ภำพที่ 4.16 การดูดกลืนพลังงานของเซนเซอร์ Py1A กับไอออนของโลหะท่ีความเข้มข้น 100 μM 

    
การศึกษาการดูดกลืนพลังงานของเซนเซอร์ Py1A กับไอออนของโลหะ ได้แก่ 

แมงกานีส(Mn), เหล็ก (Fe), โคบอล (Co), นิกเกิล (Ni), ทองแดง (Cu), สักกะสี (Zn), แคดเมียม (Cd), 
ปรอท (Hg) และตะกั่ว (Pb) ที่ความเข้มข้น 100 μM โดยท าการวิเคราะห์การเปลี่ยนแปลงความยาวคลื่น
สูงสุดของ Py1A คือ 330 nm พบว่าการเปลี่ยนแปลงการดูดกลืนพลังงานของ Py1A กับไอออนของโลหะ
ต่างๆจากมากไปน้อย คือ เหล็ก (Fe)>ทองแดง (Cu)>แมงกานีส (Mn)>สักกะสี (Zn)>ปรอท (Hg)>ตะกั่ว 
(Pb)>โคบอล (Co)>แคดเมียม (Cd)>นิกเกิล (Ni) ซึ่งการเปลี่ยนแปลงการดูดกลืนพลังงานของสารประกอบ
โลหะมีลักษณะที่แตกต่างกันแต่เมื่อพิจารณาแนวโน้มและความจ าเพาะเจาะจงในการจ าแนกชนิดของ
ไอออนของโลหะ พบว่าลักษณะของการดูดกลืนพลังงานมีแนวโน้มที่เพ่ิมขึ้นในไอออนของโลหะทุกชนิดแต่
ไม่สามารถแยกความจ าเพาะเจาะจงในการตรวจวัดไอออนชนิดใดชนิดหนึ่งได้ 
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  4.3.3 การศึกษาสมบัติการคายพลังงานของเซนเซอร์ PY1A กับไอออนของโลหะ 

 

 
ภำพที่ 4.17 การคายพลังงานของเซนเซอร์ PY1A กับไอออนของโลหะท่ีความเข้มข้น 50 μM 

 
 การศึกษาการคายพลังงานของเซนเซอร์ Py1A กับไอออนของโลหะ เช่น 

แมงกานีส(Mn), เหล็ก (Fe), โคบอล (Co), นิกเกิล (Ni), ทองแดง (Cu), สักกะสี (Zn), แคดเมียม (Cd), 
ปรอท (Hg) และตะกั่ว (Pb) ที่ความเข้มข้น 100 μM โดยท าการวิเคราะห์ความยาวคลื่นที่ 510 nm 
เนื่องจากเป็นช่วงที่มีความแตกต่างของการคายพลังงานของโลหะแต่ละชนิด ซึ่งพบว่าการเปลี่ยนแปลงการ
คายพลังงานของ Py1A กับไอออนของโลหะต่างๆ โลหะที่มีความจ าเพาะเจาะจงในการจ าแนกได้ดีที่สุดคือ 
สักกะสี (Zn) โดยมีการเปลี่ยนแปลงการคายพลังงานหรือการเรืองแสงของสารประกอบโลหะที่ความเข้ม
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ของการคายพลังงานที่เพ่ิมขึ้นและมีการเปลี่ยนจากสีเขียวเป็นเขียวอมเหลือง ในขณะที่โลหะชนิดอ่ืนมีการ
เปลี่ยนแปลงการคายพลังงานที่แตกต่างกันที่ความยาวคลื่น 396 nm โดยความเข้มของการคายพลังงาน
ลดลงแต่ไม่สามารถจ าแนกความจ าเพาะเจาะจงของสารประกอบโลหะชนิดใดชนิดหนึ่งได้ 
 

