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บทคัดยอ 

โหมดปกติของโมเลกุลเปนรูปแบบการเคลื่อนไหวของโมเลกุล ซึ่งสามารถแบงเปนการเลื่อนท่ี การหมุน และ

การสั่น ซึ่งรูปแบบการส่ันของโมเลกุลนั้นยังสามารถจําแนกไดอีกเปนหลายประเภท เชน การยืดและการงอเปน

ตน โดยปกติจะจําแนกโหมดการเคลื่อนไหวเปนโหมดปกติรูปแบบใดไดจากการสังเกต ซึ่งถาโมเลกุลมีขนาด

ใหญขึ้นก็จะสังเกตไดยากขึ้น จึงไดพัฒนารูปแบบสมการมาคํานวณคาคะแนนเพื่อใชใชในการจําแนกโหมดการ

เคลื่อนไหววาเปนโหมดปกติรูปแบบใด ในงานวิจัยนี้ผูวิจัยตองการพัฒนาฟงกชันคะแนนเพ่ือจําแนกโหมดการ

ยืดของโมเลกุลจากการใชนิยามแบบตาง ๆ โดยทดสอบกับโมเลกุลขนาดเล็กอยาง H2O, NO2
- และ NO3

- 

พรอมพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรดวยภาษา C++ ผลการวิจัยไดวานิยามที่เหมาะสมกับการพัฒนา

ฟงกชันคะแนนเพ่ือระบุโหมดการยืดของโมเลกุล คือ การเปลี่ยนแปลงความยาวพันธะในโมเลกุลจึงนําสมการ

ฟงกชันคะแนนที่ไดไปพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรสําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุลซึ่งสามารถนําไปใช

กับโมเลกุลที่ใหญข้ึนอยาง HPO4
2- และ N2O5 ได สรุปจากงานวิจัยนี้ไดวาสามารถพัฒนาฟงกชันคะแนนเพ่ือ

ระบุโหมดการยืดของโมเลกุลและพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรไดสําเร็จ แตคะแนนที่ไดยังไมสามารถแยก

โหมดการยืดออกจากโหมดการงอไดอยางสมบูรณ 
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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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รูปที่ 3.7 กราฟคาคะแนนการยืดสําหรับโหมดการเคลื่อนไหวของHSO3
- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 19 

รูปที่ 3.8 กราฟคาคะแนนการยืดสําหรับโหมดการเคลื่อนไหวของHPO4
2- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 19 

รูปที่ 3.9 กราฟคาคะแนนการยืดสําหรับโหมดการเคลื่อนไหวของN2O5 จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 20 
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สารบัญสมการ 

สมการท่ี หนา 

สมการที่ 1.1 วิธีดําเนินการโพรเจกตชัน 2 

สมการที่ 1.2 สมการความสัมพันธระหวางเทนเซอรโมเมนตเชิงมุม โมเมนตัมเชิงมุม และความเร็ว-

เชิงมุม 

 

4 

สมการที่ 1.3 ฟงกชันคะแนนสําหรบัระบุโหมดการเลื่อนที่ 6 

สมการที่ 1.4 ฟงกชันคะแนนสําหรบัระบุโหมดการหมุน 6 

สมการที่ 2.1 ฟงกชันคะแนนสําหรบัระบุโหมดการยืดของอะตอมลอมรอบจากนิยามที่ 1 10 

สมการที่ 2.2 ฟงกชันคะแนนสําหรบัระบุโหมดการยืดของอะตอมกลางจากนิยามท่ี 1 12 

สมการที่ 2.3 ฟงกชันคะแนนสําหรบัระบุโหมดการยืดจากนิยามที่ 1 12 

สมการที่ 2.4 ฟงกชันคะแนนสําหรบัระบุโหมดการยืดจากนิยามที่ 2.ก 12 

สมการที่ 2.5 ฟงกชันคะแนนสําหรบัระบุโหมดการยืดจากนิยามที่ 2.ข 12 
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สัญลักษณและคํายอ 

𝑅௫  โหมดการหมุนรอบแกน X 

𝑅௬  โหมดการหมุนรอบแกน Y 

𝑅௭ โหมดการหมุนรอบแกน Z 

𝑇௫  โหมดการเล่ือนท่ีตามแกน X 

𝑇௬  โหมดการเล่ือนท่ีตามแกน Y 

𝑇௭  โหมดการเล่ือนท่ีตามแกน Z 

𝑣 โหมดการยืด 

𝑣௦ โหมดการยืดแบบสมมาตร 

𝑣௦ โหมดการยืดแบบอสมมาตร 

𝛿 โหมดการงอ 

𝑑 เวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอม 

�⃑�  เวกเตอรตําแหนงของอะตอมกอนการเคลื่อนที่ 

�⃑�
ᇱ เวกเตอรตําแหนงของอะตอมหลังการเคล่ือนท่ี 

𝐵ሬ⃑  เวกเตอรพันธะกอนการเคลื่อนที่ของอะตอม 

𝐵ሬ⃑ ᇱ เวกเตอรพันธะหลังการเคลื่อนที่ของอะตอม 

𝑄  เวกเตอรแกนหลัก 

𝑠ൣ𝑇ொ൧ คาคะแนนโหมดการเลื่อนที่ 

𝑠ൣ𝑅ொ൧ คาคะแนนโหมดการหมุน 

𝑠[𝑣] คาคะแนนโหมดการยืด 

𝑠[𝑣].. คาคะแนนโหมดการยืดของอะตอมกลาง 

𝑠[𝑣]்.. คาคะแนนโหมดการยืดของอะตอมลอมรอบ 

𝑚 มวลอะตอม 

𝑁 จํานวนอะตอม 

𝑁.. จํานวนอะตอมกลาง 

𝑁்.. จํานวนอะตอมลอมรอบ 

𝑁ொ จํานวนอะตอมที่ผานแกนหลัก 

𝑁 จํานวนพันธะ 

𝐿 โมเมนตัมเชิงมมุ 

𝐼 เทนเซอรโมเมนตความเฉ่ือย 

𝜔 ความเร็วเชงิมุม 

  



