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บทคัดย่อ 

ใบชาแห้งประกอบด้วยคาเทชิน (catechin) ซึ่งเป็นสารในกลุ่มสารประกอบฟีนอลิก (phenolic 
compounds) มีประโยชน์ต่อสุขภาพ เช่น ต้านออกซิเดชัน (antioxidant) ที่จับกับอนุมูลอิสระ ต้านมะเร็ง 
ลดความเสี่ยงโรคหลอดเลือดอุดตัน เป็นต้น  ชนิดของคาเทชินที่พบมากท่ีสุดคือ อีพิกัลโลคาเทชินกัลเลต ((-)-
epigallocatechin-3-gallate, EGCG)  ใบชาแห้งยังประกอบด้วยคาเฟอีน (caffeine) หากได้รับ caffeine 
มากเกินไปอาจท าให้นอนไม่หลับ ความดันโลหิตสูง  ดังนั้นการแยก EGCG ออกจาก caffeine จึงได้รับความ
สนใจ  งานวิจัยก่อนหน้าพบว่าซิลิกาที่มีรูพรุนขนาดกลาง (mesoporous silica) สามารถดูดซับ EGCG ได้ดี  
ทั้งนี้พฤติกรรมและอันตรกิริยาในระดับโมเลกุลระหว่าง EGCG กับพ้ืนผิวซิลิการวมทั้งพ้ืนผิวซิลิกาที่แปรด้วย
หมู่เอมีน (amine-modified silica surface) มีอยู่จ ากัด  ข้อมูลดังกล่าวเป็นพื้นฐานความเข้าใจเชิงลึกเกี่ยวกับ
การดูดซับของ EGCG และอาจใช้เป็นแนวทางในการพัฒนาตัวดูดซับที่มีประสิทธิภาพ  ดังนั้นงานวิจัยนี้จึงได้
ศึกษาพฤติกรรมของ EGCG และ caffeine ในน้ าและพฤติกรรมการดูดซับของ EGCG กับ caffeine บนพื้นผิว
ซิลิกาและบนพ้ืนผิวซิลิกาที่ดัดแปรด้วยหมู่เอมีนด้วยการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล (molecular dynamics 
simulation)  หมู่เอมีนที่ศึกษาคือ เอทิลีนไดเอมีน (ethylenediamine, EDA)  ผลการวิจัยพบว่า EGCG มี
สัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion coefficient) น้อยกว่า caffeine ในน้ า เนื่องจากโมเลกุล EGCG มีขนาดใหญ่  
เมื่อพิจารณาการดูดซับของ EGCG บนพื้นผิวซิลิกาพบว่าค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ EGCG น้อยกว่า caffeine 
และมีแนวโน้มเดียวกับบนพ้ืนผิวซิลิกาที่ดัดแปรด้วยหมู่เอมีน EDA นั่นคือ EGCG สามารถดูดซับบนซิลิกาและ 
ซิลิกาที่ดัดแปรด้วยหมู่เอมีน EDA ได้ดีกว่า caffeine อันเป็นผลจากโมเลกุล EGCG มีอะตอมที่สามารถสร้าง
พันธะไฮโดรเจนกับพ้ืนผิวจ านวนมาก   
ค าส าคัญ: การดูดซับ, อีพิกัลโลคาเทชินกัลเลต, พ้ืนผิวซิลิกา, เอทิลีนไดเอมีน, การจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล 
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ABSTRACT 

Dry tea leaves contain catechins, which are phenolic compounds. Catechins are natural 

antioxidants that help prevent cell damage and provide other benefits such as anti-cancer, 

reductions in systemic blood pressure and thrombosis, and so on. Epigallocatechin ((-) - 

epigallocatechin-3-gallate, EGCG) is the major catechins. Dry tea leaves also contain caffeine, 

which can have disruption effects: insomnia and hypertension. Accordingly, separation and 

purification of EGCG has received attention. Previous research showed that EGCG can adsorb 

on mesoporous silica. However, fundamental understanding of adsorption behavior of EGCG 

at molecular level, as well as interactions between EGCG and adsorbents is limited. In this 

work, using molecular dynamics (MD) simulations, behavior of EGCG and caffeine in aqueous 

solution and adsorption of EGCG and caffeine on silica surface and amine-modified silica 

surface were investigated. The amine group:  ethylenediamine (EDA) was considered. The 

simulation results showed that EGCG diffused in water slower than caffeine due to its larger 

molecular size. On silica surface and EDA-modified silica surface, EGCG molecule moves slower 

than caffeine, indicating that EGCG is more favorable to adsorb on these substrates, compared 

to caffeine molecule.  

Keywords: Adsorption, EGCG, Silica, Ethylenediamine, Molecular dynamics simulation 

 

 



ค 

 

กิตติกรรมประกาศ 

งานวิจัยนี้เป็นส่วนหนึ่งของการเรียนการสอนในวิชา 2306499 SENIOR PROJECT ระดับปริญญาตรี

เพ่ือสร้างเสริมประสบการณ์ของภาควิชาเคมีเทคนิค คณะวิทยาศาสตร์ จุฬาลงกรณ์มหาวิทยาลัย ประจ าปี

การศึกษา 2562  การด าเนินงานวิจัยนี้สามารถส าเร็จลุล่วงไปได้ด้วยดีด้วยความอนุเคราะห์จากบุคคลหลาย

ท่าน 

คณะผู้วิจัยขอขอบพระคุณ อาจารย์ ดร. มนัสวี สุทธิพงษ์ อาจารย์ที่ปรึกษาโครงการวิจัยที่ ให้

ค าปรึกษาเกี่ยวกับทฤษฎีของงานวิจัยให้กระจ่าง ให้ค าแนะน าวิธีการท างาน รวมถึงสอนให้แก้ไขข้อผิดพลาด 

ขอขอบคุณอาจารย์ที่คอยดูแลเอาใจใส่และให้ความช่วยเหลือมาโดยตลอดท าให้งานวิจัยนี้สมบูรณ์ 

คณะผู้วิจัยขอขอบพระคุณ นายณัฐพงษ์ ธนธนานนท์ นิสิตปริญญาโท ภาควิชาเคมีเทคนิคที่ให้

ค าปรึกษาเกี่ยวกับการใช้โปรแกรมในภาคปฏิบัติและให้ความช่วยเหลือในการให้ค าแนะน าส าหรับการด าเนิน

งานวิจัย 

สุดท้ายขอขอบพระคุณ คุณขจรศักดิ์ ปิยังกร ที่ให้ความช่วยเหลือในการใช้งานระบบคอมพิวเตอร์

สมรรถนะสูง (High Performance Computer, HPC) และศูนย์เทคโนโลยีอิเล็กทรอนิกส์และคอมพิวเตอร์

แห่งชาติ (National Electronics and Computer Technology Center, NECTEC) ที่ได้ให้ความอนุเคราะห์

ชั่วโมงในการค านวณด้วยคอมพิวเตอร์สมรรถนะสูง 

 

คณะผู้วิจัย 

 

 

 

 

 

 

 



ค 

 

สารบัญ 
เรื่อง                         หน้า 

บทคัดย่อ ......................................................................................................................................................... ก 

Abstract ........................................................................................................................................................ ข 

กิตติกรรมประกาศ .......................................................................................................................................... ค 

บทที่ 1 บทน า ................................................................................................................................................. 1 

1.1. ความเป็นมาและมูลเหตุจูงใจในการเสนอโครงการ ....................................................................... 1 

1.2. วัตถุประสงค์ของการวิจัย ........................................................................................................... 3 

1.3. สมมุติฐาน ................................................................................................................................. 3 

1.4. ประโยชน์ที่คาดว่าได้รับ ............................................................................................................. 3 

บทที ่2 ทฤษฎีและงานวิจัยทีเกี่ยวข้อง ............................................................................................................ 4 

2.1. สารประกอบในชาเขียว .............................................................................................................. 4 

2.1.1. ข้อมูลทั่วไป ............................................................................................................................ 4 

2.1.2. คาเทชิน ................................................................................................................................. 4 

2.1.3. คาเฟอีน ................................................................................................................................. 5 

2.2. กระบวนการดูดซับ .................................................................................................................... 6 

2.2.1. การดูดซับทางกายภาพ .......................................................................................................... 6 

2.2.2. การดูดซับทางเคมี .................................................................................................................. 6 

2.3. เมโซพอรัสซิลิกา ........................................................................................................................ 7 

2.4. การจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล ....................................................................................................... 7 

2.4.1. สมการการเคลื่อนที่ (equations of motion) ....................................................................... 7 

2.4.2. อัลกอริทึมกบกระโดด (The Leap-frog algorithm) ............................................................. 7 

2.4.3. เงื่อนไขขอบแบบคาบ (Periodic  boundary condition) .................................................... 8 

2.4.4. ศักย์ระหว่างโมเลกุลแบบเลนนาร์ด-โจนส์ (Lannards-Jones potential) ............................. 9 

2.5. การค านวณท่ีเกี่ยวข้อง ............................................................................................................. 10 



ค 

 

2.5.1. ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) ....................................... 10 

2.5.2. สัมประสิทธิ์การแพร่ (Diffusion coefficient) ..................................................................... 10 

2.6. งานวิจัยที่เกี่ยวข้อง .................................................................................................................. 11 

2.6.1. การเปรียบเทียบการดูดซับของอีพิกัลโลคาเทชินกัลเลต (epigallocatechin-3-gallate, 

EGCG) และคาเฟอีน (caffeine) ด้วยวัสดุรูพรุนที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีนที่ต่างกัน  ............................. 11 

2.6.2. เมโซพอรัสซิลิกา ตัวดูดซับที่เป็นทางเลือกใหม่ส าหรับสารประกอบพอลิฟีนอลในไวน์แดง  .......... 12 

บทที ่3 วิธีด าเนินงานวิจัย ............................................................................................................................. 14 

3.1. โปรแกรมท่ีเกี่ยวข้อง ................................................................................................................ 14 

3.1.1. GROMACS .......................................................................................................................... 14 