4.3.4 การศึกษาสมบัติการดูดกลืนพลังงานของเซนเซอร์ PY1A กับไอออนของเหล็ก 

 
การทดสอบการดูดกลืนพลังงานของเซ็นเซอร์ Py1A กับไอออนของโลหะเหล็กที่

ความเข้มข้นต่างๆตั้งแต่ 5-500 μM โดยท าการวิเคราะห์การเปลี่ยนแปลงความยาวคลื่นสูงสุดของ Py1A 
คือ 320 nm พบว่าเมื่อปริมาณของไอออนเหล็กเพ่ิมขึ้นส่งผลให้ความเข้มของการดูดกลืนพลังงานเพ่ิมขึ้น
และกราฟมีการเคลื่อนที่ไปยังความยาวคลื่นที่น้อยลงหรือดูดกลืนที่พลังงานมากขึ้นด้วย  
 

4.3.5 การศึกษาสมบัติการคายพลังงานของเซนเซอร์ PY1A กับไอออนของเหล็ก 

 
   

ภำพที่ 4.18 การดูดพลังงานของโมเลกุลเซนเซอร์กับไอออนเหล็กท่ีความเข้มข้นต่างๆตั้งแต่ 5-500 μM  
 

ภำพที่ 4.19  การคายพลังงานของโมเลกุลเซนเซอร์กับไอออนเหล็กท่ีความเข้มข้น 5-500 μM  
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การทดสอบการคายพลังงานของเซนเซอร์ Py1A กับไอออนของเหล็กที่ความ

เข้มข้นต่างๆตั้งแต่ 5-500 μM พบว่าเมื่อความเข้มข้นของไอออนเหล็กเพ่ิมขึ้นส่งผลให้ความเข้มของการ
คายพลังงานลดลงและยังเกิดการเคลื่อนที่ของกราฟไปยังความยาวคลื่นที่เพ่ิมขึ้นหรือพลังงานลดลง  แต่
ลักษณะของกราฟท่ีมีไอออนของเหล็กมีลักษณะที่เหมือนกราฟโมเลกุล Py1A ซึ่งพบว่าการมีปริมาณไอออน
ของเหล็กส่งผลต่อการเปลี่ยนแปลงความเข้มของการคายพลังงานเท่านั้น 
 

4.3.6 การศึกษาผลของบัฟเฟอร์ 
4.3.6.1 การศึกษาผลของบัฟเฟอร์ต่อสมบัติการดูดและคายพลังงานของเซนเซอร์ 

PY1A  

 
 ผลของการเติมปริมาณบัฟเฟอร์ที่ 5%,10%,15% และ 20% พบว่าเมื่อ

มีการเติมปริมาณบัฟเฟอร์ส่งผลให้การค่าความเข้มของการดูดพลังงานและคายพลังงานลดลง เนื่องมาจาก
ไอออนของบัฟเฟอร์จะไปขัดขวางการการดูดพลังงานและคายพลังงานของโมเลกุลเซนเซอร์ นอกจากนี้ยัง
ส่งผลต่อการเคลื่อนที่ของกราฟไปยังความยาวคลื่นที่เพ่ิมข้ึน แต่ลักษณะของกราฟที่มีการเติมบัฟเฟอร์จะไม่
ส่งผลต่อการเปลี่ยนแปลงกราฟการดูดกลืนพลังงานและการคายพลังงานของโมเลกุลเซ็นเซอร์ Py1A ที่มี
ไอออนของเหล็ก 

 
4.3.6.2 การศึกษาผลของบัฟเฟอร์ต่อสมบัติการคายพลังงานของเซนเซอร์ 

PY1A กับไอออนของเหล็ก 
การทดสอบการคายพลังงานของเซนเซอร์ Py1A กับไอออนของเหล็ก

ที่ความเข้มข้นต่างๆตั้งแต่ 5-500 μM เมื่อมีการเติมบัฟเฟอร์ที่ความเข้มข้น 0.02 μM ที่ 10% พบว่าการ
เติมบัฟเฟอร์ส่งผลให้ความเข้มของการคายพลังงานลดลงและยังเกิดการเคลื่อนที่ของกราฟไปยังความยาว
คลื่นที่เพ่ิมขึ้นหรือพลังงานลดลง และเมื่อพิจารณาลักษณะของกราฟที่ความเข้มข้นต่างๆที่ความเข้มข้น
เพ่ิมข้ึนลักษณะของกราฟมีแนวโน้มของความเข้มที่ลดลงตามความเข้มข้น 

