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Abstract 
 Computational chemistry can be used to describe molecular behavior. A large number of recent chemical 
researches have been performed by using theoretical study. In this article, investigation of supramolecules and 
nanomaterials by using the quantum chemistry calculations under the density functional theory has been presented.  
Structural properties, molecular orbitals, thermodynamics, activation energies and electronic properties of these molecules 
are reported. 
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1. บทน า 
การอธิบายธรรมชาติของโมเลกุล ด้วยวิธีการค านวณ

ทางเคมีควอนตมั (quantum chemical calculations) ถือเป็น
ส่ วนห น่ึ ง  ข อ ง ง า น วิ จั ย ใ นส า ข า เ ค มี เ ชิ ง ค า น วณ 
(computational chemistry) [1] การค านวณทางเคมีควอนตมั
สามารถน ามาใช้ในการค านวณหาสมบัติเชิงโครงสร้าง 
พลั ง ง าน  สมบั ติ ท า ง อุ ณหพลศ าสต ร์  สมบั ติ ท า ง
อิเล็กทรอนิกส์ ออร์บิทลัของโมเลกุล และ สมบติัทางสเปก
โทรสโกปี ของโมเลกุลทางเคมีเพื่อใชป้ระกอบการอธิบาย
ธรรมชาติของโมเลกลุได ้ 

ค าวา่ เคมีเชิงทฤษฎี (theoretical chemistry) นั้นหมายถึง
การใช้คณิตศาสตร์มาอธิบายทางด้านเคมี ในขณะท่ีเทอม 
เค มี เ ชิ งค านวณนั้ น  จะหมาย ถึ งการใช้  วิ ธีการทาง
คณิตศาสตร์ท่ีได้พฒันาข้ึนมาเป็นอย่างดี แทรกเขา้ไปใน
โปรแกรมคอมพิวเตอร์เพื่อใช้ค  านวณหา โครงสร้างและ
สมบัติต่างๆ ของโมเลกุล ในการค านวณนั้ น เวลาท่ีใช้
ค  านวณและหน่วยความจ า ของคอมพิวเตอร์ท่ีใช้ค  านวณ 
พบว่าข้ึนอยู่กบัขนาดของโมเลกุลเป็นหลกั ซ่ึงวิธีการทาง
เคมีเชิงค านวณนั้นมีตั้ งแต่วิธีท่ีมีความแม่นย  าสูง ไปจนถึง
แค่ การประมาณการ (approximation) โดยวิธีท่ีมีความ
แม่นย  าสูงนั้นเหมาะส าหรับใชค้  านวณระบบท่ีมีขนาดเล็ก
หรือโมเลกลุประกอบดว้ยอะตอมเพียงไม่ก่ีอะตอม 

วิธีแอบ อินิชิโอ (Ab initio method) เป็นวิธีท่ีใชส้มการช
โรดิงเจอร์ (Schrödinger equation) ค่าคงท่ีพ้ืนฐานต่างๆ 
และเลขอะตอมเท่านั้น ในการค านวณหา โครงสร้างของ
โมเลกุล ในขณะท่ี วิธีเซมิ เอ็มไพริคัล (semi-empirical 
method) จะใช้การประมาณค่า ด้วยแบบจ าลองทาง
คณิตศาสตร์  โดยใช้ข้อ มูลบางส่วนจากการทดลอง
ประกอบการค านวณ ซ่ึงเป็นสาเหตุหน่ึงท่ีท าให้ วิธีเซมิ เอ็ม
ไพริคลั มีความแม่นย  าหรือความน่าเช่ือถือนอ้ยกว่าวิธีแอบ 
อินิชิโอนั่นเอง อย่างไรก็ดีวิธีน้ีเหมาะส าหรับโมเลกุลหรือ
ระบบท่ีมีขนาดใหญ่กว่าในขณะท่ีวิธีแอบ อินิชิโอเหมาะ
ส าห รับโม เลกุล ท่ี มีขนาด เล็กกว่า  ในปี  ค .ศ .  1999 
ศาสตราจารยโ์มโรคุมา (Morokuma) และคณะไดน้ าเสนอ
วิธีออนเนียม (ONIOM = Our own N-layered Integrated 
molecular Orbital and molecular Mechanics) ซ่ึงเหมาะ
ส าหรับโมเลกลุท่ีมีขนาดกลาง โดยการค านวณโดยเทคนิคน้ี