3.1.2. PuTTY และ WinSCP .......................................................................................................... 14 

3.1.3. Material Studio ................................................................................................................. 14 

3.1.4. VMD .................................................................................................................................... 14 

3.1.5. MATLAB R2018a ............................................................................................................... 14 

3.1.6. EditPad Lite 7 ................................................................................................................... 15 

3.2. วิธีการด าเนินงานวิจัย .............................................................................................................. 15 

3.2.1. ข้อมูลส าคัญก่อนการจ าลอง ................................................................................................. 15 

3.2.2. ระบบการจ าลอง .................................................................................................................. 22 

บทที ่4 ผลการทดลองและวิจารณ์ผลการทดลอง .......................................................................................... 24 

4.1. พฤติกรรมของ EGCG และ caffeine ในน้ า .............................................................................. 24 

4.1.1. ภาพการจ าลองของ EGCG และ caffeine ในน้ า ................................................................. 24 

4.1.2. ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) ....................................... 26 

4.1.3. สัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion coefficient, D) ................................................................ 29 

4.2. พฤติกรรมการดูดซับของ EGCG และ caffeine บนพื้นผิวซิลิกา ................................................. 30 

4.2.1. ภาพการจ าลองของ EGCG และ caffeine บนพื้นผิวซิลิกา .................................................. 30 

4.2.2. ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) ....................................... 32 



ค 

 

4.2.3. สัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion coefficient, D) ................................................................ 35 

4.3. พฤติกรรมการดูดซับของ EGCG และ caffeine บนพื้นผิวซิลิกาทีถู่กดัดแปรด้วยหมู่เอมีน ........... 36 

4.3.1. ภาพการจ าลองของ EGCG และ caffeine บนพื้นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน ........... 36 

4.3.2. ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) ....................................... 38 

4.3.3. สัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion coefficient, D) ................................................................ 41 

บทที่ 5 สรุปผลการวิจัย ................................................................................................................................ 42 

เอกสารอ้างอิง ............................................................................................................................................... 43 

 



1 
 

บทที่ 1 

บทน า 

1.1. ความเป็นมาและมูลเหตุจูงใจในการเสนอโครงการ 

ปัจจุบันชาเป็นพืชเศรษฐกิจที่ส าคัญทางภาคเหนือของประเทศไทยที่ภาครัฐส่งเสริมให้มีการปลูก

แทนที่ฝิ่น สามารถท ารายได้มากกว่าปีละ 8000 ล้านบาท  ในช่วง 5 ปีที่ผ่านมา (ปี 2554-2558) เนื้อที่

และผลผลิตเพ่ิมขึ้นอย่างต่อเนื่อง [1]  ใบชามีองค์ประกอบทางเคมีมากมาย โดยมีองค์ประกอบหลักคือ 

ฟลาวานอล (flavanols) หรือคาเทชิน (catechin)  คาเทชินเป็นสารในกลุ่มสารประกอบฟีนอลิก 

(phenolic compounds) 

 

รูปที่ 1.1 องค์ประกอบทางเคมีในใบชาสด ที่มา สถาบันชาและกาแฟ แห่งมหาวิทยาลัยแม่ฟ้าหลวง [2] 
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คาเทชินเป็นสารทีต่้องการในวงการอาหารเสริมเพ่ือสุขภาพและทางการแพทย์ เนื่องจากต้าน

ออกซิเดชัน (antioxidant) ที่จับกับอนุมูลอิสระ ต้านมะเร็ง [3] ลดความเสี่ยงโรคหลอดเลือดอุดตัน 

รวมถึงลดความอ้วนได้เนื่องจากก าจัดไขมันชนิดไตรกลีเซอไรด์ในเลือด [4]  สารที่พบมากที่สุดในคาเทชิน

คือ อีพิกัลโลคาเทชินกัลเลต ((-)-epigallocatechin-3-gallate, EGCG) [5]  นอกจากนี้ในใบชา

ประกอบด้วยคาเฟอีน (caffeine)  โครงสร้างทางเคมีของโมเลกุล EGCG และ caffeine แสดงในรูปที่ 

1.2  การได้รับ caffeine ปริมาณมากท าให้นอนไม่หลับ ความดันโลหิตสูง เป็นต้น 

 

รูปที่ 1.2 โครงสร้างทางเคมีของ ((-)-epigallocatechin-3-gallate, EGCG) และ Caffeine 

 

จากข้างต้นการหาวิธีการแยก EGCG ออกจากใบชาโดยให้ caffeine ปะปนน้อยจึงเป็นที่

สนใจ  ซิลิกาที่มีรูพรุนขนาดกลาง (mesoporous silica) สามารถใช้เป็นตัวดูดซับ EGCG ได้อย่างมี

ประสิทธิภาพ เช่น การดูดซับ EGCG ในไวน์แดง [6] หรือการดูดซับ EGCG จากกระบวนการผลิต

น้ ามันมะกอก [7] เป็นต้น  นอกจากนี้ยังพบว่าการดัดแปรพื้นผิวซิลิกาด้วยหมู่เอมีนสามารถดูดซับได้ดี

ขึ้น เนื่องจากพ้ืนผิวซิลิกามีพ้ืนที่ในการดูดซับจ ากัด ท าให้โมเลกุล EGCG บางโมเลกุลไม่สามารถสร้าง

พันธะไฮโดรเจน (hydrogen bond) กับซิลิกาได้  การดัดแปรพื้นผิวด้วยหมู่เอมีนสามารถเพ่ิมพ้ืนที่ใน

การดูดซับมากข้ึน ส่งผลให้การดูดซับดีขึ้น [8,9]   

อย่างไรก็ตามพฤติกรรมและอันตรกิริยาในระดับโมเลกุลระหว่าง EGCG กับพ้ืนผิวซิลิกา

รวมทั้งพ้ืนผิวซิลิกาที่แปรด้วยหมู่เอมีน (amine-modified silica surface) มีอยู่จ ากัด  ข้อมูลดังกล่าว

เป็นพ้ืนฐานความเข้าใจเชิงลึกเกี่ยวกับการดูดซับของ EGCG และอาจใช้เป็นแนวทางในการพัฒนาตัว

ดูดซับที่มีประสิทธิภาพ  งานวิจัยนี้มีวัตถุประสงค์เพ่ือศึกษาพฤติกรรมของโมเลกุล EGCG กับ 

caffeine ในน้ าและศึกษาพฤติกรรมการดูดซับ EGCG กับ caffeine บนพ้ืนผิวซิลิกาและบนพ้ืนผิว 

ซิลิกาที่ดัดแปรด้วยหมู่เอมีนด้วยการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล (molecular dynamics simulation)  

หมู่เอมีนที่ศึกษาคือ เอทิลีนไดเอมีน (ethylenediamine, EDA)  
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1.2. วัตถุประสงค์ของการวิจัย 

 ศึกษาพฤติกรรมของ EGCG และ caffeine ในน้ า 

 ศึกษาพฤติกรรมการดูดซับ EGCG และ caffeine บนพ้ืนผิวซิลิกาและบนพ้ืนผิวซิลิกาที่    

ดัดแปรด้วยหมู่เอมีน  หมู่เอมีนที่ศึกษาคือเอทิลีนไดเอมีน (ethylenediamine, EDA) 

1.3. สมมุติฐาน 

 ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ EGCG น้อยกว่าค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ caffeine เนื่องจาก

ขนาดโมเลกุลของ EGCG ใหญ่กว่า caffeine  

 การดัดแปรพ้ืนผิวซิลิกาด้วยเอทิลีนไดเอมีนจะลดค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ EGCG และ 

caffeine ได้ เนื่องจากหมู่เอมีนสามารถเหนี่ยวน าให้เกิดพันธะไฮโดรเจนระหว่างโมเลกุลที่

ถูกดูดซับกับตัวดูดซับ  

1.4. ประโยชน์ที่คาดว่าได้รับ 

 ทราบถึงพฤติกรรมการเคลื่อนของโมเลกุล EGCG และ caffeine ในน้ า 

 ทราบถึงผลของการดัดแปรพ้ืนผิวด้วยค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ว่าท าให้เกิดการดูดซับ EGCG 

และคาเฟอีนเพิ่มขึ้นหรือไม่  

 น าผลการทดลองที่ได้เป็นพื้นฐานในการพัฒนาตัวดูดซับเพ่ือแยก EGCG  
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บทที่ 2  

ทฤษฎีและงานวิจัยทีเกี่ยวข้อง 

2.1. สารประกอบในชาเขียว 

2.1.1. ข้อมูลทั่วไป 

ใบชาแห้งเตรียมได้โดยการน าใบชาสดมาผ่านความร้อนเพ่ือท าให้แห้งอย่างรวดเร็ว ความร้อน

จะช่วยยับยั้งการท างานของเอนไซม์ท าให้ไม่เกิดการสลายตัว ท าให้ได้ใบชาที่แห้งแต่ยังสดอยู่และยัง

มีสีที่ค่อนข้างเขียว  สารส าคัญที่พบได้ในชาเขียวได้แก่ กรดอะมิโน วิตามินบี วิตามินซีวิตามินอีและ

สารในกลุ่มแซนทีนอัลคาลอยด์ (xanthine alkaloids) คือ คาเฟอีน (caffeine) และธิโอฟิลลีน 

(theophylline) ซึ่งมีฤทธิ์กระตุ้นการท างานของระบบประสาทส่วนกลางส่งผลให้ร่างกายรู้สึก

กระปรี้กระเปร่า และสารในกลุ่มฟลาโวนอยด์ (flavonoids) ที่เรียกว่า คาเทชิน (catechin)  คาเทชินที่

พบมากที่สุดในชาเขียวคือสารอีพิกัลโลคาเทชินกัลเลต ((-)-epigallocatechin-3-gallate, EGCG) ซึ่งมี

ความส าคัญในการออกฤทธิ์ต้านอนุมูลอิสระ 

 

 

รูปที ่2.1 โครงสร้างทางเคมีของ epigallocatechin-3-gallate (EGCG) และ Caffeine 

 

