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บทคัดย่อ 
 

 งานวิจัยช้ินน้ีศึกษาถึงความสามารถในการดักจับแกส๊คารบ์อนไดออกไซด์ (CO2) ของสารในกลุ่ม 
พอลิเอมีน (polyamine) ได้แก ่ Ethylenediamine (EDA) และ Diethylenetriamine (DETA)  
ซึ่งมหีมู่เอมีนอยู่ในโครงสร้าง 2 และ 3 ตำแหน่งตามลำดับ ซึ่งจะทำการศึกษาหาโครงสร้างทรานสิชันสเทต  

(Transition state) และ ค่า activation energy (Ea)  ในข้ันตอนการเกิด zwitterion โดยการคำนวณเคมี

ควอนตัม ด้วยระเบียบวิธี Density Functional Theory (DFT) ทีม่ฟีังก์ชันนัล M06-2X และ เบซิสเซ็ต  

6-31+g (d,p) ในสารละลายน้ำ พบว่า EDA และ DETA มีค่า Ea เท่ากบั 3.26 และ 2.36 kcal/mol ตามลำดับ 

และ ∆G‡ มีค่า 5.04 kcal/mol และ 4.26 kcal/mol ตามลำดับ 
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Abstract 
 

 This research studied about CO2 capture capability of polyamine such as  
Ethylenediamine (EDA) and Diethylenetriamine (DETA). The two compounds have 2 and 3 
amine groups in their structures, respectively. Transition state structures and free energy of 
activation (∆G‡) of the zwitterion formation step were studied by quantum chemical 

calculations using Density Functional Theory (DFT) with M06-2X functional and 6-31+g (d,p) in 
aqueous solvent. It was found that activation energies (Ea) for Ethylenediamine (EDA) and 
Diethylenetriamine (DETA) are 3.26 and 2.36 kcal/mol, respectively and free energies of 
activation (∆G‡) are 5.04 and 4.26 kcal/mol, respectively. 
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บทท่ี 1 

บทนำ 
 
1.1 มูลเหตุจูงใจและความสำคัญ 

ปัญหาสภาวะโลกร้อนน้ันเป็นปัญหาทีส่่งผลกระทบไปทั่วโลกไมว่่าจะเป็น ปัญหาของระดับน้ำทะเลที ่

สูงข้ึน หรือปัญหาของอุณหภูมิของโลกทีเ่พิ่มข้ึน ปัญหาเหล่าน้ีทำใหเ้กิดผลกระทบต่อการดำรงชีวิตของมนุษย์

เป็นอย่างมาก ปจัจัยหน่ึงทีท่ำใหเ้กิดสภาวะโลกร้อนคือ แก๊สเรือนกระจก โดยแก๊สเรือนกระจกทีส่ำคัญ ได้แก ่

แก๊สคาร์บอนไดออกไซด์ (CO2) ซึ่งมาจากการพฒันาอุตสาหกรรมและชุมชนเมอืง เช่น โรงกลั่น, แหลง่ผลิต

น้ำมันและแกส๊, โรงงานผลิตปูนซเีมนต์ และโรงไฟฟ้าถ่านหนิ โดยทีม่ีการปล่อย CO2  ออกสู่ช้ันบรรยากาศใน

จำนวนที่เพิม่มากข้ึน รัฐบาลหลายแห่งในโลกได้ตระหนักถึงปัญหาการปล่อย CO2 เป็นอย่างดี จึงได้มกีารออก

กฎหมายเพือ่ควบคุมการปล่อย CO2 ออกสู่ช้ันบรรยากาศ ซึ่งกฎหมายดังกล่าวย่อมกระทบต่อภาคอุตสาหกรรม

ทุกภาคส่วนโดยเฉพาะอย่างย่ิงภาคอุตสาหกรรมเคมีทีม่ีการปล่อย CO2 จำนวนมาก ดังน้ันทางภาคอุตสาห-

กรรมจงึมองหาวิธีการทีจ่ะจำกัดการปล่อย CO2 เพื่อลด carbon footprint วิธีหน่ึงที่ใช้ในการจำกัดการปล่อย

แก๊ส CO2 ออกสู่ช้ันบรรยากาศ คือการดักจบั CO2 ที่ปล่อยมาจากกระบวนการการผลิตด้วยสารดูดซับเคม ี

(chemical absorber) ยกตัวอย่างเช่น อุตสาหกรรมโรงไฟฟ้าถ่านหินที่มีการใช้สารกลุม่ alkanolamines  

ในการดักจบั CO2  โดยกระบวนการดักจบั CO2 ด้วยสารเอมีนเป็นกระบวนการที่มปีระสิทธิภาพ สารละลาย

สามารถนำกลับมาใช้ซ้ำได้ รวมทัง้สามารถกำจัดปรมิาณไอเสียได้ในปริมาณมาก1-7 สารตัวสำคัญในกลุม่น้ีคือ 

Monoethanolamine (MEA), Diethanolamine (DEA), Triethanolamine (TEA) เป็นต้น นอกจากน้ียังมี

สารกลุ่ม polyamine เช่น Diethylenetriamine (H2NC2H4NHC2H4NH2, DETA) ทีก่ำลงัได้รับความสนใจ 

เน่ืองจากสารกลุ่มน้ีมหีมูเ่อมีนหลายหมูท่ำใหส้ามารถจับกบั CO2 ได้เพิม่ข้ึน โดยได้มีผู้ศึกษาประสิทธิภาพใน

การดักจบั CO2 ระหว่างสารละลาย 30 wt% ของ MEA และ DETA ผสมกับ piperazine (PZ) ใน rotating 

packed bed พบว่า DETA มีประสิทธิภาพในการดักจบักับ CO2 มากกว่า MEA8 ซึ่งมีความสอดคล้องกบั

งานวิจัยที่ทำการศึกษาถึงผลกระทบของหมูเ่อมีนในสารกลุ่ม polyamine โดยพบว่าเมื่อสารกลุ่ม polyamine 

มีหมูเ่อมีนเป็นองค์ประกอบที่มากข้ึน ความสามารถในการดักจบั CO2 ของสารกลุม่ polyamine ก็มี

ประสิทธิภาพที่มากข้ึน9 

     ดังน้ันในงานวิจัยน้ีจึงสนใจทีจ่ะศึกษากลไกการดักจบั CO2 ของสารกลุ่ม polyamine ได้แก ่ 