ได้จ าลองโมเลกุลขนาดใหญ่ให้เป็น 2 ถึง 3 ชั้ น (layer) 
จากนั้นจะท าใหใ้นแต่ละชั้นสามารถใชท้ฤษฎีท่ีแตกต่างกนั
ออกไปในการค านวณได ้

ทฤษฎีฟังก์ชนันัลความหนาแน่น (density functional 
theory, DFT) เป็นทฤษฎีหน่ึง ท่ีประสบความส าเร็จเป็น
อย่างมากส าหรับใชอ้ธิบายสมบัติต่างๆ ของโลหะ สารก่ึง
ตวัน า และฉนวน ไม่เพียงเท่านั้ น ทฤษฎีน้ียงัคงสามารถ
น ามาใชค้  านวณหาสมบติัต่างๆ ของโปรตีน โมเลกุลซูปรา
และวสัดุนาโน ไดเ้ป็นอยา่งดีเช่นกนั โดยแนวคิดหลกัของ
ทฤษฎีฟังก์ชนันัลความหนาแน่นน้ีคือ การอธิบายถึงอนัตร
กิริยาในระบบของเฟอร์มิออน (fermions) ต่างๆ อนัไดแ้ก่ 
อิเล็กตรอน โปรตอนและนิวตรอนผ่านความหนาแน่นของ
เฟอร์มิออนเหล่านั้นในระบบ โดยไม่ไดผ้่านฟังก์ชันคล่ืน
ของ  เฟอร์ มิออน กล่าวคือส าห รับระบบท่ี มีจ านวน
อิเลก็ตรอนเท่ากบั N ตวั ซ่ึงมีพฤติกรรมเป็นไปตามหลกัของ
เพาลี (Pauli) นัน่คือ อิเล็กตรอนจะผลกักนัเอง ผ่านพลงังาน
ศกัยคู์ลอมบ์ (Coulomb potential) นัน่หมายความวา่ตวัแปร
พ้ืนฐานของระบบ จึงข้ึนอยูก่บั ระยะพิกดัหรือโคออร์ดิเนต
เท่านั้ น ท่ีถูกน ามาใช้ในฟังก์ชันของความหนาแน่นของ
อิเลก็ตรอน ทฤษฎีฟังก์ชนันลัความหนาแน่นในปัจจุบนั ได้
ถูกพฒันาออกเป็นระดบัย่อยต่างๆ โดยระดบัของทฤษฎีท่ี
พบวา่ เป็นท่ีนิยมน ามาใชใ้นงานวิจยัไดแ้ก่ระดบั B3LYP/6-
31G(d,p), B3LYP/6-311+G(d,p), B3LYP/LANL2DZ, 
PBEPBE/6-31G(d,p), LSDA/6-31G(d,p) และ B3PW91/6-
31G(d,p) เป็นต้น ดังนั้ นในบทความน้ี จะขอกล่าวถึง
งานวิจยัท่ีใชท้ฤษฎี DFT ในการศึกษาทางดา้นเคมีซูปราโม
เลคิวลาร์ และวสัดุนาโน 
2. การประยุกต์ใช้ทฤษฎฟัีงก์ชันนัลความหนาแน่น 
2.1 สมบัตเิชิงโครงสร้าง 
 สมบติัเชิงโครงสร้างของโมเลกุล ไดจ้ากการค านวณหา
โครงสร้างท่ีเหมาะสมท่ีสุด ซ่ึงเป็นโครงสร้างท่ีมีพลงังาน
ต ่ าสุด จากโครงสร้างท่ีเป็นไปได้ทั้ งหมด ของโมเลกุล 