2.1.2. คาเทชิน 

คาเทชิน (catechin) คือ สารออกฤทธิ์ส าคัญที่อยู่ในชาเขียว (และในใบชาชนิดต่างๆ) 

ประกอบไปด้วยอีพิกัลโลคาเทชินกัลเลต (epigallocatechin-3-gallate, EGCG) อีพิคาเทชินกัลเลต 

(epicatechin-3-gallate) อีพิคาเทชิน (epicatechin) อีพิกัลโลคาเทชิน (epigallocatechin) กัลโล

คาเทชินกัลเลต (gallocatechin gallate) และคาเทชิน (catechin) ดังแสดงในรูปที่ 2  ในทั้งหมดนี้ 

สารที่มีมากที่สุดคือ EGCG ซึ่งจัดเป็นสารต้านอนุมูลอิสระจากธรรมชาติที่มีประสิทธิภาพสูงที่สุดในชา

เขียวและมีปริมาณมากที่สุด มีความแรงของการต้านอนุมูลอิสระมากกว่าวิตามินซีและวิตามินอี 25-
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100 เท่า  จากผลการศึกษาวิจัยคุณสมบัติของชาเขียวพบว่าชาเขียวมีประโยชน์ต่อสภาวะทางสุขภาพ

ร่างกายหลายประการเช่น ช่วยในการควบคุมระดับน้ าตาลในเลือด 

 

 

รูปที ่2.2 โครงสร้างทางเคมีของคาเทชิน 

 

2.1.3. คาเฟอีน 

คาเฟอีน (caffeine) เป็นสารกลุ่มแซนทีนอัลคาลอยด์ (xanthine alkaloids) ซึ่งอยู่ในตระกูล

เดียวกันกับสารประกอบธีโอฟิลลีน (theophylline) ในสถานะบริสุทธิ์จะมีสีขาวเป็นผงและมีรสขมจัด 

สูตรทางเคมีคือ C8H10N4O2  เมื่อคาเฟอีนเข้าสู่ร่างกายจะท าให้มีการเพ่ิมการท างานของสารสื่อ

ประสาทโดปามีน (dopamine) ซึ่งท าให้สมองเกิดการตื่นตัว  นอกจากนี้พบว่าอาจจะมีการเพ่ิม

ปริมาณของซีโรโทนิน (serotonin) ซึ่งมีผลต่ออารมณ์ของผู้บริโภคท าให้รู้สึกพึงพอใจและมีความสุข

มากขึ้น  อย่างไรก็ดีสมองจะมีการตอบสนองต่อกาเฟอีนโดยการเพ่ิมปริมาณของตัวรับแอดิโนซีน    

ท าให้ฤทธิ์ของกาเฟอีนในการบริโภคครั้งต่อไปลดลง เราเรียกภาวะนี้ว่าภาวะทนต่อกาเฟอีน 

(caffeine tolerance) และท าให้ผู้บริโภคต้องการกาเฟอีนมากขึ้นเพ่ือให้เกิดผลต่อร่างกาย  ผลอีก

ประการที่เกิดจากการที่สมองเพิ่มปริมาณของตัวรับแอดิโนซีน นั่นคือท าให้ร่างกายไวต่อปริมาณแอดิโนซีน

ที่ผลิตตามปกติมากขึ้น อย่างไรก็ตามคาเฟอีนมิได้ลดความต้องการนอนหลับของสมอง เพียงแต่ลด

ความรู้สึกเหนื่อยล้าลงเท่านั้น [10] 
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2.2. กระบวนการดูดซับ 

การดูดซับ เป็นความสามารถของสารดูดซับ (adsorbent) ในการดึงโมเลกุลหรือคอลลอยด์  

(adsorbate) ที่อยูในสภาวะแก๊สหรือของเหลวให้มาเกาะติดบนพื้นผิวของสารดูดซับ ซึ่งกระบวนการ

ดูดซับนี้สามารถเกิดขึ้นระหว่างพ้ืนผิว 2 วัฏภาคเช่น แก๊สกับของเหลว แก๊สกับของแข็ง ของเหลวกับ

ของเหลว หรือของเหลวกับของแข็ง โดยกระบวนการดูดซับแบ่งเป็น 2 ประเภท คือ การดูดซับทาง

กายภาพ (physical adsorption) และการดูดซับทางเคมี (chemical adsorption) [11] 

 

2.2.1. การดูดซับทางกายภาพ 

เป็นการดูดซับที่เกิดจากแรงดึงดูดระหว่างโมเลกุลอย่างอ่อน คือ แรงแวนเดอร์วาลส์ (vander 

waals forces) ซึ่งเกิดจากการรวมแรง 2 ชนิด คือ แรงกระจาย (london dispersion force) และ

แรงไฟฟ้าสถิตย์ (electrostatic force)  การดึงดูดด้วยแรงที่ อ่อนท าให้การดูดซับประเภทนี้มี

พลังงานการคายความร้อนค่อนข้างน้อยคือ ต่ ากว่า 20 กิโลจูลต่อโมลและสามารถเกิดการผันกลับ

ของกระบวนการได้ง่าย ซึ่งเป็นข้อดีเพราะสามารถฟ้ืนฟูสภาพของตัวดูดซับได้ง่ายด้วย สารที่ถูกดูด

ซับสามารถเกาะอยู่รอบ ๆ ผิวของสารดูดซับได้หลายชั้น (multilayer) หรือในแต่ละชั้นของโมเลกุล

สารถูกดูดซับจะติดอยู่กับชั้นของโมเลกุลของสารถูกดูดซับในชั้นก่อนหน้านี้ โดยจ านวนชั้นจะเป็น

สัดส่วนกับความเข้มข้นของสารถูกดูดซับและจะเพ่ิมมากขึ้นตามความเข้มข้นที่สูงขึ้นของตัวถูก

ละลายในสารละลาย 

 

2.2.2. การดูดซับทางเคมี 

การดูดซับประเภทนี้เกิดขึ้นเมื่อตัวถูกดูดซับกับตัวดูดซับท าปฏิกิริยาเคมีกัน ซึ่งส่งผลให้เกิดการ

เปลี่ยนแปลงทางเคมีของตัวถูกดูดซับเดิมคือมีการท าลายแรงยึดเหนี่ยวระหว่างอะตอมหรือกลุ่ม

อะตอมเดิมแล้วมีการจัดเรียงอะตอมไปเป็นสารประกอบใหม่ขึ้น โดยมีพันธะเคมีซึ่งเป็นพันธะที่

แข็งแรง มีพลังงานกระตุ้นเข้ามาเกี่ยวข้องท าให้ความร้อนของการดูดซับมีค่าสูงประมาณ 50-400 

KJ/mol หมายความว่าการก าจัดตัวถูกดูดซับออกจากผิวตัวดูดซับจะท าได้ยากคือไม่สามารถ

เกิดปฏิกิริยาผันกลับได้ (irreversible) และการดูดซับประเภทนี้จะเป็นการดูดซับแบบชั้นเดียว

(monolayer) เท่านั้น  
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2.3. เมโซพอรัสซิลิกา 

เมโซพอรัสซิลิกา (mesoporous silica) คือของแข็งอนินทรีย์ที่มีรูพรุนอยู่ตรงกลาง จัดเป็นวัสดุ

นาโนชนิดหนึ่งซึ่งมีรูพรุนเรียงกันอย่างสม่ าเสมอบนพ้ืนผิว   วัสดุอินทรีย์ที่มีรูพรุนสามารถแบ่งได้เป็น 3 

ประเภท ได้แก่ วัสดุที่มีรูพรุนขนาดเล็ก (< 2 นาโนเมตร) วัสดุรูพรุนขนาดกลาง ( 2-50 นาโนเมตร)  วัสดุรู

พรุนขนาดใหญ่ (>50 นาโนเมตร) โดยวัสดุรูพรุนที่มีการใช้อย่างแพร่หลายในงานดูดซับคือวัสดุรูพรุนขนาด

เล็กและขนาดกลางเช่น Mobil Composition of Matter No. 41 (MCM-41) และ Santa Barbara 

Amorphous-15 (SBA-15) เนื่องจากมีการกระจายขนาดของรูพรุนแคบและรูพรุนมีความเป็นระเบียบสูง

จึงนิยมน ามาใช้เป็นตัวดูดซับและตัวรองรับตัวเร่งปฏิกิริยา [12] 

ปัจจุบันมีผู้ให้ความสนใจในการสังเคราะห์เมโซพอรัสซิลิกาอย่างแพร่หลาย วิธีการหลัก ๆ ที่ใช้ใน

การสังเคราะห์เมโซพอรัสซิลิกาประกอบด้วยเคมีไมเซลล์ (micelle chemistry) กระบวนการโซล-เจล 

(sol-gel process) และการอบแห้งและการเผาที่อุณหภูมิสูง (drying and calcination)  

 

2.4. การจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล  

การจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลเป็นรูปแบบหนึ่งของการจ าลองทางคอมพิวเตอร์ โดยให้อะตอมหรือ

โมเลกุลเกิดปฏิกิริยาระหว่างกันในช่วงเวลาหนึ่ง เพ่ือศึกษาการเคลื่อนที่ของอะตอม เนื่องจากระบบ

โมเลกุลประกอบด้วยอนุภาคจ านวนมากจึงเป็นได้ยากที่จะหาสมบัติของระบบนั้นๆ 

ส าหรับการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลเพ่ือค านวณสมบัติต่าง ๆของระบบ สามารถท าได้โดยการใช้

สมการการเคลื่อนที่ (equations of motion) ผ่าน force field ท าให้สมการการค านวณมีจ านวนมาก  

 

2.4.1. สมการการเคลื่อนที่ (equations of motion) 

แนวคิดพ้ืนฐานในการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล คือสมการการเคลื่อนที่ ซึ่งเป็นไปตามกฎการ

เคลื่อนที่ข้อที่สองของนิวตันซึ่งแสดงในสมการที่ (1)  