Ethylenediamine (EDA) และ Diethylenetriamine (DETA) ในข้ันตอนของการเกิด zwitterion ซึ่งเป็นข้ัน

กำหนดอัตรา ด้วยวิธีทางเคมีควอนตัม โดยเลือกใช้ระเบียบวิธี Density Functional Theory (DFT) และใช้

ฟังก์ชันนัล M06-2X และเบซสิเซ็ต 6-31+g (d,p) คำนวณในสารละลายน้ำ เพือ่ทำความเข้าใจในกลไกการ

เกิดปฏิกริิยาดังกล่าว 
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1.2 วัตถุประสงค ์
1. เพื่อหาโครงสร้างทรานสิชันสเทต (transition state structure) ของข้ันกำหนดอัตราของสาร 

Ethylenediamine (EDA) และ Diethylenetriamine (DETA) 

2. เพื่อคำนวณหาค่า activation energy (Ea) และ free energy of activation energy (∆G‡) ในการ 

เกิดทรานสิชันสเทต (Transition state) ของสาร Ethylenediamine (EDA) และ Diethylenetriamine 

(DETA) 

 

1.3 ประโยชน์ท่ีคาดว่าจะได้รับ 
จลนศาสตร์ของการดักจับ CO2 ของสารกลุ่ม polyamine อันจะนำไปสู่การออกแบบสารดักจับ CO2 

ที่มีประสทิธิภาพต่อไป 

 

1.4 ทฤษฎีท่ีเก่ียวข้อง 
1.4.1 กลไกการดักจับคาร์บอนไดออกไซด์ของสารกลุ่ม primary และ secondary amine 
     กลไกการเกิดปฏิกริิยาระหว่าง CO2 และ primary และ secondary amine น้ัน ได้มีการศึกษากันอย่าง 
กว้างขวางและครอบคลมุทั้งในตัวทำละลายน้ำและตัวทำละลายชนิดอื่น10 โดยข้ันตอนการเกิด zwitterion น้ัน 

ได้มีการเสนอโดย Caplow (1968) ซึง่ได้เสนอกลไกการเกิด zwitterion ระหว่าง CO2 และ primary และ  

secondary amine โดยมีตัวทำละลายเบส (B) เป็นตัวรับโปรตอน (H+) และมีปฏิกริิยา ดังน้ี10-11 
 

    CO2+ R1R2NH 						« 		R1R2NH+COO-   (1.1) 

R1R2NH+COO-+ B « 		R1R2NCOO-+ BH+  (1.2) 

 

ข้ันตอนในสมการที่ 1 น้ันเป็นข้ันตอนการเกิด zwitterion ของ primary และ secondary amine  

ส่วน สมการที่ 2 คือข้ันตอนการเกิด deprotonation ของ zwitterion โดยเบส 

 

นอกจากน้ี Crooks and Donnellan (1989)11 ได้เสนอข้ันตอนการเกิดปฏิกริิยาระหว่าง CO2 และ 

primary และ secondary amine เป็นข้ันตอนเดียว ดังน้ี  

 

Termolecular mechanism : B +	R1R2NH+	CO2 «		R1R2NCOO-+	BH+     
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สำหรับ Monoethanolamine (MEA) ที่มีการนำมาใช้ในการดับจับ CO2  ก็ได้มีผู้เสนอกลไกการดักจบั 

CO2 ของ Monoethanolamine (MEA) 12-13  ซึ่งมี primary amine group อยู่ในโครงสร้าง ดังน้ี  
 

Zwitterion formation : MEA + CO2   → Zwitter ion (ZWT)         (1.3) 

Carbamate formation : ZWT + MEA   → Carbamate (CBM)       (1.4) 

Carbamate reversion : CBM + CO2 + 2H2O  → MEAH+ + 2HCO3
-         (1.5) 

 

จากกลไกปฏิกริิยาของ zwitterion formation และ carbamate formation จะพบว่าจะต้องใช้สาร 

Monoethanolamine (MEA) 2 โมเลกลุในการจบั CO2 1 โมเลกุลและจากการศึกษาพบว่าข้ันกำหนดอัตราคือ

ข้ันตอนในการเกิด zwitterion14 ดังรูปที ่ 1.1 นอกจากน้ีก็มีงานวิจัยหลายช้ินที่ได้ทำการศึกษาเพือ่ทำความ

เข้าใจเกี่ยวกบักลไกการเกิดปฏิกิริยาระหว่าง CO2 และ Monoethanolamine (MEA)12,15-19 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 1.1 แผนผังข้ันตอนในการเกิดปฏิกิริยาระหว่าง MEA กับ CO2 

 
1.4.2 การคำนวณเคมีควอนตัม 

ปรากฏการณ์ต่างๆทางฟสิิกสท์ี่เกิดข้ึนสามารถอธิบายได้ด้วยกลศาสตร์ของนิวตัน (Newtonian 

mechanics) ที่ได้มีการนำเสนอโดยนิวตันในป ี 1687 และ ทฤษฎีแม่เหล็กไฟฟ้าของแม็กซเ์วลล์  

(หรอืทฤษฎีแม่เหล็กไฟฟ้า) ในขณะเดียวกันก็ยังมกีารทดลองหรือปรากฏการณ์บางอย่างที่ไมส่ามารถใช้ทัง้

ทฤษฎีทางกลศาสตร์ของนิวตัน และทฤษฎีแม่เหล็กไฟฟ้าในการอธิบายได้ซึ่งถือว่าเป็นการทดลองที่วิกฤติ 

(critical experiments) ที่เกิดข้ึนในช่วงต้นศตวรรษที่ 19 ซึ่งการทดลองที่ไมส่ามารถอธิบายได้น้ันก็คือ20  

1. การแผ่รงัสีของวัตถุดำ (Black-body Radiation)  

2. ปรากฏการณ์โฟโตอิเล็กทริค (The photoelectric effect)  

3. สเปกตรัมแบบเส้น (Optical line spectra) 
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สาเหตุที่กลศาสตร์ของนิวตัน และ ทฤษฎีแม่เหลก็ไฟฟ้าไม่สามารถอธิบายการทดลองข้างต้นได้น้ัน 

เน่ืองมาจากกลศาสตร์ของนิวตัน จะใช้สำหรบัการอธิบายอนุภาคที่มีขนาดใหญ่และมีความเร็วที่ต่ำได้ดี ส่วน