ภำพที่ 4.20  (ก) และ (ข) การดูดพลังงานและการคายพลังงานของโมเลกุลเซนเซอร์ที่มีการเติมปริมาณ

บัฟเฟอร์ที่ความเข้มข้น 0.02 μM 
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4.3.6.3 การศึกษาผลของบัฟเฟอร์ต่อสมบัติการคายพลังงานของเซนเซอร์ 
PY1A กับไอออนของเหล็ก 

 
 การทดสอบการดูดกลืนพลังงานของเซนเซอร์ Py1A กับไอออนของ

โลหะเหล็กที่ความเข้มข้นต่างๆตั้งแต่ 5-500 μM เมื่อเติมบัฟเฟอร์ที่ความเข้มข้น 0.02 μM ในปริมาณ 
10% พบว่าการเติมบัฟเฟอร์ส่งผลให้ความเข้มของการดูดกลืนพลังงานลดลงและยังเกิดการเคลื่อนที่ของ
กราฟไปยังความยาวคลื่นที่เพ่ิมขึ้นหรือพลังงานลดลงอีกด้วย และเมื่อพิจารณาลักษณะของกราฟที่ความ
เข้มข้นต่างๆท่ีความเข้มข้นเพ่ิมข้ึนลักษณะของกราฟมีแนวโน้มของความเข้มที่ลดลงตามความเข้มข้น 
  

ภำพที่ 4.21 การคายพลังงานของโมเลกุลเซนเซอร์กับไอออนเหล็กท่ีมีการเติมบัฟเฟอร์ 
ความเข้มข้น 0.02 μM ที่ 10% 

 

ภำพที่ 4.22 (ก) การดูดพลังงานของโมเลกุลเซนเซอร์กับไอออนเหล็กที่ความเข้มข้นต่างๆ  
(ข) การดูดพลังงานของโมเลกุลเซนเซอร์กับไอออนเหล็กท่ีมีการเติมบัฟเฟอร์ 

ที่ความเข้มข้น 0.02 μM ในปริมาณ 10% 
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 จากความสัมพันธ์ระหว่างความเข้มของการคายพลังงานกับปริมาณของ

บัฟเฟอร์ที่ความเขม้ข้น 5%, 10%, 15% และ 20% กับไอออนของเหล็กที่ความเข้มข้นต่างๆ ตั้งแต่ 5-500 
μM พบว่าปริมาณของบัฟเฟอร์ที่ความเข้มข้นต่างๆจะส่งผลต่อการเปลี่ยนแปลงความเข้มของการคาย
พลังงานแตกต่างกัน เมื่อพิจารณาจากกราฟจะเห็นว่าช่วงความเข้มข้นของบัฟเฟอร์ที่ช่วง 10-15% จะเห็น
ว่ามีการเปลี่ยนแปลงความเข้มของการคายพลังงานที่ค่อนข้างคงที่ ซึ่งเป็นปริมาณความเข้มข้นของบัฟเฟอร์
ที่เหมาะสม เนื่องจากเป็นช่วงที่เมื่อมีการเปลี่ยนแปลงปริมาณความเข้มข้นของบัฟเฟอร์จะไม่ส่งผลต่อการ
เปลี่ยนแปลงความเข้มของการคายพลังงาน 

 

4.3.7 การศึกษาค่า Limit of detection (LOD) 
การศึกษาการคายพลังงานของสารประกอบโลหะ Py1A กับไอออนของสังกะสีที่