 

 

บทที่ 1 

บทนํา 

 

1.1 ความเปนมาและความสําคัญของปญหา 

โหมดปกติ (normal mode) ของโมเลกุลเปนรูปแบบการเคลื่อนไหวโดยทั่วไปของโมเลกุล ซึ่งสามารถแบงเปน

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

สามารถจําแนกไดอีกเปนหลายประเภท เชน การยืด (stretching) และการงอ (bending) เปนตน  โดยทั่วไป

เราสามารถระบุโหมดปกติวาเปนรูปแบบใดไดจากฟงกชันคลื่น (wavefunction) ที่หาไดของโหมดปกติสําหรับ

โมเลกุลนั้น ๆ ซึ่งในปจจุบันมีวิธีการหาอยูหลายวิธี เชน วิธีตัวดําเนินการโพรเจกตชัน (Projection Operator 

Method หรือ POM) จากทฤษฎีกลุม (Group Theory) ซึ่งหาฟงกชันคลื่นของโหมดปกติจากตัวแทนที่ลดทอน

ไมได  (Irreducible representation)  [1], การคํานวณโดยใชโปรแกรม Gaussian[2] หรือการหารูปแบบ

โดยประมาณของโหมดปกติจาก ไอเกนฟงกชัน (eigenfunction) ของเทนเซอรโมเมนตความเฉ่ือยแบบขยาย 

(Expanded Moment of Inertia Tensor หรือ EMIT) [3]  เมื่อมีรูปแบบการเคลื่อนที่ที่หาไดไมวาจากวิธีการ

ใด สามารถสังเกตไดวาโหมดหน่ึง ๆ ที่สนใจนั้นคลายโหมดปกติรูปแบบใด  ทวาในโมเลกุลท่ีมีขนาดใหญ 

เวกเตอรการเคล่ือนท่ีของอะตอมก็ยอมมีจํานวนมากขึ้นดวย ทําใหสังเกตและระบุชนิดของการเคลื่อนที่ไดยาก  

ดวยเหตุนี้จึงไดมีความพยายามในการพัฒนาฟงกชันคะแนน (scoring function) ซึ่งคํานวณคาคะแนนจาก

รูปรางของโมเลกุลและชุดเวกเตอรการเคลื่อนที่ของอะตอม มาใชระบุลักษณะพิเศษหรือรปูแบบการเคลื่อนที่ที่

โหมดการเคลื่อนที่นั้น ๆ แสดงอยู [3] N. Paiboonvorachat และ V. Vchirawongkwin[3] ไดพัฒนาฟงกชัน

คะแนนเพ่ือระบุโหมดการเล่ือนท่ีและการหมุนแลว แตยังไมมีฟงกชันคะแนนเพ่ือระบุโหมดการสั่นของโมเลกุล 

ผูวิจัยจึงสนใจที่จะพัฒนาฟงกชันคะแนนเพ่ือจําแนกโหมดการสั่นของโมเลกุล ทําใหฟงกชันชุดนี้สมบูรณและ

สามารถนําไปใชระบุชนิดของโหมดไดอยางถูกตองและแมนยําโดยอัตโนมัติ โดยในงานวิจัยนี้เปนการพัฒนา

ฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการยืดของโมเลกุล  
 

1.2 วัตถุประสงคและขอบเขตของการวิจัย 

พัฒนาฟงกชันคะแนนจากนิยามที่เหมาะสมสําหรับระบุลักษณะพิเศษสําหรับการยืดของโมเลกุลและ

ทดสอบนิยามของโหมดการยืดโดยตองการใหฟงกชันคะแนนนี้สามารถแยกโหมดการยืดออกจากโหมดการ

เคลื่อนไหวอื่น ๆ ไดโดยเฉพาะโหมดอ่ืน ๆ ในโหมดการส่ันเชนโหมดการงอ โมเลกุลท่ีใชทดสอบคือ H2O, NO2
- 

และ NO3
-
 และพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรแลวทดสอบโปรแกรมกับโมเลกุลที่มีขนาดใหญขึ้นหรือมีรปูราง

โมเลกุลตางกันไดแก HSO3
- , HPO4

2- และ N2O5 
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1.3 ทฤษฎทีี่เก่ียวของ 

โหมดปกติของโมเลกุล (Normal modes) 

    โดยปกติโมเลกุลจะมีการเคล่ือนไหวในพ้ืนที่ 3 มิติ ซ่ึงสามารถแบงออกไดเปนการเล่ือนที่ในทิศทางของ

แกนหลัก (principal axes) ท้ัง 3 ทิศทางเรียกวาโหมดการเล่ือนท่ี (translation mode) โดยอะตอมทุก

อะตอมในโมเลกุลตองเคลื่อนที่ไปในทิศทางเดียวกัน การหมุนของโมเลกุลรอบแกนหลักเรียกวาโหมดการหมุน 

