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บทคัดยอ 

โหมดปกติของโมเลกุลเปนรูปแบบการเคลื่อนไหวของโมเลกุล ซึ่งสามารถแบงเปนการเลื่อนท่ี การหมุน และ

การสั่น ซึ่งรูปแบบการส่ันของโมเลกุลนั้นยังสามารถจําแนกไดอีกเปนหลายประเภท เชน การยืดและการงอเปน

ตน โดยปกติจะจําแนกโหมดการเคลื่อนไหวเปนโหมดปกติรูปแบบใดไดจากการสังเกต ซึ่งถาโมเลกุลมีขนาด

ใหญขึ้นก็จะสังเกตไดยากขึ้น จึงไดพัฒนารูปแบบสมการมาคํานวณคาคะแนนเพื่อใชใชในการจําแนกโหมดการ

เคลื่อนไหววาเปนโหมดปกติรูปแบบใด ในงานวิจัยนี้ผูวิจัยตองการพัฒนาฟงกชันคะแนนเพ่ือจําแนกโหมดการ

ยืดของโมเลกุลจากการใชนิยามแบบตาง ๆ โดยทดสอบกับโมเลกุลขนาดเล็กอยาง H2O, NO2
- และ NO3

- 

พรอมพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรดวยภาษา C++ ผลการวิจัยไดวานิยามที่เหมาะสมกับการพัฒนา

ฟงกชันคะแนนเพ่ือระบุโหมดการยืดของโมเลกุล คือ การเปลี่ยนแปลงความยาวพันธะในโมเลกุลจึงนําสมการ

ฟงกชันคะแนนที่ไดไปพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรสําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุลซึ่งสามารถนําไปใช

กับโมเลกุลที่ใหญข้ึนอยาง HPO4
2- และ N2O5 ได สรุปจากงานวิจัยนี้ไดวาสามารถพัฒนาฟงกชันคะแนนเพ่ือ

ระบุโหมดการยืดของโมเลกุลและพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรไดสําเร็จ แตคะแนนที่ไดยังไมสามารถแยก

โหมดการยืดออกจากโหมดการงอไดอยางสมบูรณ 
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Abstract 

Normal modes of a molecule, a set of patterns for molecular motions, can generally be 

divided into translations, rotations and vibrations. The vibrational modes can further be 

classified into various types, such as stretching and bending. In general, a given mode of 

motion can be identified to be one of the above classes by observation. However, this 

becomes extremely difficult when the molecules are larger. As a result, scores obtained by a 

specific mathematical description have been developed to help classify the modes of 

motion into the normal modes to which they are most similar. Since the scoring functions for 

translational and rotational modes have been previously determined, we would like to 

develop a scoring function used to classify the stretching mode of molecules in this research. 

Working out an appropriate definition involves careful investigation of the motion modes for 

small molecules (i.e. H2O, NO2
- and NO3

-). The definition that best performed is that purely 

involves the change in bond lengths within the molecule, and was chosen for the 

development of a computer program in C++ language. The program was then applied to 

larger molecules, such as HPO4
2- and N2O5 to test its applicability.  In summary, the 

implementation of the chosen definition of stretching scores into a program was a success, 

although the obtained scores may not be able to completely separate the stretches from 

the bends for larger molecules.  Hence, the definition needs further refinement. 

Keywords: molecular vibration, scoring function 
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C++ 
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รูปที่ 3.1 กราฟเปรยีบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ H2O จากแตละ

ฟงกชัน 
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รูปที่ 3.2 กราฟเปรยีบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ NO2
- จากแต

ละฟงกชัน 
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รูปที่ 3.3 กราฟเปรยีบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ NO3
- จากแต

ละฟงกชัน 
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รูปที่ 3.4 กราฟเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการยืดของ

โหมดการเคลื่อนไหวของ H2O จากแตละฟงกชันคะแนน 
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รูปที่ 3.5 กราฟเปรยีบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการยืดของ

โหมดการเคลื่อนไหวของ NO2
- จากแตละฟงกชันคะแนน 
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รูปที่ 3.6 กราฟเปรยีบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการยืดของ

โหมดการเคลื่อนไหวของ NO3
- จากแตละฟงกชันคะแนน 
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รูปที่ 3.7 กราฟคาคะแนนการยืดสําหรับโหมดการเคลื่อนไหวของHSO3
- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 19 
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บทที่ 1 

บทนํา 

 

1.1 ความเปนมาและความสําคัญของปญหา 

โหมดปกติ (normal mode) ของโมเลกุลเปนรูปแบบการเคลื่อนไหวโดยทั่วไปของโมเลกุล ซึ่งสามารถแบงเปน

การเลื่อนท่ี (translation) การหมุน (rotation) และการสั่น (vibration) ซึ่งรูปแบบการสั่นของโมเลกุลนั้นยัง

สามารถจําแนกไดอีกเปนหลายประเภท เชน การยืด (stretching) และการงอ (bending) เปนตน  โดยทั่วไป

เราสามารถระบุโหมดปกติวาเปนรูปแบบใดไดจากฟงกชันคลื่น (wavefunction) ที่หาไดของโหมดปกติสําหรับ

โมเลกุลนั้น ๆ ซึ่งในปจจุบันมีวิธีการหาอยูหลายวิธี เชน วิธีตัวดําเนินการโพรเจกตชัน (Projection Operator 

Method หรือ POM) จากทฤษฎีกลุม (Group Theory) ซึ่งหาฟงกชันคลื่นของโหมดปกติจากตัวแทนที่ลดทอน

ไมได  (Irreducible representation)  [1], การคํานวณโดยใชโปรแกรม Gaussian[2] หรือการหารูปแบบ

โดยประมาณของโหมดปกติจาก ไอเกนฟงกชัน (eigenfunction) ของเทนเซอรโมเมนตความเฉ่ือยแบบขยาย 

(Expanded Moment of Inertia Tensor หรือ EMIT) [3]  เมื่อมีรูปแบบการเคลื่อนที่ที่หาไดไมวาจากวิธีการ

ใด สามารถสังเกตไดวาโหมดหน่ึง ๆ ที่สนใจนั้นคลายโหมดปกติรูปแบบใด  ทวาในโมเลกุลท่ีมีขนาดใหญ 

เวกเตอรการเคล่ือนท่ีของอะตอมก็ยอมมีจํานวนมากขึ้นดวย ทําใหสังเกตและระบุชนิดของการเคลื่อนที่ไดยาก  

ดวยเหตุนี้จึงไดมีความพยายามในการพัฒนาฟงกชันคะแนน (scoring function) ซึ่งคํานวณคาคะแนนจาก

รูปรางของโมเลกุลและชุดเวกเตอรการเคลื่อนที่ของอะตอม มาใชระบุลักษณะพิเศษหรือรปูแบบการเคลื่อนที่ที่

โหมดการเคลื่อนที่นั้น ๆ แสดงอยู [3] N. Paiboonvorachat และ V. Vchirawongkwin[3] ไดพัฒนาฟงกชัน

คะแนนเพ่ือระบุโหมดการเล่ือนท่ีและการหมุนแลว แตยังไมมีฟงกชันคะแนนเพ่ือระบุโหมดการสั่นของโมเลกุล 

ผูวิจัยจึงสนใจที่จะพัฒนาฟงกชันคะแนนเพ่ือจําแนกโหมดการสั่นของโมเลกุล ทําใหฟงกชันชุดนี้สมบูรณและ

สามารถนําไปใชระบุชนิดของโหมดไดอยางถูกตองและแมนยําโดยอัตโนมัติ โดยในงานวิจัยนี้เปนการพัฒนา

ฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการยืดของโมเลกุล  
 

1.2 วัตถุประสงคและขอบเขตของการวิจัย 

พัฒนาฟงกชันคะแนนจากนิยามที่เหมาะสมสําหรับระบุลักษณะพิเศษสําหรับการยืดของโมเลกุลและ

ทดสอบนิยามของโหมดการยืดโดยตองการใหฟงกชันคะแนนนี้สามารถแยกโหมดการยืดออกจากโหมดการ

เคลื่อนไหวอื่น ๆ ไดโดยเฉพาะโหมดอ่ืน ๆ ในโหมดการส่ันเชนโหมดการงอ โมเลกุลท่ีใชทดสอบคือ H2O, NO2
- 

และ NO3
-
 และพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรแลวทดสอบโปรแกรมกับโมเลกุลที่มีขนาดใหญขึ้นหรือมีรปูราง