ความเข้มข้น 0-100 μM พบว่า การเปลี่ยนแปลงความเข้มของการคายพลังงานหรือการเรืองแสงมีแนวโน้ม
เพ่ิมข้ึนตามความเข้มข้นในช่วงความยาวคลื่นที่ 450-600 nm ซึ่งการเพิ่มขึ้นของความเข้มของการเรืองแสง
นี้สามารถใช้ในการตรวจวัดในเชิงปริมาณของการมีอยู่ของไอออนของสังกะสีได้ โดยท าการพล็อตกราฟ
เส้นตรงระหว่างความเข้มของการคายพลังงานที่ความยาวคลื่น 510 นาโนเมตรกับความเข้มข้นของไอออน
ของสังกะสีที่ความเข้มข้นต่างๆ  

 

ภำพที่ 4.23 ความสัมพันธ์ระหว่างความเข้มของการคายพลังงานกับปริมาณของบัฟเฟอร์ 
ทีแ่ต่ละความเข้มข้นของไอออนเหล็ก 
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ภำพที่ 4.24 การคายพลังงานของเซนเซอร์ PY1A กับไอออนของ Zn ที่ความเข้มข้น 0-100 μM 

     
ตำรำงที่ 4.7 ค่าการคายพลังงานของเซนเซอร์ Py1A ที่ความยาวคลื่น 510 นาโนเมตร 
 
ครั้งที ่ 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 

Py1A 91.02756 92.36182 91.57304 93.3634 92.70955 92.14517 93.87976 92.37065 93.05373 92.51021 

 
                Average = 92.49949 

         STDEV = 0.829249 
         Limit of detection (LOD) = Average + 3SD  
         = 92.49949+ 2.487748 
         = 94.98724 
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ภำพที่ 4.25 การคายพลังงานของเซนเซอร์ PY1A กับไอออนของสังกะสี 

ที่มีการเปลี่ยนแปลงเป็นเส้นตรงตามปริมาณความเข้มข้นของไอออน  
  
การหาค่า Limit of detection (LOD) ของสารประกอบ Py1A กับสังกะสี (Zn) โดยมีการวิเคราะห์จาก
การวัดค่าการคายพลังงานของ Py1A ที่ความเข้มข้น 0.25 μM เป็นจ านวน 10 ครั้ง และท าการหาค่าเฉลี่ย
และค่าความเบี่ยงเบนมาตรฐาน ซึ่งแสดงในตารางที่  4.7 จากนั้นน าไปหาค่าจากกราฟเส้นตรงพบว่า LOD 
ของสารประกอบ Py1A กับสังกะสี (Zn) มีค่า 94.98724 μM หรือ 52.0264 ppb   

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 
 
 

 
 
 



40 
 

 