(rotation mode) โดยอะตอมท่ีอยูลอมรอบแกนหมุนตองเคล่ือนที่ต้ังฉากกับเสนระยะหางจากแกนหมุน และ

การเคล่ือนท่ีของอะตอมในโมเลกุลไปในทิศทางตาง ๆ โดยไมข้ึนกับแกนหลักเรียกวาโหมดการส่ัน (vibration 

mode) [1, 3]  

ในโหมดการส่ัน โมเลกุลจะมีการเคล่ือนท่ีซ่ึงมีการเปล่ียนแปลงความยาวพันธะหรือมุมระหวางพันธะโดยไม

ทําใหเกิดการเคล่ือนที่ศูนยกลางมวล (center of mass) หรือโมเมนตัมเชิงมุมกับโมเลกุล แสดงวาไมมีการ

เล่ือนที่หรือการหมุนเกิดขึ้นกับโมเลกุล[1] โดยโหมดการส่ันสามารถแบงไดหลายชนิดเชน โหมดการยืด 

(stretching mode) และโหมดการงอ (bending mode) เปนตน 

การอธิบายโหมดการยืดของโมเลกุลมีอยูหลายแบบ เชน M.E. Starzak[4] ไดอธิบายวาโมเลกุลที่มีการยืด

นั้นอะตอมลอมรอบของโมเลกุลจะเคล่ือนที่ไปตามแนวพันธะท่ีอยูบนอะตอมนั้นและอะตอมกลางท่ีเหลือจะ

เคลื่อนที่ไปในทิศทางที่ทําใหจุดศูนยการมวลของโมเลกุลนั้นยังคงอยูในตําแหนงเดิมตามรูปท่ี 1.1 หรือนิยามที่

เปนที่รูจักกันอยางการดูการเปล่ียนแปลงความยาวพันธะในโมเลกุลเปนตน  

สําหรับนิยามของโหมดการงอจะแตกตางจากโหมดการยืดคือ โมเลกุลจะไมมีการเปล่ียนแปลงความยาว

ของพันธะแตจะมีการเปลี่ยนแปลงมุมระหวางพันธะในโมเลกุลแทน 

 
รูปท่ี 1.1 โหมดการยดืของโมเลกุลตามคําอธิบายของ M.E. Starzak 
 

วิธีตัวดาํเนนิการโพรเจกตชัน (Projection Operator Method หรือ POM)[1] 

เปนตัวดําเนินการที่ใชสรางเวกเตอรความหมายใหมจากเวกเตอรฐาน (basis vector) ชุดหนึ่ง ๆ และ

ตัวแทนท่ีลดทอนไมได (Irreducible representation) ซึ่งหามาจากตารางลักษณ (character table) สําหรับ

พอยทกรุป (point group) ของโมเลกุล โดยการหาเวกเตอรการเคลื่อนที่ของอะตอมจะคํานวณจาก

ความสัมพันธของโพรเจกตชันโอเปอรเรเตอรกับตัวดําเนินการสมมาตร (symmetry operator) ตามสมการ 

𝑃௫ =  ൣ𝜒൫𝑅൯𝑅൧�⃑�

ோ

 (1.1) 

โดย 𝑃௫ คือ ตัวดําเนินการโพรเจกตชัน, �⃑� คือ พิกัดหรือเวกเตอรฐานที่ใช, 𝜒(𝑅) คือ คาแรกเตอรของตัว

ดําเนินการสําหรับตัวแทนที่ลดทอนไมไดและ 𝑅 คือ ตัวดําเนินการสมมาตร ซึ่งวิธีนี้สามารถใชหาเวกเตอรการ

เคล่ือนที่ของอะตอมตาง ๆ ในโมเลกุลของโหมดปกติชนิดตาง ตัวอยางเชน H2O มีโครงสรางตามรูปที่ 1.2 มี  

พอยทกรุปเปน C2v มีตารางคาแรคเตอรตามตารางท่ี 1.1  
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รูปท่ี 1.2 โครงสรางของ H2O ประกอบดวยเวกเตอรพันธะ 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 ถัดไปเปนการหาเวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอมโดยการสราง Symmetry adapted linear 

combination (SALC) โดยวิธีใชตัวดําเนินการโพรเจกตชัน โดยเลือกเวกเตอรใดเวกเตอรหนึ่งมาเปนเวกเตอร

ฐานแลวนําไปหาเวกเตอรใหมโดยใชตัวดําเนินการสมมาตร สุดทายใชตัวดําเนินการโพรเจกตชันเปล่ียน

เวกเตอรฐานใหไดเวกเตอรใหม เชนการสราง SALC จากเวกเตอรฐาน 𝑟ଵ เปนไปตามรูปที่ 1.3 และตารางที่ 

1.2 
 

 
รูปท่ี 1.3 การเปลี่ยนแปลงของเวกเตอรพันธะโดยใชตัวดําเนินการสมมาตร 

 

ตารางที ่1.2 วิธีตัวดําเนนิการโพรเจกตชันของ C2V สําหรับเวกเตอรฐาน 𝑟ଵ 

 𝐸 𝐶ଶ 𝜎௩ 𝜎𝑣′ Sum Normalize 

𝐴ଵ𝑅𝑟ଵ 1(�⃑�ଵ) 1(�⃑�ଶ) 1(�⃑�ଶ) 1(�⃑�ଵ) 2(𝑟ଵ +  �⃑�ଶ) 
1

√2
(𝑟ଵ +  �⃑�ଶ) 