สมบัติเชิงโครงสร้างท่ีส าคัญได้แก่ ความยาวพันธะ มุม
พนัธะ มุมไดฮีดรอล รวมทั้งภาพรวมของรูปร่างโมเลกุลเช่น 
ขนาดโพรงของโมเลกุล ความเกะกะของโมเลกุล เป็นตน้ 
ซ่ึงสามารถน ามาใชอ้ธิบายอนัตรกิริยาต่างๆ ทางเคมีไดอ้ยา่ง
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กวา้งขวาง ตวัอยา่งเช่น การศึกษาเชิงทฤษฎีของตวัตรวจจบั
ไตรโพดอลไทโอยูเรีย และความสามารถในการจดจ าต่อ
ไอออนลบ [2] โดยใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นท่ี
ระดบั B3LYP/6-31G(d,p) โดยการศึกษาไดใ้ชต้วัตรวจจบั
ไตรโพดอลไทโอ    ยูเรีย 3 ชนิดท่ีมีขนาดของโพรงท่ี
แตกต่างกนั ดงัรูปท่ี 1 และ ไดศึ้กษาความสามารถในการ
จดจ าต่อไอออนลบชนิดต่างๆ คือ ฟอสเฟต ไดไฮโดรเจน
ฟอสเฟต ไฮโดรเจนฟอสเฟต ซัลเฟต ไฮโดรเจนซัลเฟต 
คาร์บอเนต ไนเตรท ฟลูออไรด์ คลอไรด์ โบรไมด์ และไอ
โอไดด ์โดยอาศยัอนัตรกิริยาพนัธะไฮโดรเจน จากการศึกษา
พบว่าตวัตรวจจบั 1 สามารถจบักบัฟอสเฟตไดดี้ท่ีสุด เม่ือ
พิจารณาสมบัติเชิงโครงสร้าง พบว่าขนาดโพรงของตัว
ตรวจจบั 1 มีขนาดพอดีกบัขนาดของฟอสเฟต (รูปท่ี 2) ซ่ึง
เขา้กนัไดดี้คลา้ยกบัแม่กุญแจกบัลูกกุญแจ (lock and key) 
นอกจากนั้ นย ังพบว่าความยาวพันธะไฮโดรเจนเฉล่ีย
ระหว่างตวัตรวจจับ 1 กับฟอสเฟต มีความยาวพนัธะสั้ น
ท่ีสุด แสดงใหเ้ห็นถึงการเกิดอนัตรกิริยาระหวา่งตวัตรวจจบั
กบัฟอสเฟตท่ีแรงท่ีสุด เม่ือเทียบกบัไอออนลบตวัอ่ืนๆ  
 ได้มีการศึกษาการออกแบบท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีหมู่
แทนท่ีเป็นสารประกอบไพรโรริกเอไมด์และไพรโรริกไท
โอเอไมด์ 1 หมู่และ 2 หมู่ ส าหรับใชเ้ป็นตวัตรวจจบัเฮไลด์
ไอออน คือ ฟลูออไรด์ คลอไรด์ และโบรไมด์ (รูปท่ี 3) [3] 
โดยเร่ิมจากการคน้หาโครงสร้างท่ีเหมาะสม โดยใชท้ฤษฎีท่ี
ระดบั ONIOM (B3LYP/6-31G(d,p):PM3) จากนั้นค านวณ
สมบติัต่างๆ โดยใชท้ฤษฎีฟังกช์นันลัความหนาแน่นท่ีระดบั 