�⃑�  = 𝑚
𝑑�⃑�

𝑑𝑡
= 𝑚�⃑�                   (1) 

 

2.4.2. อัลกอริทึมกบกระโดด (The Leap-frog algorithm) 

อัลกอริทึมกบกระโดด ใช้ในการอินทิเกรตสมการการเคลื่อนที่ ต าแหน่ง ความเร็ว และ

ความเร่ง โดยค านวณจากสมการที่ (2) และ (3)  
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�⃑⃑�𝑖(𝑡 + ∆𝑡) = �⃑⃑�𝑖(𝑡) + ∆𝑡�⃑⃑⃑�𝑖 (𝑡 +
1

2
∆𝑡)               (2)  

�⃑⃑⃑�𝑖 (𝑡 +
1

2
∆𝑡) = �⃑⃑⃑�𝑖 (𝑡 −

1

2
∆𝑡) + ∆𝑡�⃑⃑⃑�𝑖  (𝑡)         (3)  

 

 
รูปท่ี 2.3 หลักการค านวณของ Leap-frog algorithm 

 
อัลกอริทึมกบกระโดดให้ข้อมูลของพิกัดต าแหน่งในช่วงเวลาหนึ่ง (time step) ที่

น ามาใช้วิเคราะห์ผล ซึ่งการปรับระยะเวลานี้ให้เหมาะสมของขั้นตอนเวลาเป็นสิ่งที่ขาดไม่ได้

ส าหรับการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล เนื่องจากการใช้ช่วงเวลาที่น้อยเกินไป จะท าให้จ านวนครั้ง

ที่มีการค านวณถี่ยิ่งขึ้นการจ าลองต้องใช้เวลาในการค านวณจ านวนมากส าหรับข้อมูลการ

วิเคราะห์ แต่ถ้าใช้ช่วงเวลาที่มากเกินไป ท าให้ความถี่ของข้อมูลน้อย พลังงานในสมการการ

เคลื่อนที่จะเพ่ิมขึ้นอย่างรวดเร็ว ท าให้ผลการทดลองที่ได้ไม่ตรงหรือข้ามผลที่ส าคัญไป ใน

งานวิจัยนี้ใช้ช่วงเวลาแต่ละครั้งในการพิจารณาคือ 0.002 พิโควินาที ในการจ าลองพลวัตเชิง

โมเลกุลทั้งหมด 

 

2.4.3. เงื่อนไขขอบแบบคาบ (Periodic  boundary condition) 

เงื่อนไขขอบเขตแบบ เป็นองค์ประกอบส าคัญที่ใช้ในการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล ดังแสดงใน

กล่องกลางในรูปที่ 2.1 เงื่อนไขขอบเขตแบบคาบสามารถลบผลกระทบขอบเขตจากระบบที่มีขนาด

จ ากัด หลังจากมีการใช้เงื่อนไขขอบเขตแบบคาบการเคลื่อนที่ของอะตอมในกล่องจ าลองจะเป็นไปใน

ทิศทางเดียวกับอะตอมโดยรอบ ตัวอย่างเช่นกล่องจ าลองตรงกลางที่สร้างจากระบบขนาดใหญ่ 

อะตอมสีส้มถูกย้ายออกไปทางซ้ายจากกล่องจ าลอง แต่ในเวลาเดียวกันอะตอมสีส้มอ่ืน สามารถเข้าสู่

กล่องที่อยู่ทางด้านซ้ายได้ ดังนั้นสภาพขอบเขตทางกายภาพของกล่องจ าลองจึงไม่เปลี่ยนแปลง 
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รูปที่ 2.4 ตัวอย่างเงื่อนไขขอบแบบคาบในระบบสองมิติ 

 

2.4.4. ศักยร์ะหว่างโมเลกุลแบบเลนนาร์ด-โจนส์ (Lannards-Jones potential) 

เป็นศักย์ระหว่างอนุภาคที่กล่าวไว้ว่า อนุภาคที่เป็นกลางทางไฟฟ้าจะมีแรงกระท า 2 

แบบซึ่งขึ้นกับระยะห่างระหว่างอนุภาคดังแสดงในรูปที่ 2.5 โดยจะมีแรงดูดเมื่ออนุภาคอยู่

ห่างกันมาก (แรงวันเดอวาลล์) และแรงผลักเมื่ออนุภาคอยูใกล้เกินระยะที่ก าหนด  

 

 
รูปที่ 2.5 แสดงความสัมพันธ์ระหว่างแรงที่ กระท าระหว่างอนุภาคกับระยะห่างระหว่างอนุภาค [13] 
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2.5. การค านวณที่เกี่ยวข้อง 

2.5.1. ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) 

ระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเป็นปริมาณส าคัญที่ถูกใช้วิเคราะห์ว่าพลศาสตร์ของอนุภาคท่ีเราสนใจ

ว่ามีลักษณะการเคลื่อนที่เป็นอย่างไรและสามารถแปลผลออกมาทางกายภาพและชีวภาพได้ว่า

อย่างไร เช่น อนุภาคเคลื่อนอย่างอิสระ, เคลื่อนที่โดยถูกหน่วง, เคลื่อนที่แบบมีจังหวะเวลาหน่วงอัน

เนื่องปัจจัยภายนอกหรือปฏิสัมพันธ์ของอนุภาคเอง เป็นต้น  โดยค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเป็นการ

วัดความเบี่ยงเบนของต าแหน่งของอนุภาคท่ีเทียบกับต าแหน่งอ้างอิงเมื่อเวลาเปลี่ยนแปลงไป ดังแสดง

ในสมการที่ (4)  ค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองจะบอกถึงการระยะทางที่โมเลกุลที่สนใจเคลื่อนที่ใน

ช่วงเวลาหนึ่ง ถ้าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองของโมเลกุลที่สนใจมีมากหมายถึง เคลื่อนที่ได้มากในช่วง

ระยะเวลาหนึ่ง โดยค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่ค านวณได้จะถูกน าไปใช้ต่อในการค านวณหาค่า

สัมประสิทธิ์การแพร่ 

 

𝑀𝑆𝐷 ≡ 〈(𝑥 − 𝑥0)2〉  =
1

𝑁
∑(𝑥𝑛(𝑡) − 𝑥𝑛(0))

2
           (4)

𝑁

𝑛=1

 

โดยที่   N คือ จ านวนอนุภาคที่ท าการเฉลี่ย,  

x คือ ต าแหน่งเฉลี่ยของทุกอนุภาค  

x0 คือ ต าแหน่งอ้างอิงของทุกอนุภาค  

xn(t) คือ ต าแหน่งที่เวลาใดๆ ของแต่ละอนุภาค  

xn(0) คือ ต าแหน่งอ้างอิงของแต่ละอนุภาค  

 

2.5.2. สัมประสิทธิ์การแพร่ (Diffusion coefficient) 

สัมประสิทธิ์การแพร่เป็นตัวแปรที่แสดงถึงความเร็วในการเคลื่อนที่ของอนุภาคสามารถ
ค านวณจาก ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) โดยใช้ความสัมพันธ์
ของ Einstein ดังแสดงในสมการที่ (5) กล่าวคือค่าสัมประสิทธิ์การแพร่จะบอกถึงความเร็วของ
โมเลกุลที่สนใจ ถ้าค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของโมเลกุลที่สนใจที่ค่ามาก หมายถึงถ้าโมเลกุลนั้นมี
ความเร็วในการเคลื่อนที่มาก การดูดซับจะไม่ดี ขณะที่โมเลกุลนั้นมีความเร็วในการเคลื่อนที่น้อย การ
ดูดซับจะด ี

𝐷 =
1

6
lim
𝑡→∞

𝑑(𝑀𝑆𝐷)

𝑑𝑡
                   (5)  
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2.6. งานวิจัยท่ีเกี่ยวข้อง 

2.6.1. การเปรียบเทียบการดูดซับของอีพิกัลโลคาเทชินกัลเลต (epigallocatechin-3-gallate, 

EGCG) และคาเฟอีน (caffeine) ด้วยวัสดุรูพรุนที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีนที่ต่างกัน [9] 

Yi Liu และคณะผู้วิจัย ศึกษาการดูดซับ EGCG ในใบชาแห้งบนวัสดุรูพรุนเรซิ่น ซึ่งถูกสังเคราะห์

ด้วยกระบวนการ co-polymerization ระหว่าง styrene กับ divinylbenzene มีชื่อว่า BMKX-4 

และท าการดัดแปรเอมีนโมเลกุลที่แตกต่างกันสามชนิดลงบนเรซิ่น ได้แก่ ethylenediamine 

triethylenetetramine และ  melamine มี ชื่ อ ว่ า  BMKX-4-(a) BMKX-4-(b) และ  BMKX-4-(c) 

ตามล าดับ 

 
 

รูปที่ 2.6 กระบวนการการสังเคราะห์วัสดุรูพรุนเรซิ่นและวัสดุรูพรุนเรซิ่นที่ดัดแปรด้วยหมู่เอมีนที่

ต่างกัน 3 ชนิด [9] 

 

 จากการศึกษาลักษณะพ้ืนผิว ได้เปรียบเทียบจ านวนรูพรุนพบว่า  BMKX-4-(a) มีรูพรุน

มากกว่า BMKX-4-(b) และ BMKX-4-(c)  จากการศึกษาจ านวนหมู่เอมีนที่ดัดแปรพบว่า BMKX-4-(b) 

มีจ านวนหมู่เอมีนมากกว่า BMKX-4-(a) และ BMKX-4-(c)  สุดท้ายคือแนวโน้มของความสามารถใน

การดูดซับของ EGCG จากรูปที่ 2.7 เป็นกราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างความสามารถในการดูดซับ 

EGCG กับเวลา พบว่าความสามารถในการดูดซับของวัสดุรูพรุนแต่ละชนิดเป็นดังนี้ BMKX-4-(a) > 

BMKX-4-(b) = BMKX-4 > BMKX-4-(c) Liu ได้อธิบายว่า การที่ BMKX-4-(c) ดูดซับโมเลกุล EGCG 