𝐴ଶ𝑅𝑟ଵ 1(�⃑�ଵ) 1(�⃑�ଶ) −1(𝑟ଶ) −1(�⃑�ଵ) 0 0 

𝐵ଵ𝑅𝑟ଵ 1(�⃑�ଵ) −1(𝑟ଶ) 1(�⃑�ଶ) −1(�⃑�ଵ) 0 0 

𝐵ଶ𝑅𝑟ଵ 1(�⃑�ଵ) 1(�⃑�ଶ) 1(�⃑�ଶ) 1(�⃑�ଵ) 2(𝑟ଵ −  �⃑�ଶ) 
1

√2
(𝑟ଵ −  �⃑�ଶ) 
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เมื่อนํา SALC มาดูในโมเลกุลเราจะไดโหมดการเคล่ือนไหวจากเวกเตอรฐาน 𝑟ଵ ทั้งหมด 2 โหมดจาก

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

การยืดแบบอสมมาตร (𝑣௦) 
 

 
รูปท่ี 1.4 โหมดการยดืของ H2O จาก SALC ที่คํานวณจากเวกเตอรฐาน 𝑟ଵ 

 

แตวิธีนี้ทําไดยากในโมเลกุลขนาดใหญเพราะมีตัวดําเนินการสมมาตรที่มากขึ้นทําใหตองใชเวลาในการ

คํานวณมากขึ้น 

 

เทนเซอรโมเมนตความเฉื่อยแบบขยาย (Expanded moment of inertia tensor หรือ EMIT) [3] 

การศึกษาโมเลกุลดวยคอมพิวเตอรใชการคํานวณเทนเซอรโมเมนตความเฉ่ือย (Moment of inertia 

tensor หรือ MIT, 𝐼) ซ่ึงเปนการคํานวณระหวางโมเมนตมัเชิงมุม (𝐿ሬ⃑ ) กบัความเร็วเชิงมุม (𝜔ሬሬ⃑ ) 

𝐿ሬ⃑ = 𝐼 ∙ 𝜔ሬሬ⃑  (1.2) 

ซ่ึงขอมูลที่ไดมีเฉพาะขอมูลของโมเลกุลเทานั้น ปกติ MIT จะประกอบดวย 3 ตัวแปรอิสระ (degrees of 

freedom) เมื่อพิจารณาองคประกอบยอยของแตละอะตอม MIT จะถูกขยายใหเปนตัวแปรอิสระจํานวน 3N 

เรียกสวนที่ถูกขยายนี้วาเทนเซอรโมเมนตความเฉ่ือยแบบขยาย (Expanded moment of inertia tensor 

หรอื EMIT) ซึ่งขอมูลที่ไดสามารถนําไปใชหาไอเกนฟงกชัน (eigenfunction) ซึ่งสามารถนําไปแปลงเปนขอมูล

โหมดการเคล่ือนไหว (motion mode) ของโมเลกุล ในขอมูลโหมดการเคล่ือนไหวประกอบดวยเวกเตอรโหมด

การเคลื่อนไหวขนาด 3N มิติ เปนจํานวน 3N โหมด เม่ือ N คือจํานวนอะตอมในโมเลกุล ในเวกเตอรโหมดการ

เคล่ือนไหวจะประกอบดวยเวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอมแตละอะตอมในโมเลกุลซ่ึงสามารถนําไปเขียน

แสดงในโครงสรางโมเลกุลเพื่อทําใหเห็นภาพรวมของโหมดการเคลื่อนไหวนั้นได ตัวอยางเชน CO ตามตารางที ่

1.3 และรูปที่ 1.5 โดย 𝑑 คือเวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอม 𝑎 
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ตารางที่ 1.3 ขอมูลโหมดการเคลื่อนไหวของ CO จาก EMIT มีท้ังหมด 6 โหมด โดยในโหมดการเคล่ือนไหว

ประกอบดวยเวกเตอรการเคลื่อนที่ของ C และ O ตามลําดับ 

เวกเตอรการ

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 โดยนําเวกเตอรการเคล่ือนที่ของ C และ O จากตารางที่ 

1.3 แสดงในโครงสรางโมเลกุลเดียวกัน ทําใหเห็นการเคล่ือนไหวที่แตกตางกัน 

 

ยกตัวอยางเชนโหมดที่ III ประกอบดวยเวกเตอรการเคล่ือนที่ของ C = (1, 0, 0) และ O = (0, 0, 0) แสดง

วา C เคล่ือนที่ไปทางขวาตามแนวแกน 𝑋 ในขณะที่ O กําลังอยูนิ่ง หรือโหมดที่ V ประกอบดวยเวกเตอรการ

เคล่ือนท่ีของ C = (0, 0.6815, 0) และ O = (0, 0.7318, 0) แสดงวา ท้ัง C และ O เคลื่อนที่ขึ้นดานบนตาม

แนวแกน Y 

การหาโหมดการเคลื่อนไหวจาก EMIT สามารถทําไดงายเมื่อเทียบกับ POM และในโมเลกุลขนาดเล็ก 

EMIT จะใหโหมดการเคลื่อนไหวท่ีใกลเคียงกับโหมดปกติ แตมีขอเสียคือถาโมเลกุลที่คํานวณมีขนาดใหญโหมด

การเคลื่อนไหวที่ไดอาจไมใกลเคียงกับรูปแบบของโหมดปกติตามนิยาม 
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ฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการเลื่อนท่ีและการหมนุ[3] 

ฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการเล่ือนที่พัฒนามาจากแนวคิดท่ีวาในโหมดการเล่ือนที่อะตอมทุกอะตอมใน

โมเลกุลจะตองเคลื่อนที่ไปในทิศทางเดยีวกันทั้งหมด คะแนนที่ไดจึงมาจากการหาคาเฉล่ียของผลคูณเชิงสเกลาร 

(dot product) ระหวางทิศทางของเวกเตอรการเคล่ือนท่ีของอะตอมในโมเลกุลท้ังหมดกับเวกเตอรแกนหลักที่

กําลังสนใจโดยการหาทิศทางเวกเตอรตองนอรมัลไลซ (normalize) เวกเตอรโดยการหารดวยขนาดของ

เวกเตอรนั้น ถาคะแนนเทากับ 1 หรือ -1 แสดงวาอะตอมทุกอะตอมในโมเลกุลเลื่อนที่ไปในทิศทางเดียวกันหรือ

ทิศทางตรงกันขามกับแกนหลัก จะไดฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการเลื่อนท่ีตามสมการท่ี 1.4 โดย 𝑄  คือ

เวกเตอรแกนหลัก 𝑋, 𝑌 หรือ 𝑍 

𝑠ൣ𝑇ொ൧ =
1

𝑁


𝑑

ห𝑑ห

ே

ୀଵ

∙ 𝑄,  (1.3) 

ฟงกชันคะแนนการหมุนพัฒนามาจากแนวคิดที่ในหนึ่งโหมดการหมุนทุกอะตอมในโมเลกุลจะตองเคลื่อนที่

รอบแกนหลักที่สนใจ คะแนนที่ไดจึงมาจากการคํานวณอะตอมที่อยูรอบแกนและไมคํานวณอะตอมที่ผานแกน

นั้น ๆ  ทิศทางของเวกเตอรการเคลื่อนที่ของอะตอมเหลานั้นตองต้ังฉากกับเวกเตอรซ่ึงบอกระยะหาง (ที่สั้น

ท่ีสุด) ของอะตอมจากแกนนั้น ๆ 

 
รูปท่ี 1.6 การหมุนของโมเลกุลบนแกน 𝑍 

 

การหาคะแนนจึงมาจากการหาผลคูณเชิงเวกเตอร (cross products) ระหวางทิศทางเวกเตอรตําแหนง

ของอะตอมแลวกับทิศทางเวกเตอรการเคล่ือนที่ของอะตอม การหาเวกเตอรตําแหนงของอะตอมที่ยายจุด

กําเนิดแลวทําโดยการลบกับโพรเจกชัน (projection) เวกเตอรตําแหนงของอะตอมบนแกนหลัก ผลคูณ

เวกเตอรท่ีไดจะเปนเวกเตอรที่ต้ังฉากกับเวกเตอรที่ใชคํานวณทั้งสองซ่ึงจะขนานกับเวกเตอรแกนหลักที่สนใจ 

แลวนําเวกเตอรที่ไดมาหาผลคูณเชิงสเกลารกับเวกเตอรแกนหลัก แลวนําคะแนนจากแตละอะตอมมาหา

คาเฉลี่ย ถาคะแนนที่ไดเทากับ 1 หรือ -1 แสดงวาโมเลกุลหมุนไปในทิศทางทวนเข็มนาฬิกาหรือทิศทางตาม

เข็มนาฬิการอบแกนหลัก จะไดฟงกชันคะแนนสําหรับโหมดการหมุนตามสมการท่ี 1.5 โดย 𝑟 คือเวกเตอรของ

ตําแหนงของอะตอม 𝑎 และ 𝑁ொ คือจํานวนอะตอมที่อยูบนแกนหลัก 𝑄 

𝑠ൣ𝑅ொ൧ =
1

𝑁 − 𝑁ொ
 ൭

𝑟 − 𝑝𝑟𝑜𝑗ொ�⃑�

|𝑟 − 𝑝𝑟𝑜𝑗ொ�⃑�|
×

𝑑

ห𝑑ห
൱ ∙ 𝑄

ே

ୀଵ

 (1.4) 

 

 



 

 

บทที่ 2 

การทดลอง 

 

2.1 อุปกรณและเคร่ืองมือ 

โปรแกรมการคํานวณ Expanded Moment of Inertia Tensor (EMIT) 

โปรแกรม Code::Blocks 

โปรแกรม Microsoft Excel 2016 

 

2.2 ขั้นตอนการทดลอง 

ในการทดลองนี้ ตองการหานิยามที่เหมาะสมสําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุลโดยนํานิยามโหมดการ

ยืดมาแปลงเปนสมการเชิงคณิตศาสตร แลวนําฟงกชันคะแนนที่ไดมาพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอร  

การทดลองนี้เริ่มตนจากการสรางโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบจากโปรแกรมการคํานวณ 

EMIT แลวนําโหมดการเคลื่อนไหวที่ไดมาพิจารณาตามนิยามวามีโหมดใดที่ใกลเคียงโหมดการยืด หลังจากน้ัน

จึงพัฒนาฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืดขึ้นมาจากนิยามตาง ๆ ที่ไดศึกษามา แลวจึงหาคาคะแนนของ

โหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลท่ีใชทดสอบโดยใชฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืดที่พัฒนาขึ้นมา นํา