B3LYP/6-31+G(d,p) ผลจากการศึกษาพบวา่ตวัตรวจจบัท่ีมี
หมู่แทนท่ี 2 หมู่ คือไดไพรโรริกเอไมด์และไดไพรโรริกไท
โอเอไมด์ สามารถยึดจับกับเฮไลด์ไอออนได้ดีกว่าตัว
ตรวจจบัท่ีมีหมู่แทนท่ีเพียง 1 หมู่ คือไพรโรริกเอไมดแ์ละไพร
โรริกไทโอเอไมด ์เม่ือพิจารณาจากสมบติัเชิงโครงสร้างจะพบวา่
ตวัตรวจจบัท่ีมีหมู่แทนท่ี 2 หมู่ สามารถเกิดพนัธะไฮโดรเจนกบั
เฮไลดไ์อออนไดถึ้ง 4 พนัธะ ในขณะท่ีตวัตรวจจบัท่ีมีหมู่แทนท่ี 
1 หมู่ เกิดพนัธะไฮโดรเจนกบัเฮไลด์ไอออนไดเ้พียง 2 พนัธะ
เท่านั้น 
 นอกจากน้ียงัไดมี้การศึกษาการออกแบบตวัตรวจจบัท่ีมี
หมู่ไพโรริกเอไมด ์1 หมู่และ 2 หมู่ (รูปท่ี 4) [4] และศึกษา
ความสามารถในการจดจ าต่อเฮไลดไ์อออนคือ ฟลูออไรด ์
คลอไรด ์โบรไมด ์และไอโอไดด ์โดยใชท้ฤษฎีฟังกช์นันลั
ความหนาแน่น ผลจากการศึกษาพบวา่ตวัตรวจจบัทั้ง 2 ตวั
นั้น สามารถจบักบัฟลูออไรดไ์ดดี้ท่ีสุด โดยตวัตรวจจบัท่ีมี
หมู่   ไพโรริกเอไมด ์2 หมู่ สามารถยดึจบักบัฟลูออไรดไ์ด้
ดีกวา่ตวัตรวจจบัท่ีมีหมู่ไพโรริกเอไมด ์1 หมู่ โดยเม่ือ
พิจารณาจากสมบติัเชิงโครงสร้างแลว้ พบวา่ตวัตรวจจบัท่ีมี
หมู่ไพโรริกเอไมด ์2 หมู่ สามารถเกิดพนัธะไฮโดรเจนกบั
ไอออนลบไดม้ากกวา่ ตวัตรวจจบัท่ีมีหมู่ไพโรริกเอไมด์
เพียง 1 หมู่ นอกจากนั้นเม่ือพิจารณาจากโครงสร้างยงัพบอีก
วา่ฟลูออไรด ์มีขนาดท่ีพอเหมาะ กบัโพรงของตวัตรวจจบัท่ี
มีหมู่ไพโรริก เอไมด ์2 หมู่ เม่ือเทียบกบัเฮไลดไ์อออนอ่ืนๆ 
ซ่ึงพบวา่ไอออนต่างๆ เหล่านั้น จะจดัตวัอยูเ่หนือโพรงของ
ตวัตรวจจบั(รูปท่ี 5)

 
รูปที ่1 แสดงโครงสร้างทางเคมี (ภาพบน) และโครงสร้างสารประกอบเชิงซอ้นกบัฟอสเฟตท่ีไดจ้ากการค านวณ (ภาพล่าง) 
ของตวัตรวจจบัไตรโพดอลไทโอยเูรีย (ก) 1 (ข) 2 และ (ค) 3 
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รูปที่ 2 แสดงโครงสร้างท่ีได้จากการค านวณของ (ก) ตัว
ตรวจจับไตรโพดอลไทโอยู เ รี ย  1  และโครงสร้า ง
สารประกอบเชิงซ้อนกบั (ข) ฟลูออไรด์ (ค) คลอไรด์ และ 
(ง) ฟอสเฟต 

 
รูปที ่3 แสดงโครงสร้างท่ีไดจ้ากการค านวณ ของสาร 
ประกอบเชิงซอ้นระหวา่ง เฮไลดไ์อออน (X) กบั ท่อนาโน
คาร์บอนท่ีมีหมู่แทนท่ีเป็น (ก) ไพรโรริกเอไมด ์(ข) ไพรโร
ริกไทโอเอไมด ์(ค) ไดไพรโรริกเอไมด ์และ (ง) ไดไพรโร
ริกไทโอเอไมด ์