ได้น้อยเพราะโครงสร้างของ melamine มีขนาดใหญ่ท าให้รบกวนการดูดซับ และอธิบายเพ่ิมว่าไม่ใช่

หมู่เอมีนอย่างเดียวที่มีผล แต่ลักษณะทางกายภาพอ่ืน ๆ ก็มีผลต่อการดูดซับเช่น ขนาดรูหรือช่องว่าง
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ที่ จั บกัน ได้ ของสา ร   สรุ ป ได้ ว่ าก ารดู ดซับต้ อง อาศั ยปั จ จั ยทางกายภาพและทาง เคมี

 

รูปที่ 2.7 ผลของการดูดซับ EGCG เทียบกับเวลา [9] 

 

2.6.2. เมโซพอรัสซิลิกา ตัวดูดซับที่เป็นทางเลือกใหม่ส าหรับสารประกอบพอลิฟีนอลในไวน์แดง [6] 

Cotea และคณะผู้วิจัยได้ทดสอบความสามารถการดูดซับสารประกอบฟีนอลิกในไวน์แดง ด้วย 

mesoporous silica (SBA-15) ศึกษาการดูดซับ polyphenol ในไวน์แดง ใช้  absorbent เป็น 

mesoporous silica (SBA-15) โดยสังเคราะห์ด้วยวิธี hydrothermal synthesis ที่สภาวะเป็นกรด 

โดยใช้ไวน์ 500ml ใส่ SBA-15 4.0273g ผสมกัน 30 นาที และทิ้งไว้ 24 ชม. จากนั้นให้น า SBA-15 

ที่ดูดซับออกมา และทิ้งข้ามคืนให้แห้ง แล้วใส่ methanol เพ่ือสกัดสารประกอบฟีนอลิกออกมา 

พบว่าในสารประกอบฟีนอลิกนั้น SBA-15 สามารถดูดซับคาเทชินออกมาได้มากถึง 32.10593 ± 0.03  

มิลลิกรัมต่อลิตร ดังแสดงในรูปที่ 2.8 จากการทดลองนี้พบว่า SBA-15 เป็นตัวดูดซับอีกชนิดที่เป็น

ทางเลือกที่ดีในการดูดซับสารประกอบฟีนอลิกในวัตถุดิบธรรมชาติ รวมถึงใบชายังมีสารประกอบฟี

นอลิกเช่นกัน 
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รูปที่ 2.8 ส่วนประกอบของ polyphenolic ในไวน์ Cabernet Sauvignon และใน methanol ที่สกัด

ออกมา [6] 
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บทที่ 3  

วิธีด าเนินงานวิจัย 

3.1. โปรแกรมท่ีเกี่ยวข้อง 

ระบบการจ าลองทั้งหมดในงานวิจัยนี้ใช้โปรแกรม GROMACS รุ่น 5.0.4 ในการศึกษา โดยถูกติดตั้ง

และจ าลองผ่านระบบเครื่องคอมพิวเตอร์ที่มีประสิทธิภาพสูง (HPC) ที่ตั้งอยู่ที่ศูนย์เทคโนโลยี

อิเล็กทรอนิกส์และคอมพิวเตอร์แห่งชาติ (NECTEC) 

3.1.1. GROMACS 

GROMACS เวอร์ชั่น 5.0.4 เป็นโปรแกรมที่เป็นที่นิยมส าหรับการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล 

เพ่ือใช้ในการค านวณหาค่าคงที่ เพ่ือศึกษาการเคลื่อนที่ ลักษณะ และการเข้าท าปฏิกิริยา

ระหว่างโมเลกุล ในการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลนั้นต้องมีไฟล์ส าคัญ 5 ไฟล์ ซึ่งจะกล่าวต่อไปใน

หัวข้อ 3.2.1. โดยโปรแกรมนี้ได้เชื่อมต่อกับคอมพิวเตอร์สมรรถภาพสูงของศูนย์เทคโนโลยี

อิเล็กทรอนิกส์และคอมพิวเตอร์แห่งชาติ (NECTEC) 

3.1.2. PuTTY และ WinSCP 

PuTTY และ WinSCP เป็นโปรแกรมส าหรับการเชื่อมต่อระหว่างคอมพิวเตอร์กับระบบ

คอมพิวเตอร์ที่มีประสิทธิภาพสูง (High-performance computer connected software, 

HPC) ของศูนย์เทคโนโลยีอิเล็กทรอนิกส์และคอมพิวเตอร์แห่งชาติ (NECTEC) เนื่องจากการ

จ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลต้องใช้คอมพิวเตอร์สมรรถนะสูงในการประมวลผลทั้งหมด 

3.1.3. Material Studio 

Material Studio 2107 เป็นโปรแกรมพ้ืนฐานส าหรับการเขียนโครงสร้างโมเลกุลบน

ระบบปฏิบัติการ window 7, 8 เพ่ือน าพิกัดของแต่ละอะตอมในโมเลกุลใช้ในการจ าลองพลวัต

เชิงโมเลกุล 

3.1.4. VMD 

Visual Molecular Dynamics (VMD) เป็นโปรแกรมที่ใช้แสดงภาพเคลื่อนไหวและลักษณะ

การเคลื่อนที่ของโมเลกุลหลังจากการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล 

3.1.5. MATLAB R2018a 

MATLAB R2018a เป็นโปรแกรมสนับสนุนเพื่อเขียนโค้ดจ านวนมากอัตโนมัติเพ่ืออ านวย

ความสะดวกและลดระยะเวลาในการเขียนโค้ด 
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3.1.6. EditPad Lite 7 

EditPad Lite 7 เป็นโปรแกรมใช้ส าหรับแก้ไขข้อความ และโค้ด มีคุณภาพสูงและสามารถ

แสดงผลได้ไว รวมถึงมีระบบการค้นหาและแทนที่ค าได้อย่างแม่นย า ใช้เพ่ือสร้างไฟล์ทั้งหมดที่

จ าเป็นส าหรับการจ าลองพลศาสตร์โมเลกุล 

3.2. วิธีการด าเนินงานวิจัย 

ในงานวิจัยได้แบ่งออกเป็น 3 ตอนคือ ตอนที่ 1 ศึกษาพฤติกรรมของ EGCG และ caffeine ใน

น้ า ตอนที่ 2 ศึกษาพฤติกรรมการดูดซับของ EGCG และ caffeine บนพ้ืนผิวซิลิกาและตอนที่ 3 

ศึกษาพฤติกรรมการดูดซับของ EGCG และ caffeine บนพ้ืนผิวซิลิกาที่ดัดแปรด้วยหมู่เอมีน โดยหมู่

เอมีนที่ศึกษาคือ เอทิลีนไดเอมีน (ethylenediamine, EDA) โดยใช้วิธีการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุล 

3.2.1. ข้อมูลส าคัญก่อนการจ าลอง 

ในการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลที่ใช้โปรแกรม GROMACS เวอร์ชั่น 5.0.4 ต้องมีข้อมูลส าคัญเพ่ือ

ส่งให้คอมพิวเตอร์ประสิทธิภาพสูงประมวลผลทั้งหมด 5 อย่าง 

1. Initial configuration (Init.gro) ข้อมูลนี้ได้จากสร้างโมเลกุลที่ใช้ในการวิจัยโดยใช้

โปรแกรม Material Studio 2017 เพ่ือน าพิกัดแต่ละอะตอมในโมเลกุลมาปรับย้าย

ตามความเหมาะสมในโปรแกรม EditPad Lite 7 และเซฟไฟล์เป็นนามสกุล .gro 

 

 
รูปที่ 3.1 ตัวอย่าง Init.gro จากระบบจ าลองที่ 1 
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2. Index.ndx ข้อมูลนี้ได้จากการน าไฟล์ Init.gro เข้าโปรแกรม PuTTY และเขียนค าสั่ง

เพ่ือให้คอมพิวเตอร์สมรรถนะสูงเพื่อแปลงไฟล์ให้เป็นนามสกุล .ndx โดยมีค าสั่งดังนี้ 

gmx_mpi make_ndx -f [<.gro/.g96/...>] -o [<.ndx>] 

 

 

รูปที่ 3.2 ตัวอย่าง Index.ndx จากระบบจ าลองที่ 1 

 

3. Forcefield เป็นข้อมูลที่ส าคัญส าหรับการจ าลองเพ่ือให้ได้พารามิเตอร์ที่ต้องการ 

ประกอบไปด้วยแรงกระท าที่เก่ียวกับพันธะ (Bond interactions) และแรงกระท าที่ไม่

เกี่ยวกับพันธะ (Non-bond interactions) โดยข้อมูลนี้ได้น า Amber99 force field 

ของสารประกอบหมู่เอมีนเป็นพารามิเตอร์ 
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รูปที่ 3.3 ตัวอย่าง Force field ของ Bond interactions จากระบบจ าลองที่ 1 

 

 

รูปที่ 3.4 ตัวอย่าง Force field ของ Bond interactions จากระบบจ าลองที่ 1 
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รูปที่ 3.5 ตัวอย่าง Force field ของ Non-bond interactions จากระบบจ าลองที่ 1 

 

 

รูปที่ 3.6 ตัวอย่าง Force field ของโมเลกุลน  าจากระบบจ าลองท่ี 1 

 

4. Input.mdp ข้อมูลนี้ได้จากศูนย์เทคโนโลยีอิเล็กทรอนิกส์และคอมพิวเตอร์แห่งชาติ 

(NECTEC) หลังจากการสมัครขอเข้าใช้คอมพิวเตอร์สมรรถนะสูง โดยข้อมูลนี้เป็น

พารามิเตอร์และสมการที่ใช้จ าลองการเคลื่อนที่ของโมเลกุล โดยการเคลื่อนที่ของ
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โมเลกุลนั้นใช้ทฤษฎี Leap-frog algorithm เป็นฟังก์ชั่นที่ใช้อินทิเกรตสมการการ