ชุดคาคะแนนที่ไดมาเปรียบเทียบกันเพ่ือเลือกนิยามท่ีเหมาะสมที่สุดตอการใชระบุโหมดการยืด นําฟงกชัน

คะแนนที่เลือกมาพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอร สุดทายนําโปรแกรมที่ไดมาทดสอบกับโมเลกุลที่มีขนาด

ใหญข้ึน 

 

1) สรางโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบจากโปรแกรม EMIT จากโครงสรางโมเลกุลเพ่ือใชเปน

ขอมูลตั้งตนในการทดสอบฟงกชันคะแนนที่พัฒนาขึ้น โดยโมเลกุลที่ใชทดสอบคือโมเลกุลที่มีขนาดเล็กเนื่องจาก

สามารถสังเกตไดงายวาโหมดการเคลื่อนไหวที่สรางขึ้นมานั้นตรงกับโหมดปกติใดตามนิยาม โมเลกุลสําหรับ

ทดสอบที่เลือกมาใชในการพิจารณาความเหมาะสมของนิยามไดแก H2O, NO2
- และ NO3

- โดยสังเกตวาโหมด

การเคลื่อนไหวใกลเคียงกับโหมดปกติใดเมื่อเทียบกับนิยาม ไดผลตามตารางที่ 2.1 - 2.3 และรูปท่ี 2.1 – 2.3 

สําหรับโมเลกุลที่ใชทดสอบกับโปรแกรมคอมพิวเตอรดูไดในภาคผนวก 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 𝑣௦  คือโหมดการยืดแบบสมมาตรและอสมมาตร 
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ตารางที่  2.1 โหมดการเคลื่อนไหวของ H2O ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT โดยในโหมดการเคล่ือนไหวจะ

ประกอบดวยเวกเตอรการเคลื่อนที่ของอะตอมแตละอะตอมในโมเลกุล 

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 ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT และระบุชนิดของโหมดปกติที่ใกลเคียง

โดยการสังเกตตามนิยามแลว 
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ตารางที ่2.2 โหมดการเคล่ือนไหวของ NO2
- ที่ไดมาจากโปรแกรม 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

- ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT และระบุชนิดของโหมดปกติที่ใกลเคียง

โดยการสังเกตตามนิยามแลว 
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ตารางที ่2.3 โหมดการเคล่ือนไหวของ NO3
- ที่ไดมาจากโปรแกรม 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

- ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT และระบุชนิดของโหมดปกติที่ใกลเคียง

โดยการสังเกตตามนิยามแลว 

 

2) พัฒนาฟงกชันคะแนนที่เหมาะสมในการระบุลักษณะเฉพาะของโหมดการยืดของฟงกชันคล่ืนจากนิยาม

ของโหมดการยืดที่ไดจากการศึกษา โดยนํานิยามนั้นมาแปลงเปนสมการเชิงคณิตศาสตร ซึ่งมีนิยามที่ใชทั้งหมด 

2 นิยาม นิยามแรกไดมาจากคําอธิบายของ M.E. Starzak อธิบายวาทิศทางการเคล่ือนที่ของอะตอมลอมรอบ

จะตองขนานกับพันธะบนอะตอมนั้นและการเคล่ือนที่ของอะตอมทั้งหมดจะตองไมทําใหจุดศูนยกลางมวลของ

โมเลกุลเคลื่อนท่ี และนิยามที่สองคือความยาวพันธะในโมเลกุลจะตองมีการเปล่ียนแปลง 

นิยามที่ 1 จะแบงออกเปนสองสวนคือทิศทางการเคลื่อนท่ีของอะตอมลอมรอบจะตองขนานกับพันธะบน

อะตอมนั้นและการไมเคล่ือนที่ของจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุล ในสวนแรกสามารถหาคาคะแนนไดจาก

คาเฉล่ียของคาสัมบูรณของผลคูณเชิงสเกลารระหวางทิศทางเวกเตอรการเคลื่อนท่ีของอะตอมลอมรอบกับ

ทิศทางเวกเตอรพันธะบนอะตอมนั้น ถาไดคาคะแนนเทากับ 1 แสดงวาเวกเตอรทั้งสองขนานกัน แตถาไดคา

คะแนนเทากับ 0 แสดงวาเวกเตอรทั้งสองต้ังฉากกัน จึงไดฟงกชันคะแนนสําหรับอะตอมลอมรอบตามสมการที่ 

2.1 โดย 𝑁𝑇.𝐴.คือจํานวนอะตอมลอมรอบของโมเลกุล 
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𝑠[𝑣ௌ]்.. =
1

𝑁்..
 อ

𝑑

|𝑑|
∙

𝐵ሬ⃑ 

|𝐵ሬ⃑ |
อ

ே.ಲ.