โมเลกุลตางกันไดแก HSO3
- , HPO4

2- และ N2O5 
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1.3 ทฤษฎทีี่เก่ียวของ 

โหมดปกติของโมเลกุล (Normal modes) 

    โดยปกติโมเลกุลจะมีการเคล่ือนไหวในพ้ืนที่ 3 มิติ ซ่ึงสามารถแบงออกไดเปนการเล่ือนที่ในทิศทางของ

แกนหลัก (principal axes) ท้ัง 3 ทิศทางเรียกวาโหมดการเล่ือนท่ี (translation mode) โดยอะตอมทุก

อะตอมในโมเลกุลตองเคลื่อนที่ไปในทิศทางเดียวกัน การหมุนของโมเลกุลรอบแกนหลักเรียกวาโหมดการหมุน 

(rotation mode) โดยอะตอมท่ีอยูลอมรอบแกนหมุนตองเคล่ือนที่ต้ังฉากกับเสนระยะหางจากแกนหมุน และ

การเคล่ือนท่ีของอะตอมในโมเลกุลไปในทิศทางตาง ๆ โดยไมข้ึนกับแกนหลักเรียกวาโหมดการส่ัน (vibration 

mode) [1, 3]  

ในโหมดการส่ัน โมเลกุลจะมีการเคล่ือนท่ีซ่ึงมีการเปล่ียนแปลงความยาวพันธะหรือมุมระหวางพันธะโดยไม

ทําใหเกิดการเคล่ือนที่ศูนยกลางมวล (center of mass) หรือโมเมนตัมเชิงมุมกับโมเลกุล แสดงวาไมมีการ

เล่ือนที่หรือการหมุนเกิดขึ้นกับโมเลกุล[1] โดยโหมดการส่ันสามารถแบงไดหลายชนิดเชน โหมดการยืด 

(stretching mode) และโหมดการงอ (bending mode) เปนตน 

การอธิบายโหมดการยืดของโมเลกุลมีอยูหลายแบบ เชน M.E. Starzak[4] ไดอธิบายวาโมเลกุลที่มีการยืด

นั้นอะตอมลอมรอบของโมเลกุลจะเคล่ือนที่ไปตามแนวพันธะท่ีอยูบนอะตอมนั้นและอะตอมกลางท่ีเหลือจะ

เคลื่อนที่ไปในทิศทางที่ทําใหจุดศูนยการมวลของโมเลกุลนั้นยังคงอยูในตําแหนงเดิมตามรูปท่ี 1.1 หรือนิยามที่

เปนที่รูจักกันอยางการดูการเปล่ียนแปลงความยาวพันธะในโมเลกุลเปนตน  

สําหรับนิยามของโหมดการงอจะแตกตางจากโหมดการยืดคือ โมเลกุลจะไมมีการเปล่ียนแปลงความยาว

ของพันธะแตจะมีการเปลี่ยนแปลงมุมระหวางพันธะในโมเลกุลแทน 

 
รูปท่ี 1.1 โหมดการยดืของโมเลกุลตามคําอธิบายของ M.E. Starzak 
 

วิธีตัวดาํเนนิการโพรเจกตชัน (Projection Operator Method หรือ POM)[1] 

เปนตัวดําเนินการที่ใชสรางเวกเตอรความหมายใหมจากเวกเตอรฐาน (basis vector) ชุดหนึ่ง ๆ และ

ตัวแทนท่ีลดทอนไมได (Irreducible representation) ซึ่งหามาจากตารางลักษณ (character table) สําหรับ

พอยทกรุป (point group) ของโมเลกุล โดยการหาเวกเตอรการเคลื่อนที่ของอะตอมจะคํานวณจาก

ความสัมพันธของโพรเจกตชันโอเปอรเรเตอรกับตัวดําเนินการสมมาตร (symmetry operator) ตามสมการ 

𝑃෠௫ =  ෍ൣ𝜒൫𝑅෠൯𝑅෠൧𝑥⃑

ோ

 (1.1) 

โดย 𝑃෠௫ คือ ตัวดําเนินการโพรเจกตชัน, 𝑥⃑ คือ พิกัดหรือเวกเตอรฐานที่ใช, 𝜒(𝑅෠) คือ คาแรกเตอรของตัว

ดําเนินการสําหรับตัวแทนที่ลดทอนไมไดและ 𝑅෠ คือ ตัวดําเนินการสมมาตร ซึ่งวิธีนี้สามารถใชหาเวกเตอรการ

เคล่ือนที่ของอะตอมตาง ๆ ในโมเลกุลของโหมดปกติชนิดตาง ตัวอยางเชน H2O มีโครงสรางตามรูปที่ 1.2 มี  

พอยทกรุปเปน C2v มีตารางคาแรคเตอรตามตารางท่ี 1.1  



 

3 

 

 
รูปท่ี 1.2 โครงสรางของ H2O ประกอบดวยเวกเตอรพันธะ 𝑟ଵ และ  𝑟ଶ 

 

ตารางที1่.1. Character Table ของ C2V point group 

C2v 𝐸 𝐶ଶ 𝜎௩ 𝜎𝑣′   

A1 1 1 1 1 z x2, y2, z2 

A2 1 1 −1 −1 Rz xy 

B1 1 −1 1 −1 x, Ry xz 

B2 1 −1 −1 1 y, Rx yz 
 

ขั้น ถัดไปเปนการหาเวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอมโดยการสราง Symmetry adapted linear 

combination (SALC) โดยวิธีใชตัวดําเนินการโพรเจกตชัน โดยเลือกเวกเตอรใดเวกเตอรหนึ่งมาเปนเวกเตอร

ฐานแลวนําไปหาเวกเตอรใหมโดยใชตัวดําเนินการสมมาตร สุดทายใชตัวดําเนินการโพรเจกตชันเปล่ียน

เวกเตอรฐานใหไดเวกเตอรใหม เชนการสราง SALC จากเวกเตอรฐาน 𝑟ଵ เปนไปตามรูปที่ 1.3 และตารางที่ 

1.2 
 

 
รูปท่ี 1.3 การเปลี่ยนแปลงของเวกเตอรพันธะโดยใชตัวดําเนินการสมมาตร 

 

ตารางที ่1.2 วิธีตัวดําเนนิการโพรเจกตชันของ C2V สําหรับเวกเตอรฐาน 𝑟ଵ 

 𝐸 𝐶ଶ 𝜎௩ 𝜎𝑣′ Sum Normalize 

𝐴ଵ𝑅෠𝑟ଵ 1(𝑟⃑ଵ) 1(𝑟⃑ଶ) 1(𝑟⃑ଶ) 1(𝑟⃑ଵ) 2(𝑟ଵ +  𝑟⃑ଶ) 
1

√2
(𝑟ଵ +  𝑟⃑ଶ) 

𝐴ଶ𝑅෠𝑟ଵ 1(𝑟⃑ଵ) 1(𝑟⃑ଶ) −1(𝑟ଶ) −1(𝑟⃑ଵ) 0 0 

𝐵ଵ𝑅෠𝑟ଵ 1(𝑟⃑ଵ) −1(𝑟ଶ) 1(𝑟⃑ଶ) −1(𝑟⃑ଵ) 0 0 

𝐵ଶ𝑅𝑟ଵ 1(𝑟⃑ଵ) 1(𝑟⃑ଶ) 1(𝑟⃑ଶ) 1(𝑟⃑ଵ) 2(𝑟ଵ −  𝑟⃑ଶ) 
1

√2
(𝑟ଵ −  𝑟⃑ଶ) 
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เมื่อนํา SALC มาดูในโมเลกุลเราจะไดโหมดการเคล่ือนไหวจากเวกเตอรฐาน 𝑟ଵ ทั้งหมด 2 โหมดจาก

สมมาตร 𝐴ଵ และสมมาตร 𝐵ଶ โดยสมมาตร 𝐴ଵ คือโหมดการยืดแบบสมมาตร (𝑣௦) และสมมาตร 𝐵ଶ คือโหมด

การยืดแบบอสมมาตร (𝑣௔௦) 
 

 
รูปท่ี 1.4 โหมดการยดืของ H2O จาก SALC ที่คํานวณจากเวกเตอรฐาน 𝑟ଵ 

 

แตวิธีนี้ทําไดยากในโมเลกุลขนาดใหญเพราะมีตัวดําเนินการสมมาตรที่มากขึ้นทําใหตองใชเวลาในการ

คํานวณมากขึ้น 

 

เทนเซอรโมเมนตความเฉื่อยแบบขยาย (Expanded moment of inertia tensor หรือ EMIT) [3] 