เคลื่อนที่ ความเร็ว และความเร่ง ทุกระบบใช้อุณหภูมิเดียวกันที่ 300 เคลวิน โดยใช้ 

Nose-Hoover thermostat และมีระยะ cut off อยู่ที่ 0.9 นาโนเมตร เนื่องจาก non 

bond interaction มีแรงอันตกิริยากับโมเลกุลที่ระยะห่างไกลมาก การค านวณทุกแรง

ที่เกิดจึงเป็นไปได้ยาก จ าเป็นต้องจ ากัดพ้ืนที่ในการคิดแรงชนิดนี้ 

 

 

 

 

 รูปที่ 3.7 ตัวอย่าง Input.mdp จากระบบจ าลองที่ 1 
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 รูปที่ 3.8 ตัวอย่าง Input.mdp จากระบบจ าลองที่ 1 

 

 

 รูปที่ 3.9 ตัวอย่าง Input.mdp จากระบบจ าลองที่ 1 
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 รูปที่ 3.10 ตัวอย่าง Input.mdp จากระบบจ าลองที่ 1 

 

5. Script file ข้อมูลนี้ได้จากศูนย์เทคโนโลยีอิเล็กทรอนิกส์และคอมพิวเตอร์แห่งชาติ 

(NECTEC) หลังจากการสมัครขอเข้าใช้คอมพิวเตอร์สมรรถนะสูง เนื่องจากเป็น

ชุดค าสั่งของคอมพิวเตอร์สมรรถนะสูงของศูนย์ 

 

 

 รูปที่ 3.11 ตัวอย่าง Script file จากระบบจ าลองที่ 1 
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เมื่อน าผลให้คอมพิวเตอร์สมรรถนะสูงประมวล output ที่ได้จะประกอบไปด้วย 2 ส่วนหลักๆ 

คือ final.gro และ init.xtc โดย final.gro เป็นข้อมูลที่บอกพิกัดแต่ละอะตอมในโมเลกุลเมื่อท า

การจ าลองเสร็จสิ้น ส่วน init.xtc เป็นข้อมูลการเคลื่อนที่ที่จะถูกน าไปค านวณเพ่ือหาระยะทาง

เฉลี่ยก าลังสอง (mean square displacement, MSD) และสัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion 

coefficient) ซ่ึงท าให้ทราบการเคลื่อนที่ อัตราการแพร่และบริเวณที่เกิดการดูดซับของโมเลกุล

ที่ศึกษา 

 

3.2.2. ระบบการจ าลอง 

ในการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลนั้น จะแบ่งสารออกเป็น 2 ส่วนหลักคือ adsorbate และ 

adsorbent โดย adsorbate ที่ ใช้ในการวิจัยคือ โมเลกุลของ อีพิกัลโลคาเทชินกัลเลต 

(epigallocatechin-3-gallate, EGCG) และคาเฟอีน (caffeine, CAFF)  adsorbent คือ เมโซ

พอรัสซิลิกา และเมโซพอรัสซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยเอทิลีนไดเอมีน (ethylenediamine, EDA) 

ดังแสดงในรูปที่ 3.12 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 3.12 องค์ประกอบของระบบจ าลองในงานวิจัย 

 

จากรูปที่ 3.12 แสดงถึงองค์ประกอบของระบบจ าลอง โดยการเปรียบเทียบสาร 2 ชนิดคือ 

EGCG และ caffeine ใน 3 ระบบที่ออกแบบได้แก่ ในน้ า บนพ้ืนผิวซิลิกาและบนพื้นผิวซิลิกาที่

ระบบจ าลอง 

caffein

EGCG 

โมเลกุล พ้ืนผิว 

น้ า 

ซิลิกาดัดแปรด้วยเอมีน 

ซิลิกา 
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ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน EDA สามารถสรุประบบการจ าลองได้ในตารางที่ 3.1 (ทุกระบบการ

จ าลองใช้เวลาในการจ าลอง (simulation times) 20 ns) 

 

ตารางที ่3.1 ตารางการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลของระบบต่าง ๆ 

ระบบที่ พ้ืนผิว ตัวอย่าง 

ชนิดของสาร จ านวนโมเลกุล 

1 

- 

EGCG 
1 

2 CAFF 
3 EGCG 

5 
4 CAFF 
5 

Silica 

EGCG 
1 

6 CAFF 
7 EGCG 

5 
8 CAFF 
9 

Silica + EDA 

EGCG 
1 

10 CAFF 
11 EGCG 

5 
12 CAFF 
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บทที่ 4  

ผลการทดลองและวิจารณ์ผลการทดลอง 

ในบทนี้เป็นการแสดงผลการวิจัย ได้แก่ ภาพการจ าลอง ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง และสัมประสิทธิ์การแพร่  

4.1. พฤติกรรมของ EGCG และ caffeine ในน้ า 

4.1.1. ภาพการจ าลองของ EGCG และ caffeine ในน้ า 

 

 

 

 

 

 

 

  

รูปที่ 4.1 VMD Snapshot ของ EGCG 1 โมเลกุลในน  า  
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

ก ข 

ก ข 
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รูปที่ 4.2 VMD Snapshot ของ EGCG 5 โมเลกุลในน  า  
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

 

 

รูปที่ 4.3 VMD Snapshot ของ caffeine 1 โมเลกุลในน  า  
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

 

 

รูปที่ 4.4 VMD Snapshot ของ caffeine 5 โมเลกุลในน  า  
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

 

ข ก 

ข ก 
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จากรูปที่ 4.1 ถึง 4.4 พบว่าเมื่อเปรียบเทียบ EGCG และ caffeine ที่ 1 โมเลกุล พบว่า EGCG และ 
caffeine มีการเคลื่อนที่ได้อย่างอิสระ  เมื่อเปรียบเทียบ EGCG 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล พบว่า 
EGCG 5 โมเลกุลมีการเคลื่อนที่น้อยกว่าที่ 1 โมเลกุล เนื่องจากโมเลกุลเหล่านั้นจะเกิดแรงระหว่าง
โมเลกุล ส่งผลให้การเคลื่อนที่ของโมเลกุลเหล่านั้นมีความเป็นอิสระน้อยลง  นอกจากนี้ caffeine 5 
โมเลกุลมีแนวโน้มเช่นเดียวกัน 

 

4.1.2. ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) 

ระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเป็นปริมาณใช้วิเคราะห์ว่าอนุภาคที่เราสนใจว่ามีลักษณะการเคลื่อนที่

เป็นอย่างไรตามที่กล่าวในหัวข้อที่ 2.5.1. โดยค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่ค านวณได้จะถูกน าไปใช้ต่อ

ในการค านวณหาค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ 

ศึกษาผลของจ านวนของ EGCG ที ่1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล 

 รูปที่ 4.5 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบจ าลอง

ของ EGCG 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุลในน  า 
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ศึกษาผลของจ านวนของ caffeine ที ่1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล 

 รูปที่ 4.6 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบจ าลอง

ของ caffeine 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุลในน  า 

 

ศึกษาผลของประเภทของสารตัวอย่างระหว่าง EGCG กับ caffeine ที่ 1 โมเลกุล 

 

 รูปที่ 4.7 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบจ าลอง

ของ EGCG และ caffeine 1 โมเลกุลในน  า 
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ศึกษาผลของประเภทของสารตัวอย่างระหว่าง EGCG กับ caffeine ที่ 5 โมเลกุล 

  

 

 รูปที่ 4.8 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบจ าลอง

ของ EGCG และ caffeine 1 โมเลกุลในน  า 

 

จากรูปที่ 4.5 ถึง 4.8 เป็นกราฟที่แสดงถึงระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลา  รูปที่ 4.5 เป็นการ

เปรียบเทียบ EGCG 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล พบว่า EGCG ที่ 1 โมเลกุลมีค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง

มากกว่าที่ 5 โมเลกุล แสดงให้เห็นว่าที่ 1 โมเลกุลมีการเคลื่อนได้อย่างอิสระมากกว่าที่ 5 โมเลกุล 

เนื่องจากที่ 5 โมเลกุลโมเลกุลเหล่านั้นจะเกิดแรงระหว่างโมเลกุล ส่งผลให้การเคลื่อนที่ของโมเลกุล

เหล่านั้นมีความเป็นอิสระน้อยลง  รูปที่ 4.6 เป็นการเปรียบเทียบ caffeine 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล 

พบว่าที่ 1 โมเลกุลมีค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองมากกว่าที่ 5 โมเลกุลเช่นเดียวกับรูปที่ 4.5  รูปที่ 4.7 

เป็นการเปรียบเทียบ EGCG 1 โมเลกุลและ caffeine 1 โมเลกุล พบว่าค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองของ 

EGCG น้อยกว่า caffeine เนื่องจากโมเลกุลของ EGCG มีขนาดใหญ่กว่าส่งผลให้เคลื่อนที่ได้น้อยกว่า  

รูปที่ 4.8 เป็นการเปรียบเทียบระหว่าง EGCG 5 โมเลกุลและ caffeine 5 โมเลกุล พบว่าค่าระยะทาง

เฉลี่ยก าลังสองของ EGCG น้อยกว่า caffeine ซึ่งมีแนวโน้มเช่นเดียวกับรูปที่ 4.7 
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4.1.3. สัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion coefficient, D) 

สัมประสิทธิ์การแพร่เป็นตัวแปรที่แสดงถึงความเร็วในการเคลื่อนที่ของอนุภาคสามารถค านวณ

ได้จากระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (mean-square displacement, MSD) ตามที่ได้กล่าวในหัวข้อ 

2.5.2. ส าหรับการวิเคราะห์ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ในน้ า ถูกแสดงในตารางที่ 4.1  

 

ตารางที่ 4.1 ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ EGCG และ caffeine ในน  า 

จ านวน DEGCG (10−5 cm2/s) DCAFF (10−5 cm2/s) 
1 โมเลกุล 3.1564 5.1516 
5 โมเลกุล 1.1490 1.9196 

 

จากตารางที่ 4.1 พบว่าเมื่อเปรียบเทียบที่ 1 โมเลกุลของทั้ง EGCG และ caffeine ค่าสัมประสิทธิ์การ