ทฤษฎีแม่เหลก็ไฟฟ้าอธิบายเฉพาะปรากฏการณ์ของคลื่น จึงไม่สามารถทีจ่ะนำมาใช้อธิบายอนุภาคที่มี

ขนาดเล็กและเคลื่อนที่ด้วยความเร็วที่สงูและมีสมบัติทวิภาพของคลื่นและอนุภาค เช่น อิเล็กตรอน ได้ 

ดังน้ันในป ีค.ศ. 1900 แม็กซ์ แพลงค์ (Max Planck) นักวิทยาศาสตร์ชาวเยอรมัน ได้ทำการตีพิมพท์ฤษฎีที่

มีการอธิบายถึงการปลอ่ยสเปกตรัมออกจากวัตถุดำ และได้เสนอทฤษฎีใหม่ที่เรียกว่า “ทฤษฎีควอนตัม 

(quantum theory)” เพือ่ที่จะนำมาใช้ในการอธิบายปรากฏการณ์ทีม่ีการแผ่คลื่นแมเ่หล็กไฟฟ้ามาจาก

วัตถุดำ ซึ่งทฤษฎีควอนตัมน้ีได้อธิบายว่าพลังงานน้ันไม่ได้คงอยู่แบบต่อเน่ืองกัน แต่มีลกัษณะเป็นห้วง 

(quantize) และมีการอยู่กันเป็นกลุ่มพลงังานทีเ่รียกว่า “ควอนตัม (quantum)” 

กลศาสตร์ควอนตัม (Quantum Mechanics) คือกลศาสตร์ที่คำนึงถึงสมบัติทวิภาพอนุภาคโดย

การใช้ฟังก์ชันคลื่น (wave function, Y) ในการอธิบายอนุภาค หรือระบบต่างๆ ซึ่งฟงัก์ชันคลื่น เป็น

ฟังก์ชันที่รวบรวมข้อมลูต่าง ๆ  ของอนุภาคที่สนใจโดยจะเปน็ฟังก์ชันของตำแหน่งและเวลา โดยฟงัก์ชันคลื่น

(wave function, Y) มสีมการดังน้ี 

 

Y = Y ({xi, yi, zi},t)    (1.6) 

 

และจะได้ว่า |Y|2 คือความน่าจะเป็นที่จะพบอนุภาคที่ตำแหน่งต่างๆ  

Erwin SchrÖdinger ได้เสนอสมการที่ใช้สำหรับการหาฟงักชั์นคลื่น ดังน้ี21 

 

ĤΨ = EΨ     (1.7) 

 

Ĥ คือ ตัวดำเนินการฮามลิโทเนียน (Hamiltonian operator) โดยจะแสดงถึงพลังงานรวมของ  

ระบบ ซึ่งคือผลรวมของพลังงานจลน์ และ พลังงานศักย์ 

E คือ ค่าไอเกน (Eigen value) ซึ่งเป็นค่าพลังงานรวมของระบบ 

Y คือ ฟังก์ชันคลื่น (wave function) รวมของระบบหรือฟงัก์ชันไอเกน (Eigen function) 

 

สามารถหาผลเฉลยตรงของสมการ SchrÖdinger ได้เฉพาะระบบทีม่ีหน่ึงอิเล็กตรอนเท่าน้ัน เช่น อะตอม

ของไฮโดรเจน แต่สำหรบัระบบที่มีอเิล็กตรอนมากกว่า 1 ตัวน้ันไม่สามารถหาผลเฉลยตรงได้ การแกส้มการ

จึงต้องใช้การประมาณค่า22 ดังน้ันสำหรบัระบบโมเลกลุ เพือ่ลดความซับซ้อนและใหส้ามารถคำนวณได้ด้วย

คอมพิวเตอรจ์ึงมีการใช้เทคนิคดังต่อไปน้ี 

- Hartree-Fock Approximation หรือ mean field approximation : มองแรงกระทำระหว่าง

อิเลก็ตรอน เป็นแรงกระทำระหว่างอเิลก็ตรอนและสนามเฉลี่ยที่เกิดจากอิเล็กตรอนตัวอื่น 
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- Born-Oppenheimer Approximation : ลดมิติการคำนวณโดยแยกการเคลือ่นทีนิ่วเคลยีสทีม่ี

มวลที่มากและเคลื่อนที่ช้ากว่าอิเลก็ตรอนออกจากกันได้ 

- Linear Combination of Atomic Orbital (LCAO) : ฟงัก์ชันคลื่นของโมเลกุลเขียนได้ในรูปของ

ผลรวมของฟงัก์ชันพื้นฐาน 

- Single Determinant Wave-Functions : การเขียนฟังกชั์นคลื่นในรูปดีเทอรม์ิแนนท ์ เน่ืองจาก

สมบัติความเป็น antisymmetric ของอเิลก็ตรอน 

 

Hartree-Fock Method น้ันยังมีข้อจำกัดคือไม่ได้คำนึงถึงสหสัมพันธ์ระหว่างอิเล็กตรอนแต่ละคู่ (electron 

correlation) จึงทำให้พลังงานที่คำนวณได้จากวิธี Hartree-Fock มีความคลาดเคลือ่น ดังน้ันจึงได้มกีาร

พัฒนาระเบียบวิธีอื่นๆซึง่ได้มีการประมาณค่าสหสัมพันธ์  

 

1.4.3 ระเบียบวิธ ีDensity Functional Theory 

 เน่ืองจากการอธิบายระบบโดยการใช้ฟงัก์ชันคลื่นน้ันมปีัญหาสำคัญคือ ฟังก์ชันคลื่นน้ันเป็นฟงัก์ชัน

ที่ข้ึนอยู่กับพกิัดของอเิล็กตรอนทกุตัวในระบบ Y(x1, y1, z1, x2, y2, z2, …, xn, yn, zn) จึงทำให้แก้สมการได้

อย่างลำบากเน่ืองจากมีจำนวนตัวแปรที่มาก และฟงัก์ชันคลื่นไม่แทนสมบัติกายภาพ Hohenberg-Kohn 

ได้เสนอว่าสามารถหาพลังงานและสมบัติต่างๆของระบบทีส่ถานะพื้นจากความหนาแน่นของอิเล็กตรอน 

(r) ของระบบได้ โดยที ่r = r (x, y, z) และจะได้ค่าไอเกน (Eigen value) ดังน้ี22 

 

E = T + V + Ecoulomb + Exc   (1.8)  