 
รูปที ่4 แสดงโครงสร้างทางเคมี (ภาพซา้ย) และโครงสร้างท่ี
ไดจ้ากการค านวณ (ภาพขวา) ของตวัตรวจจบัท่ีมีหมู่ไพโร
ริกเอไมด ์(ก) 1 หมู่ และ (ข) 2 หมู่ 
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รูปที ่5 แสดงโครงสร้างท่ีไดจ้ากการค านวณของสารประกอบเชิงซอ้นระหวา่งตวัตรวจจบัท่ีมีหมู่ไพโรริกเอไมด์ 2 หมู่ กบั
(ก) ฟลูออไรด ์(ข) คลอไรด ์(ค) โบรไมด ์และ (ง) ไอโอไดด ์
 

2.2 ออร์บิทลัของโมเลกลุ 
 ออร์บิทัลของโมเลกุล เป็นสมบัติหน่ึงท่ีใชอ้ธิบายการ
เกิดเป็นสารประกอบเชิงซ้อน โดยเฉพาะอย่างยิ่งต าแหน่ง
ของออร์บิทลัของโมเลกุลท่ีมีพลงังานสูงสุดท่ีมีอิเล็กตรอน
บรรจุอยู ่(Highest Occupied Molecular Orbital, HOMO) 
และต าแหน่งของออร์บิทลัของโมเลกุลท่ีมีพลงังานต ่าสุดท่ี
ไม่มีอิเล็กตรอนบรรจุอยู ่(Lowest Unoccupied Molecular 
Orbital, LUMO) ตวัอยา่งเช่น ในงานวจิยัเร่ืองการศึกษาดว้ย
ทฤษฎีฟังกช์นันลัความหนาแน่นของตวัตรวจจบัไอออนลบ
ท่ีมีหมู่ยูเรีย [5] ซ่ึงศึกษาโดยใช้ทฤษฎีท่ีระดับ B3LYP/6-
311+G(d,p) เพื่อค านวณหาโครงสร้างท่ีเหมาะสมของตวั
ตรวจจบัและโครงสร้างของสารประกอบเชิงซ้อนระหว่าง
ตัวตรวจจับกับไอออนลบต่างๆ จากนั้ นน าโครงสร้างท่ี
เหมาะสมมาค านวณหาพลังงานการยึดจับ ระหว่างตัว
ตรวจจับกับไอออนลบ  ซ่ึงผลจากการศึกษาพบว่าตัว
ตรวจจับท่ีมีหมู่ยูเรียนั้น สามารถยึดจับกบัฟลูออไรด์ได้ดี
ท่ีสุด เม่ือพิจารณาออร์บิทลั HOMO (รูปท่ี 6) จะเห็นไดช้ดั
วา่ สารประกอบเชิงซ้อนระหว่างตวัตรวจจบักบัฟลูออไรด ์
(รูปท่ี 6(ข))  มีต าแหน่งของ HOMO อยูท่ี่ต  าแหน่งเดียวกนั
กบัของตวัตรวจจบัอิสระ ในขณะท่ีสารประกอบเชิงซอ้น 

 
ระหวา่งตวัตรวจจบักบัคลอไรด์ (รูปท่ี 6(ค)) และโบรไมด ์
(รูปท่ี 6(ง)) ต าแหน่งของ HOMO ยงัคงอยูท่ี่เฮไลด์ไอออน 
แสดงใหเ้ห็นวา่ฟลูออไรดส์ามารถถ่ายโอนอิเล็กตรอนไปยงั
ตวัตรวจจบัไดดี้ จึงเกิดอนัตรกิริยาท่ีแรงกวา่ ในขณะท่ีคลอ
ไรด์และโบรไมด์ถ่ายโอนอิเล็กตรอนไดน้้อยจึงเกิดอนัตร
กิริยาท่ีอ่อนกวา่กบัตวัตรวจจบัน้ี 