การศึกษาโมเลกุลดวยคอมพิวเตอรใชการคํานวณเทนเซอรโมเมนตความเฉ่ือย (Moment of inertia 

tensor หรือ MIT, 𝐼) ซ่ึงเปนการคํานวณระหวางโมเมนตมัเชิงมุม (𝐿ሬ⃑ ) กบัความเร็วเชิงมุม (𝜔ሬሬ⃑ ) 

𝐿ሬ⃑ = 𝐼 ∙ 𝜔ሬሬ⃑  (1.2) 

ซ่ึงขอมูลที่ไดมีเฉพาะขอมูลของโมเลกุลเทานั้น ปกติ MIT จะประกอบดวย 3 ตัวแปรอิสระ (degrees of 

freedom) เมื่อพิจารณาองคประกอบยอยของแตละอะตอม MIT จะถูกขยายใหเปนตัวแปรอิสระจํานวน 3N 

เรียกสวนที่ถูกขยายนี้วาเทนเซอรโมเมนตความเฉ่ือยแบบขยาย (Expanded moment of inertia tensor 

หรอื EMIT) ซึ่งขอมูลที่ไดสามารถนําไปใชหาไอเกนฟงกชัน (eigenfunction) ซึ่งสามารถนําไปแปลงเปนขอมูล

โหมดการเคล่ือนไหว (motion mode) ของโมเลกุล ในขอมูลโหมดการเคล่ือนไหวประกอบดวยเวกเตอรโหมด

การเคลื่อนไหวขนาด 3N มิติ เปนจํานวน 3N โหมด เม่ือ N คือจํานวนอะตอมในโมเลกุล ในเวกเตอรโหมดการ

เคล่ือนไหวจะประกอบดวยเวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอมแตละอะตอมในโมเลกุลซ่ึงสามารถนําไปเขียน

แสดงในโครงสรางโมเลกุลเพื่อทําใหเห็นภาพรวมของโหมดการเคลื่อนไหวนั้นได ตัวอยางเชน CO ตามตารางที ่

1.3 และรูปที่ 1.5 โดย 𝑑௔ คือเวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอม 𝑎 
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ตารางที่ 1.3 ขอมูลโหมดการเคลื่อนไหวของ CO จาก EMIT มีท้ังหมด 6 โหมด โดยในโหมดการเคล่ือนไหว

ประกอบดวยเวกเตอรการเคลื่อนที่ของ C และ O ตามลําดับ 

เวกเตอรการ

เคล่ือนท่ี 

โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

I II III IV V VI 

C 

𝑥 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 0.0000 

𝑦 0.7318 0.0000 0.0000 0.0000 0.6815 0.0000 

𝑧 0.0000 0.7318 0.0000 0.0000 0.0000 0.6815 

O 

𝑥 0.0000 0.0000 0.0000 1.0000 0.0000 0.0000 

𝑦 -0.6815 0.0000 0.0000 0.0000 0.7318 0.0000 

𝑧 0.0000 -0.6815 0.0000 0.0000 0.0000 0.7318 

 

  
รูปที่ 1.5 โหมดการเคลื่อนไหวของ CO จาก EMIT โดยนําเวกเตอรการเคล่ือนที่ของ C และ O จากตารางที่ 

1.3 แสดงในโครงสรางโมเลกุลเดียวกัน ทําใหเห็นการเคล่ือนไหวที่แตกตางกัน 

 

ยกตัวอยางเชนโหมดที่ III ประกอบดวยเวกเตอรการเคล่ือนที่ของ C = (1, 0, 0) และ O = (0, 0, 0) แสดง

วา C เคล่ือนที่ไปทางขวาตามแนวแกน 𝑋 ในขณะที่ O กําลังอยูนิ่ง หรือโหมดที่ V ประกอบดวยเวกเตอรการ

เคล่ือนท่ีของ C = (0, 0.6815, 0) และ O = (0, 0.7318, 0) แสดงวา ท้ัง C และ O เคลื่อนที่ขึ้นดานบนตาม

แนวแกน Y 

การหาโหมดการเคลื่อนไหวจาก EMIT สามารถทําไดงายเมื่อเทียบกับ POM และในโมเลกุลขนาดเล็ก 

EMIT จะใหโหมดการเคลื่อนไหวท่ีใกลเคียงกับโหมดปกติ แตมีขอเสียคือถาโมเลกุลที่คํานวณมีขนาดใหญโหมด

การเคลื่อนไหวที่ไดอาจไมใกลเคียงกับรูปแบบของโหมดปกติตามนิยาม 
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ฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการเลื่อนท่ีและการหมนุ[3] 

ฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการเล่ือนที่พัฒนามาจากแนวคิดท่ีวาในโหมดการเล่ือนที่อะตอมทุกอะตอมใน

โมเลกุลจะตองเคลื่อนที่ไปในทิศทางเดยีวกันทั้งหมด คะแนนที่ไดจึงมาจากการหาคาเฉล่ียของผลคูณเชิงสเกลาร 

(dot product) ระหวางทิศทางของเวกเตอรการเคล่ือนท่ีของอะตอมในโมเลกุลท้ังหมดกับเวกเตอรแกนหลักที่

กําลังสนใจโดยการหาทิศทางเวกเตอรตองนอรมัลไลซ (normalize) เวกเตอรโดยการหารดวยขนาดของ

เวกเตอรนั้น ถาคะแนนเทากับ 1 หรือ -1 แสดงวาอะตอมทุกอะตอมในโมเลกุลเลื่อนที่ไปในทิศทางเดียวกันหรือ

ทิศทางตรงกันขามกับแกนหลัก จะไดฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการเลื่อนท่ีตามสมการท่ี 1.4 โดย 𝑄෠  คือ

เวกเตอรแกนหลัก 𝑋, 𝑌 หรือ 𝑍 

𝑠ൣ𝑇ொ൧ =
1

𝑁
෍

𝑑௔

ห𝑑௔ห

ே

௔ୀଵ

∙ 𝑄,෡  (1.3) 

ฟงกชันคะแนนการหมุนพัฒนามาจากแนวคิดที่ในหนึ่งโหมดการหมุนทุกอะตอมในโมเลกุลจะตองเคลื่อนที่

รอบแกนหลักที่สนใจ คะแนนที่ไดจึงมาจากการคํานวณอะตอมที่อยูรอบแกนและไมคํานวณอะตอมที่ผานแกน

นั้น ๆ  ทิศทางของเวกเตอรการเคลื่อนที่ของอะตอมเหลานั้นตองต้ังฉากกับเวกเตอรซ่ึงบอกระยะหาง (ที่สั้น

ท่ีสุด) ของอะตอมจากแกนนั้น ๆ 

 
รูปท่ี 1.6 การหมุนของโมเลกุลบนแกน 𝑍 

 

การหาคะแนนจึงมาจากการหาผลคูณเชิงเวกเตอร (cross products) ระหวางทิศทางเวกเตอรตําแหนง

ของอะตอมแลวกับทิศทางเวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอม การหาเวกเตอรตําแหนงของอะตอมที่ยายจุด

กําเนิดแลวทําโดยการลบกับโพรเจกชัน (projection) เวกเตอรตําแหนงของอะตอมบนแกนหลัก ผลคูณ

เวกเตอรท่ีไดจะเปนเวกเตอรที่ต้ังฉากกับเวกเตอรที่ใชคํานวณทั้งสองซ่ึงจะขนานกับเวกเตอรแกนหลักที่สนใจ 

แลวนําเวกเตอรที่ไดมาหาผลคูณเชิงสเกลารกับเวกเตอรแกนหลัก แลวนําคะแนนจากแตละอะตอมมาหา

คาเฉลี่ย ถาคะแนนที่ไดเทากับ 1 หรือ -1 แสดงวาโมเลกุลหมุนไปในทิศทางทวนเข็มนาฬิกาหรือทิศทางตาม

เข็มนาฬิการอบแกนหลัก จะไดฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการหมุนตามสมการท่ี 1.5 โดย 𝑟௔ คือเวกเตอรของ

ตําแหนงของอะตอม 𝑎 และ 𝑁ொ คือจํานวนอะตอมที่อยูบนแกนหลัก 𝑄෠ 

𝑠ൣ𝑅ொ൧ =
1

𝑁 − 𝑁ொ
෍ ൭

𝑟௔ − 𝑝𝑟𝑜𝑗ொ𝑟⃑௔

|𝑟௔ − 𝑝𝑟𝑜𝑗ொ𝑟⃑௔|
×

𝑑௔

ห𝑑௔ห
൱ ∙ 𝑄෠

ே

௔ୀଵ

 (1.4) 