 

T คือ พลังงานจลน์ (Kinetic energy) 

V คือ พลังงานศักย์ (Potential energy) 

Ecoulomb คือ Classical coulomb energy 

Exc คือ Exchange-correlation energy 

 

โดยที่ 22 

Ecoulomb=	 1

2
∬ r(r1)r(r2)

∆r12
dr1dr2    (1.9) 

 

Exc(r) 		=	Ex (r)+	Ec (r)     (1.10) 
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สำหรับเทอมของ Ex (r)  และ Ec (r) น้ันสามารถประมาณได้จากฟังก์ชันนัลแบบต่างๆ ดังน้ี 
- Local exchange functional (uniform electron gas) 

 

ELDA
X  (r)			=	 - 3

2
$ 3

4Õ
%

1/3
∫ r4/3d3r    (1.11) 

 

- Beck88 exchange functional 

 

EBeck88
X (r)	= ELDA

X - g∫ r4/3x2

(1+6gsinh-1x)
d3r   (1.12) 

 

- Gradient-corrected correlation functional 

 

Ec(r) 	= ∫ reC(rs'r(r)*, z	)d3r    (1.13) 

 

1.4.4 การหาตำแหน่งทรานสชิันสเทต (transition state) 
หน่ึงในการประยุกต์ใช้ของการคำนวณทางกลศาสตร์ควอนตัม คือ การจำลองปฏิกริิยาเคม ี หรือ

การศึกษาทางจลนศาสตร ์ดังน้ันจงึมีการนำกลศาสตร์ควอนตัมมาใช้ในการศึกษากลไกปฏิกิริยาในกระบวนการ 

การเกิดปฏิกิริยา ตามทฤษฎีของทรานสิชันสเทต (transition state theory) จะต้องมีการระบุตำแหน่งของ 

ทรานสิชันสเทต (transition state)  แต่การระบุตำแหน่งน้ันทำได้ค่อนข้างยาก โดยจุดที่เป็นทรานสิชันสเทต 

(transition state)  น้ัน คือ จุดอานม้า หรือ saddle point ที่อยู่บนพื้นผิวพลังงานศักย์ (potential energy 

surface) ประกอบด้วย degrees of freedom เป็นจำนวนมากจึงทำใหม้ีหลายเส้นทางในการหาจุดทีเ่ป็น 

ทรานสิชันสเทต (transition state) ของปฏิกริิยา ดังน้ันจงึเป็นเรือ่งยากในการหาทรานสิชันสเทต (transition 

state) ที่เหมาะสม แต่ความซับซ้อนเหล่าน้ีจะลดลงเมือ่ใช้ “reaction coordinates” (rc) สำหรบัปฏิกิริยาเคมี

ทั้งการสร้างพันธะและการสลายพันธะน้ันสามารถอธิบายความยาวพันธะระหว่าง 2 พันธะคือ สร้างพันธะและ

สลายพันธะได้ด้วย reaction coordinates หรือ rc ความแตกต่างของพลังงานระหว่างสารต้ังต้นและทรานส-ิ

ชันสเทต (transition state) สามารถนิยามได้เป็น “activation energy” (Ea) ตามปกติในกระบวนการน้ันใน 

ข้ันแรกโมเลกลุของสารต้ังต้น 2 โมเลกลุ จะเกิดเป็นสารประกอบที่เรียกว่า “reactant complex” ก่อนที่

ปฏิกิริยาจะเกิดข้ึน โดย reactant complex จะเกิดเปน็ทรานสิชันสเทต (transition state) ก่อนที่จะ

เปลี่ยนเป็นผลิตภัณฑ ์ สำหรับความแตกต่างของพลังงานระหว่างสารประกอบของสารต้ังต้นและทรานสิชัน-

สเทต (transition state) จะเรียกว่า “intrinsic activation energy” ในขณะที่ความแตกต่างระหว่างผลรวม

ของพลงังานของสารต้ังต้นและพลงังานของทรานสิชันสเทต (transition state) เรียกว่า “apparent 
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activation energy” ในการทดลองน้ัน activation energy (Ea) สามารถระบุได้จากสมการอาร์เรเนียส  

“Arrhenius equation” โดยสมการอารเ์รเนียส คือ 

 

k = Ae
-
Ea
RT     (1.14) 

 

k = ค่าคงทีอ่ัตรา 
A = ค่าคงที่ของอาร์เรเนียส 
R = ค่าคงที่ของแกส๊ 
 

นอกจากน้ียังสามารถหาได้จากทฤษฎีที่มีช่ือว่า “Eyring-Polanyi equation” และมีสมการดังน้ี 

 

k = 
kBT

h
e-
∆G‡

RT      (1.15) 

 

kB คือ ค่าคงที่ของโบลซม์านน์ 

h คือ ค่าคงที่ของพลังค์ 

∆G‡  คือ ค่า Gibbs energy ที่แตกต่างระหว่างสารต้ังต้นและทรานสชัินสเทต (transition state) 

หรือ activation Gibbs energy หรือ reaction barrier 

 

ดังน้ันค่าคงทีอ่ัตราจึงหาได้จากทัง้ความแตกต่างของพลงังานดังสมการที ่(1.14) และ ความแตกต่างของ 

Gibbs energy ดังสมการที่ (1.15)23 

 
 

 

 



 

บทท่ี 2 
การทดลอง 

 
2.1 อุปกรณ์และเคร่ืองมือท่ีเก่ียวข้อง 

 
2.1.1 เคร่ืองคอมพิวเตอร์ 

2.1.1.1 เครื่องคอมพิวเตอร์แม่ข่าย (server computer)  ของหน่วยปฏิบัติการเคม-ี

คอมพิวเตอร์ ภาควิชาเคมี คณะวิทยาศาสตร์ จุฬาลงกรณ์มหาวิทยาลัย 
2.1.1.2 เครื่องคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล (personal computer) สำหรบัเข้าถึงคำสัง่ สง่คำสั่ง 

และรบัข้อมลูจากเครื่องคอมพิวเตอร์แม่ข่าย  (server computer)  
 

2.1.2 ระบบปฏิบัติการ  
2.1.2.1 เครื่องคอมพิวเตอร์แม่ข่าย : ระบบปฏิบัติการ CentOs 

2.1.2.2 เครื่องคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล : ระบบปฏิบัติการ Windows รุ่นที่ 8 

 