แพร่ของ EGCG นั้นน้อยกว่า caffeine เนื่องจาก EGCG มีขนาดที่ใหญ่กว่าท าให้เคลื่อนที่ได้น้อยกว่า

อีกท้ังยังพบว่าค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของทั้ง EGCG และ caffeine มีค่าลดลงเมื่อจ านวนโมเลกุลมาก

ขึ้น  ทั้งนี้เป็นผลมาจากค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่น ามาใช้ค านวณ กล่าวคือยิ่งโมเลกุลมากขึ้น 

โมเลกุลเหล่านั้นจะเกิดแรงระหว่างโมเลกุล ส่งผลให้การเคลื่อนที่ของโมเลกุลเหล่านั้นมีความเป็น

อิสระน้อยลง  ดังนั้นแนวโน้มของค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของทั้ง EGCG และ caffeine จึงมีค่าลดลง

เมื่อจ านวนโมเลกุลมากขึ้น  
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4.2. พฤติกรรมการดูดซับของ EGCG และ caffeine บนพื้นผิวซิลิกา 

4.2.1. ภาพการจ าลองของ EGCG และ caffeine บนพื้นผิวซิลิกา 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 4.9 VMD Snapshot ของ EGCG 1 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกา 
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 4.10 VMD Snapshot ของ EGCG 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกา 
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

ก ข 

ก ข 
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รูปที่ 4.11 VMD Snapshot ของ caffeine 1 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกา 
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

 

 

รูปที่ 4.12 VMD Snapshot ของ caffeine 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกา 
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

 

ก ข 

ก ข 
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จากรูปที่ 4.9 ถึง 4.12 เมื่อเปรียบเทียบ EGCG และ caffeine ที่ 1 โมเลกุลพบว่า เมื่อเวลาผ่านไป 
EGCG 1 โมเลกุลมีการเคลื่อนที่เข้าใกล้พ้ืนผิวซิลิกามากขึ้น แสดงให้เห็นถึงความสามารถของซิลิกาใน
การดูดซับ EGCG  ในทางตรงกันข้าม caffeine ที่ 1 โมเลกุลนั้นมีการเคลื่อนที่ได้อย่างอิสระ  แสดงให้
เห็นว่า caffeine ไม่ดูดซับลงบนพ้ืนผิวซิลิกา อีกทั้งเมื่อเพ่ิมโมเลกุลของ EGCG เป็น 5 โมเลกุล ยัง
พบว่าที่ EGCG 5 โมเลกุลนั้นมีการเคลื่อนที่เข้าใกล้พ้ืนผิวซิลิกาเช่นเดียวกับท่ี 1 โมเลกุล 

 

4.2.2. ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) 

ระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเป็นปริมาณใช้วิเคราะห์ว่าอนุภาคที่เราสนใจว่ามีลักษณะการเคลื่อนที่

เป็นอย่างไรตามที่กล่าวในหัวข้อที่ 2.5.1. โดยค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่ค านวณได้จะถูกน าไปใช้ต่อ

ในการค านวณหาค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ 

 

ศึกษาผลของจ านวนของ EGCG ที ่1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล 

 

รูปที่ 4.13 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบ

จ าลองของ EGCG 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกา 
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ศึกษาผลของจ านวนของ caffeine ที ่1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล 

รูปที่ 4.14 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบ

จ าลองของ caffeine 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกา 

 

ศึกษาผลของประเภทของสารตัวอย่างระหว่าง EGCG กับ caffeine ที่ 1 โมเลกุล 

รูปที่ 4.15 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบ

จ าลองของ EGCG และ caffeine 1 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกา 
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ศึกษาผลของประเภทของสารตัวอย่างระหว่าง EGCG กับ caffeine ที่ 5 โมเลกุล 

รูปที่ 4.16 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบ

จ าลองของ EGCG และ caffeine 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกา 

 

จากรูปที่ 4.13 ถึง 4.16 เป็นกราฟที่แสดงถึงระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลา  รูปที่ 4.13 

เปรียบเทียบ EGCG 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล พบว่าค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองของ EGCG ที่ 1 

โมเลกุลมากกว่าที่ 5 โมเลกุล เนื่องจาก EGCG ที่ 5 โมเลกุลเกิดแรงระหว่างโมเลกุลส่งผลให้การ

เคลื่อนที่มีความเป็นอิสระน้อยลง  รูปที่ 4.14 เปรียบเทียบ caffeine 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล พบว่า

ค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่ 1 โมเลกุลนั้นมีค่ามากกว่าที่ 5 โมเลกุลเช่นเดียวกับรูปที่ 4.13  รูปที่ 

4.15 เปรียบเทียบระหว่าง EGCG และ caffeine ที่ 1 โมเลกุลพบว่าค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่ได้

จากกราฟของ EGCG น้อยกว่า caffeine โดยเมื่อน าข้อมูลจากหัวข้อ 4.2.1. มาวิเคราะห์ท าให้ทราบว่า

การดูดซับของ EGCG บนพ้ืนผิวซิลิกานั้นสามารถลดค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองได้  รูปที่ 4.16 

เปรียบเทียบระหว่าง EGCG และ caffeine ที่ 5 โมเลกุล พบว่าผลที่ได้มีแนวโน้มเช่นเดียวกับรูปที่ 

4.15 
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4.2.3. สัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion coefficient, D) 

สัมประสิทธิ์การแพร่เป็นตัวแปรที่แสดงถึงความเร็วในการเคลื่อนที่ของอนุภาคสามารถค านวณ

ได้จากระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (mean-square displacement, MSD) ตามที่ได้กล่าวในหัวข้อ 

2.5.2. ส าหรับการวิเคราะห์ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่บนพื้นผิวซิลิกา ถูกแสดงในตารางที่ 4.2  

 

ตารางที่ 4.2 ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ EGCG และ caffeine บนพื นผิวซิลิกา 

จ านวน DEGCG (10−5 cm2/s) DCAFF (10−5 cm2/s) 
1 โมเลกุล 1.3443 2.4295 
5 โมเลกุล 0.1315 0.5474 

 

จากตารางที่ 4.2 พบว่าเมื่อเปรียบเทียบที่ 1 โมเลกุลของทั้ง EGCG และ caffeine ค่าสัมประสิทธิ์การ

แพร่ของ EGCG นั้นน้อยกว่า caffeine เนื่องจากเกิดพันธะไฮโดรเจนระหว่างอะตอมออกซิเจนของ   

ซิลิกาและอะตอมไฮโดรเจนของโมเลกุล EGCG ท าให้การเคลื่อนที่ของโมเลกุล EGCG ไม่เป็นอิสระ 

ท าให้พบว่าซิลิกาเป็นพ้ืนผิวที่สามารถดูดซับ EGCG แต่ไม่ดูดซับ caffeine อีกทั้งยังพบว่าค่า

สัมประสิทธิ์การแพร่ของทั้ง EGCG และ caffeine มีค่าลดลงเมื่อจ านวนโมเลกุลมากขึ้น ทั้งนี้เป็นผล

มาจากค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่น ามาใช้ค านวณ กล่าวคือยิ่งโมเลกุลมากขึ้น โมเลกุลเหล่านั้นจะ

เกิดแรงระหว่างโมเลกุล ส่งผลให้การเคลื่อนที่ของโมเลกุลเหล่านั้นมีความเป็นอิสระน้อยลง  ดังนั้น

แนวโน้มของค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของทั้ง EGCG และ caffeine จึงมีค่าลดลงเมื่อจ านวนโมเลกุล

มากขึ้น  
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4.3. พฤติกรรมการดูดซับของ EGCG และ caffeine บนพื้นผิวซิลิกาทีถู่กดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 

4.3.1. ภาพการจ าลองของ EGCG และ caffeine บนพื้นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 

 

 

 รูปที่ 4.17 VMD Snapshot ของ EGCG 1 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

 

 

รูปที่ 4.18 VMD Snapshot ของ EGCG 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 
ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 

ก ข 

ก ข 
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รูปที่ 4.19 VMD Snapshot ของ caffeine 1 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 

ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 
 

 

 
รูปที่ 4.20 VMD Snapshot ของ caffeine 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 

ภาพย่อย ก) ก่อนท าการจ าลอง ข) หลังท าการจ าลองเมื่อผ่านไป 20 ns 
 

ก ข 

ก ข 
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จากรูปที่ 4.17 ถึง 4.20  เมื่อเปรียบทียบ EGCG และ caffeine ที่ 1 โมเลกุลพบว่า เมื่อเวลาผ่านไป 
EGCG 1 โมเลกุลมีการเคลื่อนที่เข้าใกล้พ้ืนผิวซิลิกามากข้ึน ซึ่งใช้เวลาในการเคลื่อนที่เร็วกว่าเมื่อเทียบ
กับหัวข้อ 4.2.1. แสดงให้เห็นถึงการเพ่ิมหมู่เอมีนนั้นสามารถเพ่ิมความสามารถในการดูดซับของซิลิกา
ที่มีต่อ EGCG แต่ในทางตรงกันข้าม caffeine ที่ 1 นั้นการเพ่ิมหมู่เอมีนไม่ได้ช่วยเพ่ิมการ ดูดซับของ 
ซิลิกาที่มีต่อ caffeine  ทั้งนี้โมเลกุลของ caffeine ยังคงเคลื่อนที่ได้อย่างอิสระเช่นเดิม เมื่อเพ่ิม
โมเลกุลของ EGCG เป็น 5 โมเลกุล ยังพบว่าที่ EGCG 5 โมเลกุลนั้นมีการเคลื่อนที่ลงบนซิลิกา
เช่นเดียวกับท่ี 1 โมเลกุล 
 

4.3.2. ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (Mean-square displacement, MSD) 

ระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเป็นปริมาณใช้วิเคราะห์ว่าอนุภาคที่เราสนใจว่ามีลักษณะการเคลื่อนที่

เป็นอย่างไรตามที่กล่าวในหัวข้อที่ 2.5.1. โดยค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่ค านวณได้จะถูกน าไปใช้ต่อ