 

 



 

 

บทที่ 2 

การทดลอง 

 

2.1 อุปกรณและเคร่ืองมือ 

โปรแกรมการคํานวณ Expanded Moment of Inertia Tensor (EMIT) 

โปรแกรม Code::Blocks 

โปรแกรม Microsoft Excel 2016 

 

2.2 ขั้นตอนการทดลอง 

ในการทดลองนี้ ตองการหานิยามที่เหมาะสมสําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุลโดยนํานิยามโหมดการ

ยืดมาแปลงเปนสมการเชิงคณิตศาสตร แลวนําฟงกชันคะแนนที่ไดมาพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอร  

การทดลองนี้เริ่มตนจากการสรางโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบจากโปรแกรมการคํานวณ 

EMIT แลวนําโหมดการเคลื่อนไหวที่ไดมาพิจารณาตามนิยามวามีโหมดใดที่ใกลเคียงโหมดการยืด หลังจากน้ัน

จึงพัฒนาฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืดขึ้นมาจากนิยามตาง ๆ ที่ไดศึกษามา แลวจึงหาคาคะแนนของ

โหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลท่ีใชทดสอบโดยใชฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืดที่พัฒนาขึ้นมา นํา

ชุดคาคะแนนที่ไดมาเปรียบเทียบกันเพ่ือเลือกนิยามท่ีเหมาะสมที่สุดตอการใชระบุโหมดการยืด นําฟงกชัน

คะแนนที่เลือกมาพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอร สุดทายนําโปรแกรมที่ไดมาทดสอบกับโมเลกุลที่มีขนาด

ใหญข้ึน 

 

1) สรางโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบจากโปรแกรม EMIT จากโครงสรางโมเลกุลเพ่ือใชเปน

ขอมูลตั้งตนในการทดสอบฟงกชันคะแนนที่พัฒนาขึ้น โดยโมเลกุลที่ใชทดสอบคือโมเลกุลที่มีขนาดเล็กเนื่องจาก

สามารถสังเกตไดงายวาโหมดการเคลื่อนไหวที่สรางขึ้นมานั้นตรงกับโหมดปกติใดตามนิยาม โมเลกุลสําหรับ

ทดสอบที่เลือกมาใชในการพิจารณาความเหมาะสมของนิยามไดแก H2O, NO2
- และ NO3

- โดยสังเกตวาโหมด

การเคลื่อนไหวใกลเคียงกับโหมดปกติใดเมื่อเทียบกับนิยาม ไดผลตามตารางที่ 2.1 - 2.3 และรูปท่ี 2.1 – 2.3 

สําหรับโมเลกุลที่ใชทดสอบกับโปรแกรมคอมพิวเตอรดูไดในภาคผนวก ค. โดย 𝑇௫ , 𝑇௬  และ 𝑇௭ คือโหมดการ

เลื่อนที่ตามแกน 𝑋, 𝑌 และ 𝑍, 𝑅௫ , 𝑅௬  และ 𝑅௭ คือโหมดการหมุนรอบแกน 𝑋, 𝑌 และ 𝑍, 𝛿 คือโหมดการงอ 

และ 𝑣௦ และ 𝑣௔௦  คือโหมดการยืดแบบสมมาตรและอสมมาตร 
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ตารางที่  2.1 โหมดการเคลื่อนไหวของ H2O ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT โดยในโหมดการเคล่ือนไหวจะ

ประกอบดวยเวกเตอรการเคลื่อนที่ของอะตอมแตละอะตอมในโมเลกุล 

เวกเตอร

การ

เคล่ือนท่ี 

โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

I II III IV V VI VII VIII IX 

O 

𝑥 0.0000 -0.2127 0.0000 0.0000 0.8307 0.0000 0.5143 0.0000 0.0000 

𝑦 0.0000 0.0000 -0.3414 0.0000 0.0000 0.6300 0.0000 0.6974 0.0000 

𝑧 0.0000 0.0000 0.0000 -0.6171 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.7868 

H1 

𝑥 0.0000 0.2628 -0.5248 0.0000 -0.2955 -0.4497 0.5861 0.1493 0.0000 

𝑦 0.0000 -0.6389 0.4077 0.0000 -0.2598 -0.3150 0.1554 0.4842 0.0000 

𝑧 0.7071 0.0000 0.0000 0.5564 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.4364 

H2 

𝑥 0.0000 0.2628 0.5248 0.0000 -0.2955 0.4497 0.5861 -0.1493 0.0000 

𝑦 0.0000 0.6389 0.4077 0.0000 0.2598 -0.3150 -0.1554 0.4842 0.0000 

𝑧 -0.7071 0.0000 0.0000 0.5563 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.4364 

 

 
รูปที่ 2.1 โหมดการเคล่ือนไหวของ H2O ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT และระบุชนิดของโหมดปกติที่ใกลเคียง

โดยการสังเกตตามนิยามแลว 
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ตารางที ่2.2 โหมดการเคล่ือนไหวของ NO2
- ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT 

เวกเตอร

การ

เคล่ือนที่ 

โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

I II III IV V VI VII VIII IX 

N 

𝑥 0.0000 0.0670 0.0000 0.0040 0.9217 0.0080 0.3819 0.0000 0.0064 

𝑦 0.0000 -0.0064 0.0000 -0.5420 -0.0062 0.2598 0.0029 0.0000 0.7991 

𝑧 -0.0069 0.0000 -0.6515 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.7586 0.0000 

O1 

𝑥 0.0000 -0.0842 0.0000 0.2148 -0.2699 0.6663 0.6512 0.0000 -0.0761 

𝑦 0.0000 -0.6929 0.0000 0.5629 0.0715 -0.1324 -0.0611 0.0000 0.4201 

𝑧 -0.6997 0.0000 0.5451 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.4618 0.0000 

O2 

𝑥 0.0000 -0.0825 0.0000 -0.2103 -0.2572 -0.6743 0.6504 0.0000 0.0715 

𝑦 0.0000 0.7080 0.0000 0.5466 -0.0794 -0.1274 0.0574 0.0000 0.4171 

𝑧 0.7143 0.0000 0.5275 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.4597 0.0000 

 
 

 
รูปที่ 2.2 โหมดการเคล่ือนไหวของ NO2

- ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT และระบุชนิดของโหมดปกติที่ใกลเคียง

โดยการสังเกตตามนิยามแลว 
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ตารางที ่2.3 โหมดการเคล่ือนไหวของ NO3
- ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT 

เวกเตอร

การ

เคลื่อนท่ี 

โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

I II III IV V VI 

N 

𝑥 0.0000 0.0035 0.0000 -0.2317 -0.0224 -0.0002 

𝑦 0.0000 0.0015 0.0000 0.0227 -0.2412 0.0003 

𝑧 -0.0009 0.0000 0.0027 -0.0001 0.0002 -0.6016 

O1 

𝑥 -0.0013 -0.1793 0.0017 -0.1687 0.2714 -0.0034 

𝑦 0.0048 -0.5684 0.0012 0.2186 0.6747 0.0013 

𝑧 0.7473 0.0043 -0.3337 -0.0034 0.0007 0.4580 

O2 

𝑥 0.0000 0.5403 0.0015 0.7097 0.2728 0.0007 

𝑦 0.0003 0.1155 -0.0024 0.2227 -0.1783 -0.0037 

𝑧 -0.0857 -0.0015 0.8091 0.0011 -0.0032 0.4657 

O3 

𝑥 0.0013 -0.3731 -0.0033 0.2235 -0.4709 0.0026 

𝑦 -0.0051 0.4476 0.0012 -0.5161 0.2907 0.0026 

𝑧 -0.6589 -0.0028 -0.4838 0.0025 0.0024 0.4597 

เวกเตอร

การ

เคลื่อนท่ี 

โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

VII VIII IX X XI XII 

N 

𝑥 0.6185 -0.4732 -0.0097 0.5824 -0.0058 -0.0006 

𝑦 0.4695 0.6121 0.0126 0.0046 0.5882 0.0008 

𝑧 0.0000 -0.0005 0.0060 0.0002 -0.0003 0.7987 

O1 

𝑥 -0.2714 0.4122 -0.5514 0.5574 -0.0866 0.0016 

𝑦 0.0878 -0.1321 0.1768 -0.078 0.3339 -0.0004 

𝑧 -0.0011 0.0011 -0.0021 0.0012 -0.0003 0.3469 

O2 

𝑥 0.0484 0.0956 0.1194 0.3173 -0.0601 -0.0004 

𝑦 -0.2237 -0.4504 -0.5622 -0.0509 0.5777 0.0015 

𝑧 -0.0007 -0.0020 -0.0019 0.0000 0.0006 0.3480 

O3 

𝑥 -0.3920 -0.0348 0.4417 0.4698 0.1353 -0.0013 

𝑦 -0.3310 -0.0292 0.3729 0.1413 0.4236 -0.0009 

𝑧 0.0018 -0.0004 -0.0020 -0.0006 -0.0009 0.3472 
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รูปที่ 2.3 โหมดการเคล่ือนไหวของ NO3

- ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT และระบุชนิดของโหมดปกติที่ใกลเคียง

โดยการสังเกตตามนิยามแลว 

 

2) พัฒนาฟงกชันคะแนนที่เหมาะสมในการระบุลักษณะเฉพาะของโหมดการยืดของฟงกชันคล่ืนจากนิยาม

ของโหมดการยืดที่ไดจากการศึกษา โดยนํานิยามนั้นมาแปลงเปนสมการเชิงคณิตศาสตร ซึ่งมีนิยามที่ใชทั้งหมด 

2 นิยาม นิยามแรกไดมาจากคําอธิบายของ M.E. Starzak อธิบายวาทิศทางการเคล่ือนที่ของอะตอมลอมรอบ

จะตองขนานกับพันธะบนอะตอมนั้นและการเคล่ือนที่ของอะตอมทั้งหมดจะตองไมทําใหจุดศูนยกลางมวลของ

โมเลกุลเคลื่อนท่ี และนิยามที่สองคือความยาวพันธะในโมเลกุลจะตองมีการเปล่ียนแปลง 

นิยามที่ 1 จะแบงออกเปนสองสวนคือทิศทางการเคลื่อนท่ีของอะตอมลอมรอบจะตองขนานกับพันธะบน

อะตอมนั้นและการไมเคล่ือนที่ของจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุล ในสวนแรกสามารถหาคาคะแนนไดจาก

คาเฉล่ียของคาสัมบูรณของผลคูณเชิงสเกลารระหวางทิศทางเวกเตอรการเคลื่อนท่ีของอะตอมลอมรอบกับ

ทิศทางเวกเตอรพันธะบนอะตอมนั้น ถาไดคาคะแนนเทากับ 1 แสดงวาเวกเตอรทั้งสองขนานกัน แตถาไดคา

คะแนนเทากับ 0 แสดงวาเวกเตอรทั้งสองต้ังฉากกัน จึงไดฟงกชันคะแนนสําหรับอะตอมลอมรอบตามสมการที่ 

2.1 โดย 𝑁𝑇.𝐴.คือจํานวนอะตอมลอมรอบของโมเลกุล 
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𝑠[𝑣ௌ]்.஺. =
1

𝑁்.஺.
෍ อ

𝑑௔

|𝑑௔|
∙

𝐵ሬ⃑ ௔

|𝐵ሬ⃑ ௔|
อ

ே೅.ಲ.

௔ୀଵ

 (2.1) 

ในสวนที่สองจะหาคาคะแนนจากขนาดของเวกเตอรการเคลื่อนที่ของจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุลโดยเรา

ตองการใหคาคะแนนอยูในชวง 0 - 1 จึงหารขนาดเวกเตอรการเคลื่อนที่ของจุดศูนยกลางมวลดวยขนาดสูงสุด

เวกเตอรการเคลื่อนที่ของจุดศูนยกลางมวลท่ีเปนไปไดซึ่งหาไดจากการหาคาเฉล่ียของขนาดเวกเตอรการ

เคลื่อนที่ของอะตอม แตเราตองการใหคะแนนเปน 1 ถาจุดศูนยกลางมวลไมเคล่ือนที่ จึงตองนําผลท่ีไดไปลบ

กับ 1 จะไดฟงกชันคะแนนของอะตอมกลางตามสมการท่ี 2.2 โดย 𝑁𝐶.𝐴.คือจํานวนอะตอมกลางของโมเลกุล 

แลวนําคาคะแนนท้ังสองสวนมาหาคาเฉล่ียเพื่อเปนคาคะแนนของโมเลกุลจึงไดเปนฟงกชันคะแนนตามสมการที่ 

2.3 

𝑠[𝑣ௌ]஼.஺. = 1 −
ห∑ 𝑚௔𝑑௔

ே
௔ୀଵ ห

∑ 𝑚௔ห𝑑௔หே
௔ୀଵ

 (2.2) 

𝑠[𝑣ௌ] =
1

𝑁
቎ቌ ෍ อ

𝑑௔

|𝑑௔|
∙

𝐵ሬ⃑ ௔

|𝐵ሬ⃑ ௔|
อ

ே೅.ಲ.

௔ୀଵ

ቍ + 𝑁஼.஺. ൭1 −
ห∑ 𝑚௔𝑑௔

ே
௔ୀଵ ห

∑ 𝑚௔ห𝑑௔หே
௔ୀଵ

൱቏ (2.3) 

นิยามที่ 2 เปนนิยามที่รูจักกันท่ัวไปคือความยาวพันธะในโมเลกุลจะตองมีการเปล่ียนแปลงซ่ึงสามารถหา

คาคะแนนจากการเปล่ียนแปลงขนาดของเวกเตอรพันธะในโมเลกุลกอนและหลังการเคล่ือนที่ของอะตอมซ่ึงมี

วิธีการคํานวณเพ่ือดูการเปลี่ยนแปลงหลายวิธีโดยไดเลือกวิธีคํานวณมาทั้งหมดสองวิธีคือความตางและ

ความสัมพันธ 

นิยามที่ 2.ก จะคํานวณคาคะแนนจากการหาผลตางขนาดระหวางเวกเตอรพันธะกอนและหลังการ

เคล่ือนที่ของอะตอมซ่ึงจะไดเปนฟงกชันคะแนนตามสมการที่ 2.4  

𝑠[𝑣ௌ] =  ෍ ቚห𝐵ሬ⃑ ௜
ᇱห − ห𝐵ሬ⃑ ௜หቚ

ேಳ

୧ୀଵ

 (2.4) 

นิยามที่ 2.ข จะคํานวณจากการหาอัตราสวนของขนาดเวกเตอรพันธะกอนและหลังการเคล่ือนที่ของ

อะตอมซ่ึงจะไดเปนฟงกชันคะแนนตามสมการที่ 2.5 

𝑠[𝑣ௌ] =  ෍ ቤ
ห𝐵ሬ⃑ ௜

ᇱห

ห𝐵ሬ⃑ ௜ห
− 1ቤ

ேಳ

୧ୀଵ

 (2.5) 

3) หาคาคะแนนของโหมดการเคล่ือนไหวของโมเลกลุท่ีใชทดสอบที่ไดจากข้ันตอนที่ 1) จากฟงกชันคะแนน

สําหรับระบุโหมดการยืดที่พัฒนาในข้ันตอนที่ 2) (สมการท่ี 2.3, 2.4 และ 2.5) โดยใชโปรแกรม Microsoft 

Excel 2016 ชวยในการคํานวณ 
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4) เปรียบเทียบชุดคาคะแนนของโหมดการเคล่ือนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบจากแตละฟงกชันคะแนน

สําหรับระบุโหมดการยืดท่ีไดมาจากขั้นตอนที่  3) เพื่อเลือกฟงกชันคะแนนที่ เหมาะสมที่สุดในการระบุ

ลักษณะเฉพาะของโหมดการยืด โดยโหมดการเคล่ือนไหวที่เปนโหมดการยืดควรมีคาคะแนนที่สูงและโหมดการ

เคล่ือนไหวที่ไมไดเปนโหมดการยืดควรมีคาคะแนนที่ตํ่า และเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนในแตละ 

โหมดการเคล่ือนไหวกับคาคะแนนของโหมดการเคล่ือนไหวที่สูงท่ีสุดจากฟงกชันคะแนนเดียวกันเพื่อดู

ความสามารถในการแยกโหมดการยืดออกจากโหมดการเคลื่อนไหวอ่ืน ๆ 

 

5) พัฒนาพัฒนาโปรแกรมจากฟงกชันคะแนนของโหมดการยืดที่เลือกจากภาษาคอมพิวเตอร C++ โดยใช

โปรแกรม Code::Blocks ชวยในการเขียนโปรแกรมตามแผนดานลาง 

 