2.1.3 โปรแกรมท่ีเก่ียวข้อง 
2.1.3.1 vi Editor (The Visual Editor)  : โปรแกรมสำหรบัแก้ไขเอกสารผ่านทางหน้าจอ

สำหรับระบบปฏิบัติการทีม่ี Unix เป็นพื้นฐานทุกประเภท โดยในงานวิจัยน้ีใช้สำหรบัการ

นำเข้าไฟล์สคริปต์เพื่อสั่งงานในการคำนวณ 

2.1.3.2 Terminal : โปรแกรมสำหรับส่งคำสั่งควบคุม (command line) สำหรับ

ระบบปฏิบัติการทีม่ี Unix เป็นพื้นฐานทุกประเภท 

2.1.3.3 GaussView : โปรแกรมที่ใช้สำหรับการกำหนดโครงสร้างเริ่มต้นของโมเลกลุทีจ่ะใช้

เป็นข้อมลู input ซึง่เป็นโปรแกรมเสรีที่อยู่ภายใต้สญัญาอนุญาตสาธารณะทั่วไปของกนู 

(GNU General Public Licence, GNU GPL, GPL) เพื่อสร้าง input file ของ Gaussian 

input Files (*.gjf*.com) 

2.1.3.4 Gaussian 09 : โปรแกรมสำหรบัใช้คำนวณด้านเคมีในระดับควอนตัมเกี่ยวกับ 

พลังงาน รูปร่างของโมเลกุล โดยใช้เบซสิเซ็ต สำหรับงานวิจยัน้ีใช้เป็นโปรแกรมหลักในการหา

ค่าพลังงานของโมเลกุลแต่ละโครงสร้าง รวมทั้งใช้ในการหารูปแบบของโครงสร้างทีม่ีความ

เสถียรที่สุด 
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2.2 ขั้นตอนและวิธีการทดลอง 
2.2.1 การคำนวณระหว่าง Ethylenediamine (EDA) และ CO2 

 
2.2.1.1 การหาตำแหน่งท่ีเหมาะสมของ Polyamine และ CO2  ท่ีตำแหน่งทรานสิชัน-
สเทต (Transition state) 

2.2.1.1.1  เข้าใช้งานเครื่องคอมพิวเตอร์แม่ข่าย (server computer) ผ่านทางคอมพิวเตอร์

ส่วนบุคคล (personal computer) โดยใช้โปรโตคอล SSH (Secure Shell) ผ่านโปรแกรม 

Terminal  

2.2.1.1.2  เตรียมโปรแกรม Gaussview เพื่อสร้าง input file ของ Gaussian input Files  

(*gjf*.com) ของโครงสร้างระหว่าง polyamine และ CO2 โดยการนำเข้าไฟล์ของ 

Monoethanolamine (MEA) และ CO2 ที่สถานะทรานสิชันสเทต (Transition state) และ

แทนตำแหน่ง -OH ใน MEA ให้เป็น -NH2 เพือ่ปรับโครงสร้างให้เป็น Ethylenediamine 

(EDA) ซึ่งตัวอย่างไฟล์นำเข้าที่แสดงผลโดยโปรแกรม Gaussview เป็นดังรปูที ่2.1 และ 2.2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 2.1 แสดงตัวอย่างไฟล์นำเข้าของ MEA และ CO2 ทีส่ถานะทรานสิชันสเทต (Transition state) 
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รูปที่ 2.2 แสดงตัวอย่างไฟล์นำเข้าของ MEA และ CO2 ทีส่ถานะทรานสิชันสเทต (Transition state)  

ที่ปรบัโครงสร้างเป็น EDA 

 

2.2.1.1.3 Freeze พิกัดคาร์ทีเชียนสามมิติของอะตอมทั้งหมดใน EDA ยกเว้น -NH2 ที่ได้แก้ไข

ในข้อ 2.2.1.1.2  

2.2.1.1.4 เขียนไฟล์สคริปต์สำหรับสั่งงานการคำนวณ โดยใช้คำสั่ง opt=Modredundant, 

ระเบียบวิธี m062x , เบซิสเซ็ต คือ 6-31+g (d,p) , ตัวทำละลาย (solvent) คือ H2O, 

ตำแหน่งของไฟล์โปรแกรม Gaussian, ช่ือไฟล์นำเข้า และช่ือของไฟล์ที่ได้จากการคำนวณ

โดยใช้โปรแกรม  

2.2.1.1.5 เตรียมไฟล์นำเข้าสำหรับโปรแกรม Gaussian 09 ส่ง input file เข้าเครื่อง

คอมพิวเตอร์แม่ข่าย (server computer) เพือ่คำนวณด้วยโปรแกรม Gaussian 09  โดย

ตัวอย่างไฟล์นำเข้าที่แสดงผลโดยโปรแกรม Gaussview เปน็ดังรูปที่ 2.3  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 2.3 แสดงตัวอย่างไฟล์นำเข้าของ EDA และ CO2 
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2.2.1.1.6  ส่งคำสั่งผ่านไฟลส์ครปิต์สำหรบัการสัง่งานการคำนวณ เพื่อให้คอมพิวเตอร์แม่ข่าย 

(server computer) ทำการคำนวณตามคำสั่ง  

2.2.1.1.7  รอผลการคำนวณ   

2.2.1.1.8  นำ output file ที่แสดงผลการคำนวณ ย้ายมายังเครื่องคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล 

(personal computer) เพื่อดูระยะระหว่างอะตอม N หมายเลข 7 และอะตอม C หมายเลข 

10 

2.2.1.1.9  กำหนดระยะของอะตอม N หมายเลข 7 และอะตอม C หมายเลข 10 ที่ต้องการ

ทราบพลังงานเพื่อหาโครงสร้างที่เป็นทรานสิชันสเทต (transition state) 

2.2.1.1.10  เตรียมโปรแกรม Gaussview เพื่อสร้าง input file ของ Gaussian input Files  

(*gjf*.com) สำหรับหาค่าพลังงาน โดย Freeze พกิัดคาร์ทีเชียนสามมิติของอะตอม  

N หมายเลข 7 และอะตอม C หมายเลข 10 ตามระยะที่ต้องการทราบค่าพลังงาน 

2.2.1.1.11  ทำซ้ำตามข้อ 2.2.1.1.4 – 2.2.1.1.7  

2.2.1.1.12  นำ output file ที่แสดงผลการคำนวณ ย้ายมายังเครื่องคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล 