 
รูปที ่6 แสดงออร์บิทลั LUMO (ภาพบน) และ HOMO (ภาพ
ล่าง) ท่ีได้จากการค านวณของ (ก) ตัวตรวจจับยูเรีย และ
สารประกอบเชิงซอ้นระหวา่งตวัตรวจจบักบั (ข) ฟลูออไรด ์
(ค) คลอไรด ์และ (ง) โบรไมด ์
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2.3 สมบัตทิางเทอร์โมไดนามกิส์ 
 สมบติัต่างๆ ทางเทอร์โมไดนามิกส์เช่น เอนทาลปี เอน
โทรปี และพลังงานอิสระกิบส์ สามารถใช้ท านายได้ว่า
ปฏิกิริยาท่ีเกิดข้ึนนั้นเป็นปฏิกิริยาแบบดูด หรือ คายพลงังาน
ได ้เช่นปฏิกิริยาท่ีมีค่าการเปล่ียนแปลงเอนทาลปี เป็นลบ 
เป็นปฎิกิริยาแบบคายพลงังาน ในขณะท่ี ปฏิกิริยาท่ีมีค่าการ
เปล่ียนแปลงเอนทาลปีเป็นบวก เป็นปฏิกิริยาแบบดูด
พลังงาน นอกจากนั้ นการเปล่ียนแปลงเอนโทรปี และ 
พลงังานอิสระกิบส์ สามารถใชท้ านายวา่ ปฏิกิริยาน้ีเกิดข้ึน
ไดเ้องหรือไม่ ตวัอย่างของการประยุกตใ์ชส้มบติัทางเทอร์
โมไดนา มิกส์  ในง านวิจัย  เ ร่ื อ งการ ศึกษาการ เ กิด
สารประกอบเชิงซอ้นระหวา่งสารประกอบเซมิคาร์บาโซน
กบัโคบอลต์ นิเกิล และสังกะสี [6] (รูปท่ี 7) โดยใชท้ฤษฎี
ฟังกช์นันลัความหนาแน่นท่ีระดบั B3LYP/LANL2DZ  

 
รูปที่  7  แสดงโครงสร้างท่ีได้จากการค านวณของสาร 
ประกอบเชิงซ้อนระหวา่งเซมิคาร์บาโซนกบั (ก) โคบอลต ์   
(ข) นิเกิล และ (ค) สงักะสี 
 

 ซ่ึงงานวิจยัน้ีไดค้  านวณหาโครงสร้างของสารประกอบ
เชิงซ้อน การเปล่ียนแปลงเอนทาลปี และการเปล่ียนแปลง
พลงังานอิสระกิบส์ของปฏิกิริยา พบวา่ปฏิกิริยาท่ีเซมิคาร์บา
โซนเกิดเป็นสารประกอบเชิงซอ้นกบัไอออนของโลหะทั้ง
สามนั้ น เป็นปฎิกิ ริยาแบบคายพลังงาน โดยมีค่าการ
เป ล่ียนแปลงเอนทาลปี เ ป็นลบ เ ม่ือพิจารณาค่ าการ
เปล่ียนแปลงพลงังานอิสระกิบส์ พบว่ามีค่าเป็นลบเช่นกนั