 
รูปท่ี 2.4 ผังพัฒนาโปรแกรมจากฟงกชันคะแนนของโหมดการยืดที่เลือกจากภาษาคอมพิวเตอร C++ 

 

6) ทดสอบโปรแกรมที่ไดกับโมเลกุลที่มีขนาดใหญขึ้นหรือมีรูปรางโมเลกุลตางกันไดแก HSO3
- , HPO4

2- 

และ N2O5 เพ่ือดูประสิทธิภาพการทํางานของโปรแกรม 

 

 

 

 



 

 

 

บทท่ี 3 

ผลการทดลองและอภิปรายผลการทดลอง 

 

3.1 การเปรียบเทียบคาคะแนนที่ไดจากนิยามแบบตาง ๆ เพ่ือเลือกฟงกชันคะแนนท่ีเหมาะสมในการระบุ

ลักษณะเฉพาะของโหมดการยืดของฟงกชันคลื่น 

หลังจากที่พัฒนาฟงกชันคะแนนเพ่ือระบุโหมดการยืดมาทั้งหมด 3 นิยามแลวคือฟงกชันคะแนนที่ 1 

ฟงกชันคะแนนที่ 2.ก และฟงกชันคะแนนที่  2.ข และนําไปใชหาคาคะแนนโหมดการยืดของโหมดการ

เคล่ือนไหวของโมเลกุลท่ีใชทดสอบ จึงนําคาคะแนนทั้งสามฟงกชันมาเปรียบเทียบกันเพ่ือเลือกนิยามที่

เหมาะสมท่ีสุดในการระบุลักษณะเฉพาะของโหมดการยืด คาคะแนนโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ

โมเลกุลตาง ๆ ที่ใชทดสอบจากแตละฟงกชันคะแนนไดตามตารางที่ 3.1, 3.2 และ 3.3 โดยคาคะแนนท่ีขีดเสน

ใตคือคาคะแนนที่สูงสุดจากนิยามน้ัน 

 

ตารางที ่3.1 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของH2O จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (𝑠[𝑣] ) 

I II III IV V VI VII VIII IX 

1 0.3333 0.3156 0.2652 0.0675 0.6983 0.7171 0.6132 0.5500 0.0000 

2.ก 0.2324 0.2874 0.3280 0.5563 0.7818 0.9942 0.1521 0.0488 0.0619 

2.ข 0.2422 0.2995 0.3418 0.5798 0.8148 1.0362 0.1585 0.0509 0.0645 

 

 
รูปท่ี 3.1 กราฟเปรียบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ H2O จากแตละฟงกชัน 

 

สําหรับการทดสอบนิยามสําหรับโหมดการยืดดวย H2O ไดผลวาท้ังสามนิยามใหคาคะแนนสูงสุดกับโหมด

การเคลื่อนไหว VI และ V ตามลําดับซึ่งทั้งสองโหมดเปนโหมดการยืดตามรูปที่ 2.1 แสดงวาทั้งสามนิยาม

สามารถใหคะแนนที่สูงกับโหมดการเคลื่อนไหวที่เปนโหมดการยืดได แตนิยามที่ 1 กลับใหคาคะแนนท่ีสูงกับ

โหมด VII และ VIII ท่ีเปนโหมดการเล่ือนที่แสดงวานิยามที่หน่ึงไมสามารถใหคาคะแนนที่ถูกตองกับโหมดอ่ืน ๆ 

ท่ีไมใชโหมดการยืด 
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ตารางที ่3.2 คาคะแนนการยืดสําหรับโหมดการเคล่ือนไหวของNO2
- จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามที่ 
คาคะแนนโหมดการยืด (𝑠[𝑣] ) 

I II III IV V VI VII VIII IX 

1 0.3313 0.5978 0.2338 0.3416 0.9066 0.9466 0.5982 0.0097 0.4633 

2.ก 0.1895 0.2158 0.4817 0.0963 0.8665 0.7748 0.2571 0.0357 0.1888 

2.ข 0.1548 0.1779 0.3937 0.0790 0.7057 0.6330 0.2101 0.0292 0.1542 

 

 
รูปท่ี 3.2 กราฟเปรียบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ NO2

- จากแตละฟงกชัน 

 

สําหรับการทดสอบนิยามสําหรับโหมดการยืดดวย NO2
- ผลที่ไดใกลเคียงกับผลการทดสอบดวย H2O คือ

ท้ังสามนิยามใหคาคะแนนสูงสุดกับโหมดการเคล่ือนไหว VI และ V ตามลําดับซึ่งทั้งสองโหมดเปนโหมดการยืด

ตามรูปท่ี 2.2 แตนิยามที่ 1 กลับใหคาคะแนนที่สูงกับโหมด II, VII และ IX ที่เปนโหมดการหมุนและการเล่ือนที่

ตามลําดับ นอกจากนี้จะเห็นวาคะแนนของนิยามที่ 2.ก และ 2.ข จะใหคาคะแนนที่ตํ่ากวาสําหรับโหมดการ

เคล่ือนไหว V และ VI 

 

ตารางที ่3.3 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของNO3
- จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (𝑠[𝑣] ) 

I II III IV V VI 

1 0.2587 0.2612 0.2579 0.4591 0.4579 0.1433 

2.ก 0.1055 0.2249 0.1366 0.3695 0.2361 0.4021 

2.ข 0.0854 0.1820 0.1083 0.2978 0.1918 0.3220 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (𝑠[𝑣] ) 

VII VIII IX X XI XII 

1 0.9862 0.9848 0.9995 0.5766 0.5901 0.0149 

2.ก 0.5363 0.6245 0.5222 0.0637 0.0669 0.0731 

2.ข 0.4279 0.4982 0.4168 0.0517 0.0547 0.0585 
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รูปท่ี 3.3 กราฟเปรียบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ NO3

- จากแตละฟงกชัน 
 

สําหรับการทดสอบนิยามสําหรับโหมดการยืดดวย NO3
- ผลที่ไดยังคงใกลเคียงกับผลการทดสอบดวย H2O 

และ NO3
- คือทั้งสามนิยามใหคาคะแนนสูงกับโหมดการเคลื่อนไหว VII, VIII และ IX ซ่ึงทั้งสามโหมดเปนโหมด

การยืดตามรูปที่ 2.3 โดยที่คะแนนของนิยามท่ี 2.ก และ 2.ข จะใหคาคะแนนที่ต่ํากวานิยามที่ 1 แตนิยามท่ี 1 

กลับใหคาคะแนนที่สูงกับโหมด X และ XI ที่เปนโหมดการเลื่อนที่ จากผลการทดสอบนิยามสําหรับโหมดการ

ยืดดวยโมเลกุลทดสอบทั้งสามโมเลกุลจึงสรุปวาฟงกชันที่ 1 ไมมีประสิทธิภาพมากพอที่จะแยกโหมดการยืด

ออกจากโหมดอ่ืน ๆ ไดจึงไมยอมรับฟงกชันที่ 1 เม่ือเปรียบเทียบคาคะแนนของฟงกชันท่ี 2.ก กับ 2.ข จะเห็น

วาในโหมดการเคล่ือนไหวเดียวกันเมื่อโมเลกุลมีขนาดใหญขึ้นคาคะแนนของฟงกชันที่ 2.ข จะมีคานอยกวาคา

คะแนนของฟงกชันที่ 2.ก จึงนําคาคะแนนของฟงกชันทั้งสองมาวิเคราะหโดยการนําคาคะแนนสูงสุดของโหมด

การเคล่ือนไหวจากนิยามเดียวกันมาหารเพื่อดูอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการ

เคล่ือนไหวจากแตละนิยามตามตารางที ่3.4, 3.5 และ 3.6 
 

ตารางที่ 3.4 เปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการเคล่ือนไหวของ H2O 

จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (𝑠𝑣 ) 

I II III IV V VI VII VIII IX 

2.ก 0.2338 0.2891 0.3299 0.5596 0.7864 1.0000 0.1530 0.04914 0.06234 

2.ข 0.2338 0.2891 0.3299 0.5596 0.7864 1.0000 0.1530 0.04914 0.06234 
 

 
รูปที่ 3.4 กราฟเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการเคล่ือนไหวของ H2O 

จากแตละฟงกชันคะแนน 
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ตารางที่ 3.5 เปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการเคล่ือนไหวของ NO2
- 

จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (𝑠[𝑣] ) 