ୀଵ

 (2.1) 

ในสวนที่สองจะหาคาคะแนนจากขนาดของเวกเตอรการเคลื่อนที่ของจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุลโดยเรา

ตองการใหคาคะแนนอยูในชวง 0 - 1 จึงหารขนาดเวกเตอรการเคลื่อนที่ของจุดศูนยกลางมวลดวยขนาดสูงสุด

เวกเตอรการเคลื่อนที่ของจุดศูนยกลางมวลท่ีเปนไปไดซึ่งหาไดจากการหาคาเฉล่ียของขนาดเวกเตอรการ

เคลื่อนที่ของอะตอม แตเราตองการใหคะแนนเปน 1 ถาจุดศูนยกลางมวลไมเคล่ือนที่ จึงตองนําผลท่ีไดไปลบ

กับ 1 จะไดฟงกชันคะแนนของอะตอมกลางตามสมการท่ี 2.2 โดย 𝑁𝐶.𝐴.คือจํานวนอะตอมกลางของโมเลกุล 

แลวนําคาคะแนนท้ังสองสวนมาหาคาเฉล่ียเพื่อเปนคาคะแนนของโมเลกุลจึงไดเปนฟงกชันคะแนนตามสมการที่ 

2.3 

𝑠[𝑣ௌ].. = 1 −
ห∑ 𝑚𝑑

ே
ୀଵ ห

∑ 𝑚ห𝑑หே
ୀଵ

 (2.2) 

𝑠[𝑣ௌ] =
1

𝑁
ቌ  อ

𝑑

|𝑑|
∙

𝐵ሬ⃑ 

|𝐵ሬ⃑ |
อ

ே.ಲ.

ୀଵ

ቍ + 𝑁.. ൭1 −
ห∑ 𝑚𝑑

ே
ୀଵ ห

∑ 𝑚ห𝑑หே
ୀଵ

൱ (2.3) 

นิยามที่ 2 เปนนิยามที่รูจักกันท่ัวไปคือความยาวพันธะในโมเลกุลจะตองมีการเปล่ียนแปลงซ่ึงสามารถหา

คาคะแนนจากการเปล่ียนแปลงขนาดของเวกเตอรพันธะในโมเลกุลกอนและหลังการเคล่ือนที่ของอะตอมซ่ึงมี

วิธีการคํานวณเพ่ือดูการเปลี่ยนแปลงหลายวิธีโดยไดเลือกวิธีคํานวณมาทั้งหมดสองวิธีคือความตางและ

ความสัมพันธ 

นิยามที่ 2.ก จะคํานวณคาคะแนนจากการหาผลตางขนาดระหวางเวกเตอรพันธะกอนและหลังการ

เคล่ือนที่ของอะตอมซ่ึงจะไดเปนฟงกชันคะแนนตามสมการที่ 2.4  

𝑠[𝑣ௌ] =   ቚห𝐵ሬ⃑ 
ᇱห − ห𝐵ሬ⃑ หቚ

ேಳ

୧ୀଵ

 (2.4) 

นิยามที่ 2.ข จะคํานวณจากการหาอัตราสวนของขนาดเวกเตอรพันธะกอนและหลังการเคล่ือนที่ของ

อะตอมซ่ึงจะไดเปนฟงกชันคะแนนตามสมการที่ 2.5 

𝑠[𝑣ௌ] =   ቤ
ห𝐵ሬ⃑ 

ᇱห

ห𝐵ሬ⃑ ห
− 1ቤ

ேಳ

୧ୀଵ

 (2.5) 

3) หาคาคะแนนของโหมดการเคล่ือนไหวของโมเลกลุท่ีใชทดสอบที่ไดจากข้ันตอนที่ 1) จากฟงกชันคะแนน

สําหรับระบุโหมดการยืดที่พัฒนาในข้ันตอนที่ 2) (สมการท่ี 2.3, 2.4 และ 2.5) โดยใชโปรแกรม Microsoft 

Excel 2016 ชวยในการคํานวณ 
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4) เปรียบเทียบชุดคาคะแนนของโหมดการเคล่ือนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบจากแตละฟงกชันคะแนน

สําหรับระบุโหมดการยืดท่ีไดมาจากขั้นตอนที่  3) เพื่อเลือกฟงกชันคะแนนที่ เหมาะสมที่สุดในการระบุ

ลักษณะเฉพาะของโหมดการยืด โดยโหมดการเคล่ือนไหวที่เปนโหมดการยืดควรมีคาคะแนนที่สูงและโหมดการ

เคล่ือนไหวที่ไมไดเปนโหมดการยืดควรมีคาคะแนนที่ตํ่า และเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนในแตละ 

โหมดการเคล่ือนไหวกับคาคะแนนของโหมดการเคล่ือนไหวที่สูงท่ีสุดจากฟงกชันคะแนนเดียวกันเพื่อดู

ความสามารถในการแยกโหมดการยืดออกจากโหมดการเคลื่อนไหวอ่ืน ๆ 

 

5) พัฒนาพัฒนาโปรแกรมจากฟงกชันคะแนนของโหมดการยืดที่เลือกจากภาษาคอมพิวเตอร C++ โดยใช

โปรแกรม Code::Blocks ชวยในการเขียนโปรแกรมตามแผนดานลาง 

 

 
รูปท่ี 2.4 ผังพัฒนาโปรแกรมจากฟงกชันคะแนนของโหมดการยืดที่เลือกจากภาษาคอมพิวเตอร C++ 

 

6) ทดสอบโปรแกรมที่ไดกับโมเลกุลที่มีขนาดใหญขึ้นหรือมีรูปรางโมเลกุลตางกันไดแก HSO3
- , HPO4

2- 

และ N2O5 เพ่ือดูประสิทธิภาพการทํางานของโปรแกรม 

 

 

 

 



 

 

 

บทท่ี 3 

ผลการทดลองและอภิปรายผลการทดลอง 

 

3.1 การเปรียบเทียบคาคะแนนที่ไดจากนิยามแบบตาง ๆ เพ่ือเลือกฟงกชันคะแนนท่ีเหมาะสมในการระบุ