(personal computer) เพื่อดูค่าพลังงาน 

2.2.1.1.13  ทำซ้ำตามข้อ 2.2.1.1.10 – 2.2.1.1.12 เพื่อหาค่าพลังงานที่สูงที่สุด 

 

2.2.1.2 การตรวจสอบโครงสร้างทรานสิชนัสเทต (transition state) 
2.2.1.2.1  นำ output file ทีม่ีค่าพลงังานสงูทีสุ่ดจากข้อ 2.2.1.1.13 มาสร้างเป็น input file 

ของ Gaussian input Files (*gjf*.com) เพื่อหาโครงสร้างของทรานสิชันสเทต (transition 

state) 

2.2.1.2.2  เขียนไฟลส์ครปิต์สำหรบัสัง่งานการคำนวณ โดยใช้คำสั่ง opt=(calcfc,ts), ระเบียบ

วิธี m062x , เบซิสเซ็ต คือ 6-31+g (d,p), ตัวทำละลาย (solvent) คือ H2O, ตำแหน่งของ

ไฟล์โปรแกรม Gaussian, ช่ือไฟล์นำเข้า และช่ือของไฟลท์ี่ได้จากการคำนวณโดยใช้โปรแกรม  

2.2.1.2.3  เตรียมไฟล์นำเข้าสำหรบัโปรแกรม Gaussian 09 สง่ input file เข้าเครื่อง

คอมพิวเตอร์แม่ข่าย (server computer) เพื่อคำนวณด้วยโปรแกรม Gaussian 09   

2.2.1.2.4  สง่คำสั่งผ่านไฟลส์ครปิต์สำหรบัการสัง่งานการคำนวณ เพื่อให้คอมพิวเตอร์แม่ข่าย 

(server computer) ทำการคำนวณตามคำสั่ง  

2.2.1.2.5  รอผลการคำนวณ   

2.2.1.2.6  หากประสบความสำเร็จจะรายงานค่าพลังงาน และพิกัดคาร์ทีเชียนสามมิติออกมา

ในไฟล์ที่ได้มาจากการคำนวณ และสามารถดำเนินข้อ 2.2.1.2.7 ต่อไปได้ แต่หากเกิด

ข้อผิดพลาด ระบบจะสง่ข้อผิดพลาดเข้ามาในไฟล์เพือ่แสดงถึงปัญหา ให้กลับไปทำข้อ 
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2.2.1.1.9 – 2.2.1.1.13 เพื่อหาระยะของอะตอม N หมายเลข 7 และอะตอม C หมายเลข 10 

ที่ให้ค่าพลงังานทีสู่งที่สุด 

2.2.1.2.7 นำ output file ที่แสดงผลการคำนวณ ย้ายมายังเครื่องคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล 

(personal computer)  

2.2.1.2.8 นำ output file มาสร้างเป็น input file ของ Gaussian input Files (*gjf*.com) 

เพื่อหาความถ่ี (Frequency) ของทรานสิชันสเทต (transition state) 

2.2.1.2.9 เขียนไฟล์สคริปต์สำหรับสั่งงานการคำนวณ โดยใช้คำสั่ง freq, ระเบียบวิธี m062x , 

เบซสิเซ็ต คือ 6-31+g (d,p), ตัวทำละลาย (solvent) คือ H2O, ตำแหน่งของไฟล์โปรแกรม 

Gaussian, ช่ือไฟล์นำเข้า และช่ือของไฟลท์ี่ได้จากการคำนวณโดยใช้โปรแกรม  

2.2.1.2.10 เตรียมไฟล์นำเข้าสำหรับโปรแกรม Gaussian 09 ส่ง input file เข้าเครื่อง

คอมพิวเตอร์แม่ข่าย (server computer) เพื่อคำนวณด้วยโปรแกรม Gaussian 09   

2.2.1.2.11 ส่งคำสัง่ผ่านไฟล์สคริปต์สำหรับการสั่งงานการคำนวณ เพือ่ให้คอมพิวเตอร์แม่ข่าย 

(server computer) ทำการคำนวณตามคำสั่ง  

2.2.1.2.12 รอผลการคำนวณ  

2.2.1.2.13 นำ output file ที่แสดงผลการคำนวณ ย้ายมายังเครื่องคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล 

(personal computer) เพื่อดูโครงสร้างของ polyamine 

2.2.1.2.14 หากการคำนวณประสบผลสำเร็จและโครงสร้างที่นำไปคำนวณเป็นทรานสิชันสเทต 
(transition state) จะได้ Frequency ที่มีค่าติดลบ 1 ค่า  

 

2.2.1.3 การหาโครงสร้างของสารต้ังต้น (reactant) และผลิตภัณฑ ์(product) 
2.2.1.3.1 นำ output file ที่เป็นทรานสิชันสเทต (transition state) จากข้อ 2.2.1.2.13 มา

สร้างเป็น input file ของ Gaussian input Files (*gjf*.com) เพื่อหาโครงสร้างของสารต้ัง-

ต้นและผลิตภัณฑ ์

2.2.1.3.2 เขียนไฟล์สคริปต์สำหรับสั่งงานการคำนวณ โดยใช้คำสั่ง irc=(reverse,calcfc) 

สำหรับการทำ reverse สูส่ารต้ังต้น และใช้คำสั่ง irc=(forward,calcfc) สำหรับการทำ 

forward สูผ่ลิตภัณฑ,์ ระเบียบวิธี m062x , เบซสิเซ็ต คือ 6-31+g (d,p), ตัวทำละลาย 

(solvent) คือ H2O, ตำแหน่งของไฟลโ์ปรแกรม Gaussian, ช่ือไฟล์นำเข้า และช่ือของไฟล์ที่

ได้จากการคำนวณโดยใช้โปรแกรม  

2.2.1.3.3 เตรียมไฟล์นำเข้าสำหรับโปรแกรม Gaussian 09 ส่ง input file เข้าเครื่อง

คอมพิวเตอร์แม่ข่าย (server computer) เพื่อคำนวณด้วยโปรแกรม Gaussian 09   

2.2.1.3.4 ส่งคำสัง่ผ่านไฟล์สคริปต์สำหรับการสั่งงานการคำนวณ เพือ่ให้คอมพิวเตอร์แม่ข่าย 

(server computer) ทำการคำนวณตามคำสั่ง  
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2.2.1.3.5 รอผลการคำนวณ   