แสดงใหเ้ห็นวา่ปฏิกิริยาการเกิดเป็นสารประกอบเชิงซอ้นน้ี
สามารถเกิดข้ึนไดเ้อง 
2.4 พลงังานก่อกมัมนัต์ 
 ในการอธิบายการเกิดปฏิกิริยาสามารถใชค้่าพลงังาน ณ 
สภาวะกระตุน้ หรือ พลงังานก่อกมัมนัต ์มาใชป้ระกอบการ
อธิบายได ้(รูปท่ี 8) ตวัอยา่งงานวจิยัท่ีใชพ้ลงังานก่อกมัมนัต์
มาใชป้ระกอบการอธิบาย เช่น การศึกษาการเกิดปฏิกิริยา
ของสารประกอบไดเอโซมีเทน (CH2N2) บนท่อนาโน
คาร์บอนแบบผนังชั้นเดียว (SWCNT) ท่ีมีขนาดของท่อ
แตกต่างกนั 3 ขนาดคือ ท่อนาโนคาร์บอนแบบผนงัชั้นเดียว
ชนิดอาร์มแชร์ขนาด (3,3), (5,5) และ (7,7) [7] การศึกษาเร่ิม
จากการคน้หาโครงสร้างท่ีเหมาะสม โดยใชท้ฤษฎีท่ีระดบั 
ONIOM(B3LYP/6-31G(d):PM3) จากนั้ นค านวณสมบัติ
ต่างๆ โดยใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นท่ีระดับ 
B3LYP/6-31G(d) พบวา่ปฏิกิริยาน้ีเกิดผ่าน 2 ขั้นตอน เร่ิม
จากท่อนาโนคาร์บอนดูดซับสารประกอบไดเอโซมีเทน 
ผ่านโครงสร้าง  แทรนซิชัน TS1 เกิดเป็นสารมัธย ันต ์
จากนั้นเกิดปฏิกิริยาต่อผ่านโครงสร้างแทรนซิชนั TS2 เกิด
เป็นผลิตภณัฑซ่ึ์งเป็นท่อนาโนคาร์บอนท่ีมีหมู่ฟังก์ชนั (รูป
ท่ี 9) และแก๊สไนโตรเจน และยงัพบวา่การเกิดปฏิกิริยาบน
ท่อนาโนคาร์บอนขนาด (3,3) สามารถเกิดไดง่้ายกวา่บนท่อ
ขนาด (5,5) และ (7,7) ตามล าดบั เน่ืองจากพลงังานก่อกัม
มนัตข์องปฏิกิริยาท่ีเกิดบนท่อขนาด (3,3) หรือท่อขนาดเล็ก 
มีค่าต ่าท่ีสุด (รูปท่ี 10) 

 
รูปที ่8 แสดงพลงังานก่อกมัมนัตข์องปฏิกิริยาเม่ือสารตั้งตน้
เ กิดปฏิกิ ริยาผ่านสารมัธย ันต์ เ กิด เ ป็นสารผลิตภัณฑ์
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รูปที่ 9 แสดงโครงสร้างท่ีไดจ้ากการค านวณของท่อนาโนคาร์บอนแบบผนงัชั้นเดียวชนิดอาร์มแชร์ขนาด (5,5) สารมธัยนัต์
และผลิตภณัฑ์ของปฏิกิริยาระหว่าง  ท่อนาโนคาร์บอนกับไดเอโซมีเทน โดยเกิดปฏิกิริยา (ก) ตามแนวขวางท่อ และ (ข) ตาม
แนวขนานท่อ 

 
รูปที ่10 แสดงพลงังานของปฏิกิริยาระหวา่งท่อนาโนคาร์บอนแบบผนงัชั้นเดียวชนิดอาร์มแชร์ขนาด (3,3), (5,5) และ (7,7) 
กบัไดเอโซมีเทน  โดยเกิดปฏิกิริยา (ก) ตามแนวขวางท่อ และ (ข) ตามแนวขนานท่อ 
 

2.5 สมบัตทิางอเิลก็ทรอนิกส์ 
 สมบติัทางอิเลก็ทรอนิกส์ เป็นสมบติัหน่ึงท่ีนิยมน ามาใช้
อธิบายปรากฎการณ์ต่างๆ ท่ีเกิดข้ึนในระดบัโมเลกุล สมบติั
ทางอิเล็กทรอนิกส์ท่ีส าคัญเช่น พลังงานไอออไนเซชัน 
พลงังานอิเล็กตรอนแอฟฟินิตี ศกัยเ์คมี และฮาร์ดเนส  เป็น
ต้นตัวอย่างการประยุกต์ใช้เ ช่น การศึกษาสมบัติ เ ชิง
โครงสร้าง และสมบติัทางอิเล็กทรอนิกส์ ของสารในกลุ่ม
โอลิโกเมอร์ของไทโอฟีนชนิดเกลียวคือ  H2(C2S)nC2H2 (n = 