I II III IV V VI VII VIII IX 

2.ก 0.2187 0.2490 0.5559 0.1112 1.0000 0.8942 0.2967 0.0412 0.2179 

2.ข 0.2194 0.2521 0.5579 0.1120 1.0000 0.8970 0.2978 0.0414 0.2184 

 

 
รูปที่ 3.5 กราฟเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการเคลื่อนไหวของ NO2

- 

จากแตละฟงกชันคะแนน 

 

ตารางที่ 3.6 เปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดโหมดการเคล่ือนไหวของ NO3
- จาก

แตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (𝑠[𝑣] ) 

I II III IV V VI 

2.ก 0.1690 0.3601 0.2187 0.5917 0.3781 0.6440 

2.ข 0.1715 0.3652 0.2175 0.5977 0.3850 0.6463 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (𝑠[𝑣] ) 

VII VIII IX X XI XII 

2.ก 0.8589 1.0000 0.8362 0.1020 0.1071 0.1171 

2.ข 0.8589 1.0000 0.8365 0.1037 0.1098 0.1175 
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รูปที่ 3.6 กราฟเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการยืดของโหมดการ

เคล่ือนไหวของ NO3
- จากแตละฟงกชันคะแนน 

 

จากรูปที่ 3.4, 3.5 และ 3.6 จะเห็นไดวาฟงกชันคะแนนท้ังสองมีอัตราสวนของคาคะแนนที่ใหในแตละ

โหมดเหมือนกัน แสดงวาฟงกชันทั้งสองมีประสิทธิภาพในการแยกโหมดการยืดไดดีเทากัน จึงสรุปไดวาฟงกชัน

คะแนน 2.ก และ 2.ข สามารถใชในการระบุสําหรับโหมดการยืดไดดี จึงทําใหตองมาพิจารณาวานิยามใดที่จะ

เหมาะสมกับการนํามาพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรตอไปโดยตัดสินจากจํานวณข้ันตอนในการคํานวณ 

ฟงกชันที่ 2.ข มีข้ันตอนในการคํานวณท่ีมากกวาฟงกชันที่ 2.ก ในสวนของการหารดวยขนาดเวกเตอรพันธะ

กอนการเคลื่อนท่ีของอะตอม จึงสรุปไดวาฟงกชันคะแนนท่ีเหมาะสมกับการนําไปพัฒนาเปนโปรแกรมคือ

ฟงกชันคะแนน 2.ก 

 

3.2 การพัฒนาโปรแกรมจากฟงกชันคะแนนของโหมดการยืด โดยใชภาษาคอมพิวเตอร C++ 

หลังจากเลือกฟงกชันคะแนนการยืดที่ เหมาะสมในหัวขอที่  3.1 แลว จึงนํามาพัฒนาเปนโปรแกรม

คอมพิวเตอรเพื่อการใชงานแบบอัตโนมัติที่รวดเร็วข้ึนโดยใชภาษาคอมพิวเตอร C++ ในการพัฒนาโปรแกรม 

นําโปรแกรมท่ีไดไปทดสอบเพ่ือหาวาโปรแกรมสามารถใชกับโมเลกุลที่มีขนาดใหญขึ้นอยาง HSO3
-, HPO4

2- 

และ N2O5 ไดหรือไม ขอมูลของโมเลกุลและโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลอยูในภาคผนวก ค. และผลที่ได

จากโปรแกรมคอมพิวเตอรเปนไปตามตารางที่ 3.7 – 3.9 และ รูปที่ 3.7 – 3.9 

 

ตารางที ่3.7 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของHSO3
- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 
โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

I II III IV V VI VII VIII 

𝑠[𝑣]  0.2256 0.0373 0.1558 0.1020 0.2010 0.2359 0.3256 0.4654 

 IX X XI XII XIII XIV XV 

𝑠[𝑣]  0.4431 0.4548 0.3598 0.5327 0.0731 0.0627 0.1126 
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รูปท่ี 3.7 กราฟคาคะแนนการยืดสาํหรับโหมดการเคล่ือนไหวของHSO3

- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 

จากผลการทดสอบกับ HSO3
- ตามตารางที่ 3.7 และรูปที่ 3.7 จะเห็นวาในโหมดที่ I – III , IV - VII และ 

XIII - XV  ซึ่งเปนโหมดการหมุน, การงอ และการเล่ือนท่ีตามลําดับมีคาคะแนนที่ต่ํา และโหมดที่ VIII - XIII มี

คาคะแนนสูงโดยที่โหมดท่ี IX - XIII เปนโหมดการยืดแตโหมดที่ VIII เปนโหมดการงอ แสดงวาโปรแกรมนี้ไม

สามารถใหคาคะแนนที่ถูกตองไดกับโหมดการเคลื่อนไหวที่เปนโหมดการส่ันบางโหมดของ HSO3
- 

 

ตารางที ่3.8 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของHPO4
2- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 
โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

I II III IV V VI VII VIII IX 

𝑠[𝑣]  0.1651 0.3194 0.0472 0.2015 0.1821 0.1374 0.3095 0.1479 0.1088 

 X XI XII XIII XIV XV XVI XVII XVIII 

𝑠[𝑣]  0.1469 0.5878 0.5244 0.4742 0.3883 0.3734 0.0693 0.0764 0.0699 

 

 
รูปท่ี 3.8 กราฟคาคะแนนการยืดสาํหรับโหมดการเคล่ือนไหวของHPO4

2- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 

จากผลการทดสอบกับ HPO4
2- ตามตารางท่ี 3.8 และรูปที่ 3.8 จะเห็นวาในโหมดที่ XI - XV ซ่ึงเปนโหมด

การยืดมีคาคะแนนที่สูง และโหมดอ่ืน ๆ ทีไมใชโหมดการยืดมีคาคะแนนตํ่า แสดงวาโปรแกรมนี้สามารถใหคา

คะแนนที่ถูกตองไดกับโหมดการเคล่ือนไหวของ HPO4
2- 
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ตารางที ่3.9 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของN2O5 จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 
โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

I II III IV V VI VII 

𝑠[𝑣]  0.0880 0.1213 0.1607 0.1378 0.1149 0.239 0.2062 

 VIII IX X XI XII XIII XIV 

𝑠[𝑣]  0.1229 0.2827 0.3631 0.3242 0.4039 0.1615 0.2163 

 XV XVI XVII XVIII XIX XX XXI 

𝑠[𝑣\]  0.1804 0.2764 0.3015 0.3678 0.0666 0.0827 0.1111 

 

 
รูปท่ี 3.9 กราฟคาคะแนนการยืดสาํหรับโหมดการเคล่ือนไหวของN2O5 จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 

จากผลการทดสอบกับ N2O5 ตามตารางที่ 3.9 และรูปที่ 3.9 จะเห็นวาในโหมดที่ I - III และ XIX - XXI  

ซ่ึงเปนโหมดการหมุนและการเล่ือนที่ตามลําดับจะมีคาคะแนนที่ตํ่า แตโหมดที่ IV - XVIII ท่ีเปนโหมดการส่ันมี

คะแนนที่ไลเล่ียกัน ทําใหไมสามารถแยกโหมดการยืดออกจากโหมดการส่ันโหมดอ่ืน ๆ ได แสดงวาโปรแกรมนี้

ไมสามารถใหคาคะแนนที่ถูกตองไดกับโหมดการเคลื่อนไหวที่เปนโหมดการส่ันบางโหมดของ N2O5 

 

จากผลการทดลองทั้งหมดสามารถสรุปไดวาโปรแกรมนี้สามารถใหคะแนนที่ถูกตองกับโหมดการเลื่อนที่

และโหมดการหมุนได แตไมสามารถใหคะแนนที่ถูกตองกับโหมดการส่ันบางโหมดของโมเลกุลขนาดใหญได จึง

จําเปนตองมีการศึกษาและพัฒนาตอไป 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

บทที่ 4 

สรุปผลการทดลอง 

 

งานวิจัยนี้ตองการหานิยามที่เหมาะสมของฟงกชันคะแนนจากการใชนิยามของโหมดการยืดแบบตาง ๆ 

เพ่ือใชบอกความเปนโหมดการยืดของชุดเวกเตอรของโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่สนใจ พรอมพัฒนา

เปนโปรแกรมคอมพิวเตอรดวยภาษาคอมพิวเตอร C++ ผลการทดลองสรุปวานิยามที่เหมาะสมท่ีสุดในการ

พัฒนาเปนฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุลคือการคํานวณที่เก่ียวของกับการเปลี่ยนแปลง

ความยาวพันธะในโมเลกุล โดยฟงกชันคะแนนจากนิยามน้ีเม่ือทดสอบกับโหมดการเคลื่อนไหวตาง ๆ ของ

โมเลกุลขนาดเล็กจะใหคาคะแนนท่ีสูงกับโหมดการเคลื่อนไหวที่คลายกับโหมดการยืดและใหคาคะแนนที่ต่ํากับ

โหมดการเคลื่อนไหวที่คลายกับโหมดปกติแบบอื่น ๆ เชน โหมดการเล่ือนท่ีและการหมุน เมื่อนําโปรแกรมที่

พัฒนาจากนิยามนี้มาทดสอบกับโมเลกุลที่มีขนาดใหญข้ึน พบวาโปรแกรมใหคาคะแนนที่ถูกตองกับโหมดการ

ยืด, การเลื่อนที่ และการหมุน แตยังไมสามารถใหคาคะแนนที่ถูกตองกับโหมดการสั่นบางโหมดได จึง

จําเปนตองมีการศึกษาและพัฒนาตอไป 
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ภาคผนวก ก. 