บทที่ 5 
สรุปผลกำรวิจัยและข้อเสนอแนะ 

 
  จากการศึกษาอิทธิพลของหมู่ฟังก์ชันที่ใช้ในการตรวจจับไอออนของโลหะ โดยมีการแบ่งโครงสร้าง
โมเลกุลเซนเซอร์ออกเป็น 2 ส่วน คือ ฟลูออโรฟอร์ ท าหน้าที่เป็นส่วนแสดงการเปลี่ยนแปลงสมบัติทางแสง
ของโมเลกุลของสารและ ส่วนไอโอโนฟอร์ ท าหน้าที่ตรวจจับไอออนของโลหะ โดยสองส่วนนี้ต้องท าหน้าที่
สอดคล้องกันในโครงสร้าง โดยงานวิจัยนี้ได้มีการศึกษากลุ่มอนุพันธ์ไดไทอีโนไพโร (thieno-pyrrole) ซ่ึงท า
หน้าที่เป็นส่วนฟลูออโรฟอร์และมีการศึกษาส่วนของไอโอโนฟอร์ต่างๆ เช่น ไซยาโนอคริลิก เอไมด์และเอ
มีน โดยแต่ละหมู่มีความแตกต่างกันที่องค์ประกอบของธาตุที่หมู่ฟังก์ชัน ซึ่งส่งผลต่อการกระจายตัวของ
อิเล็กตรอนและการยึดจับกับไอออนของโลหะ ซึ่งได้ท าการศึกษาโครงสร้างโดยการค านวณผ่านโปรแกรม
คอมพิวเตอร์ พบว่า PY1A, PY1B และ PY1C มีค่าความแรงออสซิลเลเตอร์คือ 1.8585, 1.6786 และ 
1.3949 มีความยาวคลื่นเท่ากับ 408, 430 และ 411 nm ตามล าดับ ซึ่งสามารถสรุปได้ว่าโมเลกุล PY1A มี
ความสามารถในการยึดเหนี่ยวกับโครงสร้างที่ดีที่สุด ส่งผลต่อการยึดจับกับไอออนของโลหะชนิดต่างๆ เมื่อ
พิจารณาการตอบสนองต่อไอออนของโลหะแต่ละชนิด พบว่า PY1A, PY1B และ PY1C มีการตอบสนองต่อ
ไอออนที่แตกต่างกัน โดยโมเลกุลเซ็นเซอร์ PY1A สามารถตรวจวัดไอออนของแคดเมียม (Cd), ตะกั่ว (Pb) 
และสังกะสี (Zn) และโมเลกุลเซนเซอร์ PY1B ไม่สามารถจ าแนกชนิดของไอออนของโลหะได้ ส่วนโมเลกุล
เซ็นเซอร์ PY1C สามารถตรวจวัดไอออนของโคบอล (Co), คอปเปอร์ (Cu) และ นิกเกิล (Ni) ซึ่งสามารถ
สรุปได้ว่าความแตกต่างของส่วนไอโอโนฟอร์ส่งผลต่อการตอบสนองต่อไอออนที่แตกต่างกัน แต่จากผลการ
ค านวณผ่านโปรแกรมคอมพิวเตอร์นั้น เราพิจารณาผลของการกระจายตัวของอิเล็กตรอนและการดูดกลืน
พลังงานของโมเลกุลเซนเซอร์เท่านั้น แต่เมื่อมีการศึกษาผลของโมเลกุลที่มีการสังเคราะห์แล้วพบว่าการ
เปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของเซ็นเซอร์ PY1A ที่มีการตรวจวัดไอออนของโลหะแต่ละชนิดในสารละลายได
เมทิลฟอร์มาไมด์ (DMF) เกิดการตอบสนองหรือการเปลี่ยนแปลงการเรืองแสงของสารที่แตกต่างกัน ซึ่ง
ขึ้นอยู่กับชนิดของไอออนของโลหะและความเข้มข้นของสารละลายโลหะ โดยไอออนของโลหะแมงกานีส 
(Mn), เหล็ก (Fe), โคบอล (Co) และทองแดง (Cu) มีการเปลี่ยนแปลงการคายพลังงานในการลักษณะที่
ความเข้มลดลง แต่ไอออนของสังกะสี (Zn), ตะกั่ว (Pb) และแคดเมียม (Cd) มีการเปลี่ยนแปลงการคาย
พลังงานแตกต่างจากโมเลกุลของ Py1A จากนั้นเมื่อท าการศึกษาผลของการเติมบัฟเฟอร์ลงในสารประกอบ 
Py1A-metal พบว่าการเปลี่ยนแปลงของการดูดกลืนพลังงานและการคายพลังงานของสารประกอบ Py1A-
metal มีความเข้มของการดูดกลืนและการคายพลังงานที่ลดลงเมื่อเทียบกับสารประกอบ Py1A-metal ที่
ไม่มีการเติมบัฟเฟอร์ ซึ่งสามารถสรุปได้ว่าการเติมบัฟเฟอร์ที่ความเข้มข้นต่างๆ ส่งผลต่อการเปลี่ยนแปลง
ความเข้มของการดูดกลืนพลังงานและการคายพลังงานที่ลดลงและความเข้มข้นของบัฟเฟอร์ที่เหมาะสมต่อ
การเติมเพ่ือความคุม pH ของโมเลกุลของสารประกอบ Py1A-metal คือที่ 10-15%  
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