1-20) [8] โดยเร่ิมจากการคน้หาโครงสร้างท่ีเหมาะสม โดย
ใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นท่ีระดับ B3LYP/6-
31G(d) (รูปท่ี 11) จากนั้นค านวณสมบติัต่างๆ โดยใชท้ฤษฎี
ฟังก์ชนันลัความหนาแน่นท่ีระดบั B3LYP/6-311++G(d,p) 
พบว่าสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ต่อไปน้ีคือ แถบพลังงาน 
อิเล็กโทรเนกาติวิตี อิเล็กโทรฟิลิกซิตี และฮาร์ดเนส  มีการ
เปล่ียนแปลงอย่างชดัเจนเม่ือขนาดของโอลิโกเมอร์เพ่ิมข้ึน
จาก n=1 ถึง n=10 และเร่ิมคงท่ีเม่ือ n มีค่าสูงข้ึน (รูปท่ี 12) 
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รูปที ่11 แสดงโครงสร้างท่ีไดจ้ากการค านวณของสารในกลุ่มโอลิโกเมอร์ของไทโอฟีนชนิดเกลียว (ก) H2C2SnC2H2 (ข) 
H2(C2S)5C2H2  (ค) H2(C2S)10C2H2 และ (ง) H2(C2S)15C2H2 
 

 
รูปที่  12  แสดงกราฟแถบพลังงาน อิ เล็กโทรเนกาติวิตี 
อิเลก็โทรฟิลิกซิตี และฮาร์ดเนสของสารในกลุ่มโอลิโกเมอร์
ของไทโอฟีนชนิดเกลียวคือ H2(C2S)nC2H2 (n = 1-20) 
 
3.  บทสรุป 

จากบทความน้ีแสดงให้เห็นว่า สมบัติเชิงโครงสร้าง 
ออร์บิทัลของโมเลกุล สมบัติทางเทอร์โมไดนามิกส์ 
พลังงานก่อกัมมันต์ และสมบัติทางอิเล็กทรอนิกส์ของ
โมเลกุล ท่ีค  านวณได้โดยใช้ ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความ
หนาแน่น สามารถน ามาใชอ้ธิบายอนัตรกิริยาต่างๆ ท่ีเกิดใน
ระบบของเคมี ซูปราโม เลคิวลาร์และวัสดุนาโนได ้
นอกจากน้ียงัมีสมบติัต่างๆ อีกมากท่ีสามารถค านวณไดโ้ดย
ใช้ทฤษฎีฟังก์ชันนัลความหนาแน่นหรือทฤษฎีอ่ืนๆ ส่วน
การท่ีจะน าเอาสมบติัต่างๆ เหล่าน้ี มาประยกุตใ์ชใ้นงานวิจยั
ทางดา้นไหนนั้น ข้ึนอยูก่บั ชนิดของงานวจิยัและความ 

 
สนใจของผูว้ิจยัเป็นหลัก จะเห็นได้ว่าเคมีค านวณ เป็นวิธี
หน่ึงท่ีช่วยอธิบายพฤติกรรมของโมเลกลุไปสู่ผลการทดลอง 
 

ได ้จึงเป็นทางหน่ึงท่ีช่วยสนับสนุนผลจากการทดลอง ใน
อนาคตหวงัวา่ หากมีเทคโนโลยท่ีีท าใหค้  านวณไดเ้ร็วข้ึน จะ
เป็นเคร่ืองมือท่ีมีประสิทธิภาพส าหรับใชศึ้กษาโมเลกุลต่าง 
ๆ ดังกล่าวก่อนการทดลองจริง ท าให้ประหยดัเวลาและ
ค่าใชจ่้ายในการทดลองได ้
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