ขอมูลโครงสรางโมเลกุลที่ใชทดสอบกับนิยามของโหมดการยืด 

 

ขอมูลโครงสรางของ H2O 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง H2O ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอมที่

สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 𝑥 𝑦 𝑧 

O 0.0000 0.0665 0.0000 H1, H2 

H1 -0.7533 -0.5277 0.0000 O 

H2 0.7533 -0.5277 0.0000 O 

 

ขอมูลโครงสรางของ NO2
-
 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง NO2
- ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอมที่

สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 𝑥 𝑦 𝑧 

N 0.0000 0.4574 0.0000 O1, O2 

O1 1.0321 -0.1725 0.0000 N 

O2 -1.0321 -0.2279 0.0000 N 

 

ขอมูลโครงสรางของ NO3
- 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง NO3
- ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอมที่

สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 𝑥 𝑦 𝑧 

N 0.02407 -0.03105 -0.01485 O1, O2, O3 

O1 1.19286 -0.3824 0.00463 N 

O2 -0.25827 1.21629 0.00401 N 

O3 -0.95566 -0.80671 0.00436 N 
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ภาคผนวก ข. 

โปรแกรมคอมพิวเตอรจากฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยดืของโมเลกุล 
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ภาคผนวก ค. 

ขอมูลโครงสรางโมเลกุลและโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบกับโปรแกรมฟงกชันคะแนน

สําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุล 

 

ขอมูลโครงสรางโมเลกุลท่ีใชทดสอบกับโปรแกรมฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุล 

 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง HSO3
- ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอม

ที่สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 𝑥 𝑦 𝑧 

S 0.0000 0.0000 0.0000 H, O1, O2, O3 

H -0.8003 0.2043 1.0174 S 

O1 1.419 0.0297 0.5906 S 

O2 -0.214 0.9910 -1.0501 S 

O3 -0.3056 -1.3536 -0.4858 S 

 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง HPO4
2- ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และ

อะตอมที่สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมท่ีสราง

พันธะดวยกัน 𝑥 𝑦 𝑧 

P 2.7359 4.8247 -4.5923 O1, O2, O3, O4 

O1 4.2623 4.8152 -4.3512 P 

O2 2.1126 3.4089 -4.7127 P 

O3 2.3383 5.8079 -5.6779 P 

O4 2.0027 5.5375 -3.1830 P, H 

H 1.0781 5.2654 -3.2290 O4 
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ตารางที่ขอมูลโครงสราง N2O5 ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอมที่

สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 𝑥 𝑦 𝑧 

O1 3.6807 -0.3307 -0.153 N1, N2 

N1 3.5697 0.4325 0.9942 O1 

O2 4.5753 0.8665 1.4194 N1 

O3 2.4561 0.5099 1.3425 N1 

N2 4.7541 -0.0084 -1.0013 O1 

O4 5.3544 -0.9853 -1.2359 N2 

O5 4.8955 1.1703 -1.2652 N2 
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ขอมูลโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบกับโปรแกรมฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืด

ของโมเลกุล 

ตารางทีโ่หมดการเคล่ือนไหวของ HSO3
- ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT 

เวกเตอรการ

เคล่ือนท่ี 

โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

I II III IV V VI VII VIII 

S 

𝑥 -0.00326 0.010259 -0.00126 0.040961 -0.17978 0.001774 -0.47601 0.395005 

𝑦 -0.00183 -0.02182 -0.00068 -0.18281 -0.04536 0.004776 -0.39984 -0.47798 

𝑧 -0.0142 0.001939 0.004853 -0.00022 -0.00633 -0.33609 -0.01594 0.013785 

H 
𝑥 -0.00323 0.010488 -0.00133 0.04228 -0.1854 0.00685 0.598553 -0.50064 

𝑦 -0.00197 -0.0223 -0.00066 -0.18829 -0.04675 -9.9E-05 0.49729 0.597342 

𝑧 -0.01418 0.001724 0.004855 -0.00215 -0.00517 -0.33579 0.016706 -0.00553 

O1 

𝑥 0.089576 -0.17913 -0.01343 -0.17445 -0.14315 0.106423 -0.06145 0.030074 

𝑦 0.079841 0.662846 0.001895 0.649082 -0.04356 0.026892 -0.01011 0.020896 

𝑧 0.820896 -0.07141 -0.0802 0.008631 0.115545 0.454337 0.00964 -0.0008 

O2 
𝑥 -0.02943 -0.32976 0.189148 0.416479 0.367012 -0.09309 0.004158 0.047322 

𝑦 -0.12164 -0.39633 0.062239 0.266608 0.510125 0.076119 0.01569 -0.04268 

𝑧 -0.44616 -0.07473 -0.65019 0.127547 -0.04847 0.504378 -0.00164 0.016111 

O3 

𝑥 -0.04371 0.456108 -0.16911 -0.44459 0.658588 -0.03739 -0.00538 -0.02288 

𝑦 0.05141 -0.15503 -0.06074 -0.02084 -0.24601 -0.11347 -0.05558 -0.04042 

𝑧 -0.30335 0.137028 0.706144 -0.13015 -0.0415 0.52212 -0.00977 -0.0028 

เวกเตอรการ

เคล่ือนท่ี 

โหมดการเคล่ือนไหวท่ี 

IX X XI XII XIII XIV XV 

S 
𝑥 0.604457 0.136269 -0.00429 0.053612 0.443072 -0.00755 -0.0085 

𝑦 -0.13519 0.595057 0.002317 -0.02898 0.008241 0.449866 0.00462 

𝑧 0.060094 -0.02658 0.056886 -0.71157 -0.00613 0.004284 0.610239 

H 
𝑥 0.40945 0.091768 -0.00128 0.002911 0.42265 -0.00691 0.000194 

𝑦 -0.08942 0.404981 0.009607 -0.02193 0.008098 0.430212 -0.00405 

𝑧 -0.04619 0.031301 -0.28662 0.654324 0.005234 -0.00685 0.610897 

O1 
𝑥 -0.44042 -0.25425 -0.5337 -0.16011 0.563173 0.069046 -0.04192 

𝑦 -0.13948 -0.01998 -0.13956 -0.04187 0.082776 0.285909 -0.01053 

𝑧 0.069404 0.036209 0.072746 0.021823 -0.03967 -0.01041 0.284744 

O2 
𝑥 -0.31284 0.233655 0.407511 0.064126 0.429989 -0.16389 0.033825 

𝑦 0.332533 -0.15826 -0.38394 -0.06042 -0.14948 0.41836 -0.03212 

𝑧 -0.07053 0.044368 0.08157 0.012836 0.033798 -0.03223 0.288758 

O3 
𝑥 0.046713 -0.13728 0.131755 0.039456 0.288138 0.070829 0.010889 

𝑦 -0.03348 -0.52831 0.511577 0.1532 0.087694 0.562112 0.044751 

𝑧 -0.00073 -0.08544 0.075416 0.022585 0.013261 0.042858 0.28927 
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รูปแสดงโหมดการเคลื่อนไหวของ HSO3

- ท่ีไดมาจากโปรแกรม EMIT 
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รูปแสดงโหมดการเคลื่อนไหวของ HPO4

2- ท่ีไดมาจากโปรแกรม EMIT 
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รูปแสดงโหมดการเคลื่อนไหวของ N2O5 ท่ีไดมาจากโปรแกรม EMIT 
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