2.2.1.3.6 นำ output file ที่แสดงผลการคำนวณ ย้ายมายังเครื่องคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล 

(personal computer) เพื่อดูโครงสร้างของสารต้ังต้นและผลิตภัณฑ ์

2.2.1.3.7 นำ output file จากข้อ 2.2.1.3.6 มาสร้างเป็น input file ของ Gaussian input 

Files (*gjf*.com) เพือ่หาโครงสร้างที่เสถียรของสารต้ังต้นและผลิตภัณฑ ์ 

2.2.1.3.8 เขียนไฟล์สคริปต์สำหรับสั่งงานการคำนวณ โดยใช้คำสั่ง opt, ระเบียบวิธี m062x , 

เบซสิเซ็ต คือ 6-31+g (d,p), ตัวทำละลาย (solvent) คือ H2O, ตำแหน่งของไฟล์โปรแกรม 

Gaussian, ช่ือไฟล์นำเข้า และช่ือของไฟลท์ี่ได้จากการคำนวณโดยใช้โปรแกรม  

2.2.1.3.9 เตรียมไฟล์นำเข้าสำหรับโปรแกรม Gaussian 09 ส่ง input file เข้าเครื่อง

คอมพิวเตอร์แม่ข่าย (server computer) เพื่อคำนวณด้วยโปรแกรม Gaussian 09   

2.2.1.3.10 ส่งคำสัง่ผ่านไฟล์สคริปต์สำหรับการสั่งงานการคำนวณ เพือ่ให้คอมพิวเตอร์แม่ข่าย 

(server computer) ทำการคำนวณตามคำสั่ง  

2.2.1.3.11 รอผลการคำนวณ   

2.2.1.3.12 นำ output file ที่แสดงผลการคำนวณ ย้ายมายังเครื่องคอมพิวเตอร์ส่วนบุคคล 

(personal computer) เพื่อดูค่าพลังงานของสารต้ังต้น และ ผลิตภัณฑ ์

 

2.2.1.4 การคำนวณหาคา่ Ea และ ∆G‡ 
คำนวณหาค่า Ea ได้จากค่า ∆H ระหว่าง Transition state และ Reactant Complex และหาค่า 

∆G‡ ได้จากค่า ∆G ระหว่าง Transition state และ Reactant Complex 
 

2.2.2 การคำนวณระหว่าง Diethylenetriamine (DETA) และ CO2   
ทำซ้ำตามข้อ 2.2.1.1 – 2.2.1.4  โดยมีเพิม่เติม ดังน้ี 

ข้อ 2.2.1.1.2 น้ัน เตรียมโปรแกรม Gaussview เพื่อสร้าง input file ของ Gaussian 

input Files (*gjf*.com) ของโครงสร้างระหว่าง polyamine และ CO2 โดยการนำเข้า

ไฟล์ของ EDA และ CO2 ที่สถานะทรานสิชันสเทต จากข้อ 2.2.1.2.8 และเพิม่อะตอมใน

โครงสร้าง EDA เพื่อทำใหเ้ป็นโครงสร้างของ DETA 

ข้อ 2.2.1.1.3 Freeze พิกัดคารท์ีเชียนสามมิติของอะตอมทั้งหมดใน DETA ยกเว้น 

อะตอมที่ได้แก้ไขเพิม่เติมในข้อ 2.2.1.1.2 

ในการทำซ้ำน้ันจะพจิารณาระหว่างอะตอม N หมายเลข 7 และอะตอม C หมายเลข 9 



 

บทท่ี 3 
ผลการทดลองและอภิปรายผลการทดลอง 

 
3.1 การคำนวณระหว่าง EDA และ CO2 
 จากการศึกษาหาโครงสร้างทรานสิชันสเทตของ EDA ในบทที่ 2 จะได้ โครงสร้างทรานสิชันสเทตของ 

EDA ดังรูปที่ 3.1 ซึ่งมรีะยะระหว่าง 7N-10C อยู่ที่ 2.08418 Å และมีรูปแบบโครงสร้างเป็นแบบ gauche ซึ่ง

เป็นโครงสร้างที่มีความเสถียร ดังรูปที ่3.2 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 3.1 แสดงโครงสร้างทรานสิชันสเทตของ EDA 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 3.2 แสดงโครงสร้างรปูแบบ gauche ของ EDA 
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เมื่อนำโครงสร้างทรานสิชันสเทต (Transition state) ของ Ethylenediamine ไปทำ IRC (reverse สูส่ารต้ัง-

ต้น) และ IRC (forward สู่ผลิตภัณฑ)์ ได้ Reactant Complex (RC) และ Product Complex (PC) ที่มีความ-

เสถียร โดยมรีะยะระหว่าง 7N-10C, Energy และ Imaginary Frequency (เฉพาะโครงสร้างทรานซิชันสเทต) 

ดังตารางที่ 3.1 และมีโครงสร้างของ Reactant Complex (RC) และ Product Complex (PC) ดังรูปที่ 3.3 

และ 3.4 ตามลำดับ 

 

ตารางที่ 3.1 ค่าระยะระหว่าง 7N-10C และ Energy ของ RC, TS และ PC รวมถึง imaginary frequency 

ของ TS ของ EDA 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 3.3 แสดงโครงสร้าง Reactant Complex (RC) ของ EDA 

EDA ระยะระหว่าง C-N (Å) Energy (Hartree) 
Imaginary 

Frequency (cm-1) 

Reactant Complex (RC) 2.834 -378.97410 - 

Transition state (TS) 2.084 -378.96816 -233.48 

Product Complex (PC) 1.618 -378.97313 - 
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รูปที่ 3.4 แสดงโครงสร้าง Product Complex (PC) ของ EDA 

 

 

นอกจากน้ีจะได้ค่า ∆U(0), ∆U(0)+ZPE, ∆H, ∆S และ ∆G ของ RC, TS และ PC ของ EDA ดังตารางที่ 3.2 

 

ตารางที่ 3.2 ค่าพลังงาน ∆U(0), ∆U(0)+ZPE, ∆H, ∆S และ ∆G ของ EDA 

 

 

จากตารางที่ 3.2 ค่า Ea, ∆G‡ และ Reaction free energy ของ EDA มีค่า 3.26, 5.04 และ 3.52 kcal/mol 

ตามลำดับ  

EDA 
∆U(0) 

(kcal/mol) 

∆U(0) + ZPE 

(kcal/mol) 