ในการค านวณหาค่าสัมประสิทธิ์การแพร่  

 

ศึกษาผลของจ านวนของ EGCG ที ่1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล 

รูปที่ 4.21 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบจ าลองของ 

EGCG 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 
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ศึกษาผลของจ านวนของ caffeine ที ่1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล 

 

รูปที่ 4.22 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบจ าลองของ 

caffeine 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกาทีถู่กดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 

 

ศึกษาผลของประเภทของสารตัวอย่างระหว่าง EGCG กับ caffeine ที่ 1 โมเลกุล 

รูปที่ 4.23 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบจ าลองของ 

EGCG และ caffeine 1 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 
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ศึกษาผลของประเภทของสารตัวอย่างระหว่าง EGCG กับ caffeine ที่ 5 โมเลกุล 

 

 

 

รูปที่ 4.24 กราฟแสดงความสัมพันธ์ระหว่างระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลาของระบบจ าลองของ 

EGCG และ caffeine 5 โมเลกุลบนพื นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน 

 

จากรูปที่ 4.21 ถึง 4.24 เป็นกราฟที่แสดงถึงระยะทางเฉลี่ยก าลังสองเทียบกับเวลา โดยมีรายละเอียด

แต่ละรูปดังนี้ รูปที่ 4.21 เปรียบเทียบ EGCG ที่ 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล พบว่าค่าระยะทางเฉลี่ย

ก าลังสองของ EGCG ที่ 1 โมเลกุลมากกว่าที่ 5 โมเลกุล เนื่องจากที่ 5 โมเลกุลเกิดแรงระหว่างโมเลกุล

ท าให้ความเป็นอิสระลดลง  รูปที่ 4.22 เปรียบเทียบ caffeine ที่ 1 โมเลกุลและ 5 โมเลกุล พบว่าค่า

ระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่ 1 โมเลกุลนั้นมีค่ามากกว่าที่ 5 โมเลกุลเช่นเดียวกับรูปที่ 4.21  รูปที่ 4.23 

เปรียบเทียบ EGCG และ caffeine ที่ 1 โมเลกุล พบว่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองของ EGCG น้อยกว่า 

caffeine  เมื่อเปรียบเทียบกับข้อมูลจากหัวข้อ 4.2.2. ยังพบว่าการดัดแปรเอมีนยังช่วยลดระยะทาง

เฉลี่ยก าลังสองของ EGCG ได้อีกด้วย  รูปที่ 4.24 เปรียบเทียบระหว่าง EGCG และ caffeine ที่ 5 

โมเลกุล พบว่าผลที่ได้มีแนวโน้มเช่นเดียวกับรูปที่ 4.23 

 

 

 

 

 

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0 100 200 300 400 500

ระ
ยะ

ทา
งเฉ

ลี่ย
ก า

ลัง
สอ

ง (
นา

โน
เม

ตร
2 ) 

เวลา (พิโควินาที)

EGCG 5 โมเลกุลบนซิลิกาดัดแปร

Caffeine 5 โมเลกุลบนซิลิกาดัดแปร



41 
 

4.3.3. สัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion coefficient, D) 

สัมประสิทธิ์การแพร่เป็นตัวแปรที่แสดงถึงความเร็วในการเคลื่อนที่ของอนุภาคสามารถค านวณ

ได้จากระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (mean-square displacement, MSD) ตามที่ได้กล่าวในหัวข้อ 

2.5.2. ส าหรับการวิเคราะห์ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่บนพ้ืนผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอมีน ถูกแสดง

ในตารางที่ 4.3 

 

ตารางที่ 4.3 ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ EGCG และ caffeine บนพื นผิวซิลิกาที่ถูกดัดแปรด้วยหมู่เอ

มีน 

 

 

 

 

จากตารางที่ 4.3 เมื่อเปรียบเทียบที่ 1 โมเลกุลของทั้ง EGCG และ caffeine พบว่าค่าสัมประสิทธิ์การ

แพร่ของ EGCG นั้นน้อยกว่า caffeine และเมื่อน าข้อมูลจากหัวข้อ 4.3.1. แสดงให้เห็นว่าเกิดการ  

ดูดซับระหว่างซิลิกากับ EGCG แต่ไม่เกิดการดูดซับกับ caffeine เนื่องจากการดัดแปรหมู่เอมีน EDA 

จะเพ่ิมพ้ืนที่ ท าให้เพ่ิมการสร้างพันธะไฮโดรเจนระหว่างอะตอมไนโตรเจนของ EDA กับอะตอม

ไฮโดรเจนของโมเลกุล EGCG และมีพันธะไฮโดรเจนระหว่างอะตอมออกซิเจนของซิลิกากับอะตอม

ไฮโดรเจนของโมเลกุล EGCG จึงท าให้ค่าสัมประสิทธิ์แพร่ลดลง การดูดซับจึงมากขึ้น  อีกทั้งยังพบว่า

ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของทั้ง EGCG และ caffeine มีค่าลดลงเมื่อจ านวนโมเลกุลมากขึ้น  ทั้งนี้เป็น

ผลมาจากค่าระยะทางเฉลี่ยก าลังสองที่น ามาใช้ค านวณ กล่าวคือ ยิ่งโมเลกุลมากขึ้นโมเลกุลเหล่านั้น

จะเกิดแรงระหว่างโมเลกุล ส่งผลให้การเคลื่อนที่ของโมเลกุลเหล่านั้นมีความเป็นอิสระน้อยลง  ดังนั้น

แนวโน้มของค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของทั้ง EGCG และ caffeine จึงมีค่าลดลงเมื่อจ านวนโมเลกุล

มากขึ้น  

 

 

 

 

 

จ านวน DEGCG (10−5 cm2/s) DCAFF (10−5 cm2/s) 
1 โมเลกุล 0.6466 1.2396 
5 โมเลกุล 0.0685 0.2166 
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บทที่ 5 

สรุปผลการวิจัย 

งานวิจัยนี้มีวัตถุประสงค์เพ่ือศึกษาพฤติกรรมของ EGCG และ caffeine ในน้ า และพฤติกรรมการดูด

ซับของ EGCG และ caffeine บนพ้ืนผิวซิลิกาและบนพ้ืนผิวซิลิกาที่ดัดแปรด้วยหมู่เอมีนด้วยการจ าลองพลวัต

เชิงโมเลกุล (molecular dynamics simulation)  หมู่เอมีนที่ศึกษาคือเอทิลีนไดเอมีน (ethylenediamine, 

EDA)  ผลการจ าลองพลวัตเชิงโมเลกุลได้แก่ ภาพการจ าลอง ระยะทางเฉลี่ยก าลังสอง (mean-square 

displacement, MSD) และสัมประสิทธิ์การแพร่ (diffusion coefficient, D) 

 ผลของพฤติกรรมของ EGCG และ caffeine ในน้ า พบว่า ขนาดของโมเลกุลส่งผลต่อการแพร่ของสาร 

โดยจากผลการจ าลอง EGCG มีขนาดโมเลกุลที่ใหญ่กว่าท าให้ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่น้อยกว่า นั่นหมายถึงมี

การเคลื่อนที่ได้น้อยกว่า caffeine  อีกทั้งยังพบว่าเมื่อโมเลกุลของสารเพ่ิมข้ึนจาก 1 โมเลกุลเป็น 5 โมเลกุลยัง

ท าให้ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ลดลงอีกด้วย  เนื่องจากโมเลกุลเหล่านั้นจะเกิดแรงภายในระหว่างโมเลกุลส่งผล

ให้การเคลื่อนที่ของโมเลกุลเหล่านั้นมีความเป็นอิสระน้อยลง ซึ่งสอดคล้องตามสมมติฐานที่วางไว้ 

 ผลของพฤติกรรมการดูดซับ EGCG และ caffeine บนพ้ืนผิวซิลิกา พบว่า ค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ 

EGCG น้อยกว่า caffeine เนื่องจากโครงสร้างโมเลกุลของ EGCG มีหมู่ไฮดรอกซิล (hydroxyl group, -OH) 

ขณะที่โครงสร้างโมเลกุลของ caffeine ไม่มีหมู่ไฮดรอกซิล ท าให้โมเลกุล EGCG เกิดการสร้างพันธะไฮโดรเจน

กับพ้ืนผิวตัวดูดซับได้มากกว่า caffeine ส่งผลให้เกิดการดูดซับของ EGCG บนพื้นผิวซิลิกา  อีกท้ังยังพบว่าเมื่อ

เพ่ิมโมเลกุลจาก 1 เป็น 5 โมเลกุลยังมีแนวโน้มเช่นเดียวกับ 1 โมเลกุล ซึ่งสอดคล้องตามสมมติฐานที่วางไว้ 

 ผลของพฤติกรรมการดูดซับของ EGCG และ caffeine บนพ้ืนผิวซิลิกาถูกดัดแปรด้วย EDA พบว่า 

การดูดซับของ EGCG ดีกว่าบนพ้ืนผิวซิลิกา เพราะค่าสัมประสิทธิ์การแพร่ของ EGCG บนพ้ืนผิวซิลิกาที่ถูกดัด

แปรด้วย EDA มีค่าน้อยกว่าบนพ้ืนผิวซิลิกาที่ไม่ได้ดัดแปร  เนื่องจากการดัดแปรหมู่เอมีนจะช่วยเพ่ิมพ้ืนที่ให้

การดูดซับและเพ่ิมการสร้างพันธะไฮโดรเจนระหว่างอะตอมไนโตรเจนของ EDA กับอะตอมไฮโดรเจนของ

โมเลกุล EGCG  นอกจากนี้ยังมีพันธะไฮโดรเจนระหว่างอะตอมออกซิเจนของซิลิกากับอะตอมไฮโดรเจนของ

โมเลกุล EGCG จึงท าให้ค่าสัมประสิทธิ์แพร่ลดลง  การดูดซับจึงมากขึ้น ซึ่งเป็นประโยชน์ในการพัฒนาตัวดูด

ซับ 
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