∆H 

(kcal/mol) 

∆S  

(Cal/Mol-Kelvin) 

∆G 

(kcal/mol) 

Dissociation 

channel 
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 

RC -5.67 -4.48 -4.48 -29.77 4.40 

TS -1.94 -0.48 -1.22 -35.75 9.44 

PC -5.06 -2.04 -2.82 -36.02 7.92 

Ea/∆G‡ - - 3.26 - 5.04 

Reaction free 

energy 
- - - - 3.52 
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3.2 การคำนวณระหว่าง DETA และ CO2  

 จากการศึกษาหาโครงสร้างทรานสิชันสเทตของ DETA ในบทที ่2 จะได้ โครงสร้างทรานสิชันสเทตของ 

DETA ดังรปูที ่3.5 ซึ่งมรีะยะระหว่าง 7N-9C อยู่ที่ 2.09531 Å และมรีูปแบบโครงสร้างเป็นแบบ gauche ซึง่

เป็นโครงสร้างที่มีความเสถียร ดังรูปที ่3.6 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 3.5 แสดงโครงสร้างทรานสิชันสเทตของ DETA 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 3.6 แสดงโครงสร้างรปูแบบ gauche ของ DETA 
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เมื่อนำโครงสร้างทรานสิชันสเทต (Transition state) ของ Diethylenetriamine ไปทำ IRC (reverse สูส่าร-

ต้ังต้น) และ IRC (forward สูผ่ลิตภัณฑ)์ ได้ Reactant Complex (RC) และ Product Complex (PC) ทีม่ี

ความเสถียร โดยมีระยะระหว่าง 7N-9C, Energy และ imaginary frequency (เฉพาะโครงสร้างทรานซิชัน-

สเทต) ดังตารางที่ 3.3 และมีโครงสร้างของ RC และ PC ดังรูปที ่3.7 และ 3.8 ตามลำดับ 

 

ตารางที่ 3.3 ค่าระยะระหว่าง 7N-9C และ Energy ของ RC, TS และ PC รวมถึง imaginary frequency ของ 

TS ของ DETA  

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 3.7 แสดงโครงสร้าง Reactant Complex (RC) ของ DETA 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 3.8 แสดงโครงสร้าง Product Complex (PC) ของ DETA 

DETA ระยะระหว่าง C-N (Å) Energy (Hartree) 
Imaginary 

Frequency (cm-1) 

Reactant Complex (RC) 2.748 -512.89347 - 

Transition state (TS) 2.095 -512.88850 -200.63 

Product Complex (PC) 1.611 -512.89523 - 



 19 

นอกจากน้ีจะได้ค่า ∆U(0), ∆U(0)+ZPE, ∆H, ∆S และ ∆G ของ RC, TS และ PC ของ DETA ดังตารางที่ 3.4 

 

ตารางที่ 3.4 ค่าพลังงาน ∆U(0), ∆U(0)+ZPE, ∆H, ∆S และ ∆G ของ DETA  

 

จากตารางที่ 3.4 ค่า Ea, ∆G‡ และ Reaction free energy ของ DETA มีค่า 2.64, 4.26 และ 1.94 kcal/mol 

ตามลำดับ  

 
3.3 การเปรียบเทียบค่า ∆G ระหว่าง EDA และ DETA 

เมื่อเปรียบเทียบค่าพลังงาน ∆G ในการเกิด  TS ระหว่าง EDA และ DETA จะได้ดังรปูที ่3.9  โดย EDA 

มีค่า ∆G‡  ที่มากกว่า DETA คือ 5.04 kcal/mol ในขณะที่ DETA มีค่า 4.26 kcal/mol ดังน้ัน DETA 

เกิดปฏิกริิยา กับ CO2 ได้ดีกว่า และ DETA มีความสามารถในการดักจบั CO2 ได้ดีกว่า EDA 

 

DETA 
∆U(0) 

(kcal/mol) 

∆U(0) + ZPE 

(kcal/mol) 

∆H 

(kcal/mol) 

∆S  

(Cal/Mol-Kelvin) 

∆G 

(kcal/mol) 

Dissociation 

channel 
0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 

RC -6.96 -5.67 -5.82 -35.06 4.63 

TS -3.85 -2.35 -3.18 -40.51 8.90 

PC -8.07 -4.85 -5.78 -41.44 6.58 

Ea/∆G‡ - - 2.64 - 4.26 

Reaction free 

energy 
- - - - 1.94 
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รูปที่ 3.9 การเปรียบเทียบค่า ∆G ระหว่าง EDA และ DETA



 

บทท่ี 4 
สรุปผลการทดลอง 

 
 ในงานวิจัยช้ินน้ีทำการศึกษากลไกการดักจบัแกส๊คาร์บอนไดออกไซด์ (CO2) ของสารกลุ่ม polyamine 

ซึ่งได้แก่ Ethylenediamine (EDA) และ Diethylenetriamine (DETA) โดยทำการศึกษา 

โครงสร้างทรานสิชันสเทต (Transition state) ในข้ันตอนการเกิด zwitterion ด้วยวิธีเคมีควอนตัม  

โดยเลือกใช้ระเบียบวิธี Density Functional Theory (DFT) และใช้ฟังก์ชันนัล M06-2X และเบซสิเซ็ต  

6-31+g (d,p) คำนวณในสารละลายน้ำ พบว่าโครงสร้างทรานสิชันสเทต (Transition state) ของ EDA และ 

DETA น้ันมีโครงสร้างที่มรีูปแบบเป็น gauche ที่มีความเสถียร และเมื่อศึกษาค่า ∆G‡ พบว่า EDA มีค่า ∆G‡  

เท่ากับ 5.04 kcal/mol ซึ่งมีค่ามากกว่า DETA  ที่มีค่า 4.26 kcal/mol ดังน้ัน DETA จงึมีความสามารถในการ

ดักจับแกส๊คารบ์อนไดออกไซด์ (CO2) ที่ดีกว่า EDA และการศึกษาถึงกลไกการดักจับแกส๊คารบ์อนไดออกไซด์ 

(CO2) ของสารกลุ่ม Polyamine ในงานวิจัยช้ินน้ีย่อมสามารถทีจ่ะนำไปสู่การออกแบบสารดักจับแกส๊-

คาร์บอนไดออกไซด์ (CO2) ทีม่ีประสทิธิภาพต่อไปในอนาคตได้ 
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