ลักษณะเฉพาะของโหมดการยืดของฟงกชันคลื่น 

หลังจากที่พัฒนาฟงกชันคะแนนเพ่ือระบุโหมดการยืดมาทั้งหมด 3 นิยามแลวคือฟงกชันคะแนนที่ 1 

ฟงกชันคะแนนที่ 2.ก และฟงกชันคะแนนที่  2.ข และนําไปใชหาคาคะแนนโหมดการยืดของโหมดการ

เคล่ือนไหวของโมเลกุลท่ีใชทดสอบ จึงนําคาคะแนนทั้งสามฟงกชันมาเปรียบเทียบกันเพ่ือเลือกนิยามที่

เหมาะสมท่ีสุดในการระบุลักษณะเฉพาะของโหมดการยืด คาคะแนนโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ

โมเลกุลตาง ๆ ที่ใชทดสอบจากแตละฟงกชันคะแนนไดตามตารางที่ 3.1, 3.2 และ 3.3 โดยคาคะแนนท่ีขีดเสน

ใตคือคาคะแนนที่สูงสุดจากนิยามน้ัน 

 

ตารางที ่3.1 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของH2O จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (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 กราฟเปรียบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ H2O จากแตละฟงกชัน 

 

สําหรับการทดสอบนิยามสําหรับโหมดการยืดดวย H2O ไดผลวาท้ังสามนิยามใหคาคะแนนสูงสุดกับโหมด

การเคลื่อนไหว VI และ V ตามลําดับซึ่งทั้งสองโหมดเปนโหมดการยืดตามรูปที่ 2.1 แสดงวาทั้งสามนิยาม

สามารถใหคะแนนที่สูงกับโหมดการเคลื่อนไหวที่เปนโหมดการยืดได แตนิยามที่ 1 กลับใหคาคะแนนท่ีสูงกับ

โหมด VII และ VIII ท่ีเปนโหมดการเล่ือนที่แสดงวานิยามที่หน่ึงไมสามารถใหคาคะแนนที่ถูกตองกับโหมดอ่ืน ๆ 

ท่ีไมใชโหมดการยืด 
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ตารางที ่3.2 คาคะแนนการยืดสําหรับโหมดการเคล่ือนไหวของNO2
- จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามที่ 
คาคะแนนโหมดการยืด (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 กราฟเปรียบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ NO2

- จากแตละฟงกชัน 

 

สําหรับการทดสอบนิยามสําหรับโหมดการยืดดวย NO2
- ผลที่ไดใกลเคียงกับผลการทดสอบดวย H2O คือ

ท้ังสามนิยามใหคาคะแนนสูงสุดกับโหมดการเคล่ือนไหว VI และ V ตามลําดับซึ่งทั้งสองโหมดเปนโหมดการยืด

ตามรูปท่ี 2.2 แตนิยามที่ 1 กลับใหคาคะแนนที่สูงกับโหมด II, VII และ IX ที่เปนโหมดการหมุนและการเล่ือนที่

ตามลําดับ นอกจากนี้จะเห็นวาคะแนนของนิยามที่ 2.ก และ 2.ข จะใหคาคะแนนที่ตํ่ากวาสําหรับโหมดการ

เคล่ือนไหว V และ VI 

 

ตารางที ่3.3 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของNO3
- จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (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 
คาคะแนนโหมดการยืด (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 กราฟเปรียบเทียบคาคะแนนของโหมดการยืดของโหมดการเคลื่อนไหวของ NO3

- จากแตละฟงกชัน 
 

สําหรับการทดสอบนิยามสําหรับโหมดการยืดดวย NO3
- ผลที่ไดยังคงใกลเคียงกับผลการทดสอบดวย H2O 

และ NO3
- คือทั้งสามนิยามใหคาคะแนนสูงกับโหมดการเคลื่อนไหว VII, VIII และ IX ซ่ึงทั้งสามโหมดเปนโหมด

การยืดตามรูปที่ 2.3 โดยที่คะแนนของนิยามท่ี 2.ก และ 2.ข จะใหคาคะแนนที่ต่ํากวานิยามที่ 1 แตนิยามท่ี 1 

กลับใหคาคะแนนที่สูงกับโหมด X และ XI ที่เปนโหมดการเลื่อนที่ จากผลการทดสอบนิยามสําหรับโหมดการ

ยืดดวยโมเลกุลทดสอบทั้งสามโมเลกุลจึงสรุปวาฟงกชันที่ 1 ไมมีประสิทธิภาพมากพอที่จะแยกโหมดการยืด

ออกจากโหมดอ่ืน ๆ ไดจึงไมยอมรับฟงกชันที่ 1 เม่ือเปรียบเทียบคาคะแนนของฟงกชันท่ี 2.ก กับ 2.ข จะเห็น

วาในโหมดการเคล่ือนไหวเดียวกันเมื่อโมเลกุลมีขนาดใหญขึ้นคาคะแนนของฟงกชันที่ 2.ข จะมีคานอยกวาคา

คะแนนของฟงกชันที่ 2.ก จึงนําคาคะแนนของฟงกชันทั้งสองมาวิเคราะหโดยการนําคาคะแนนสูงสุดของโหมด

การเคล่ือนไหวจากนิยามเดียวกันมาหารเพื่อดูอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการ

เคล่ือนไหวจากแตละนิยามตามตารางที ่3.4, 3.5 และ 3.6 
 

ตารางที่ 3.4 เปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการเคล่ือนไหวของ H2O 

จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (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 กราฟเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการเคล่ือนไหวของ H2O 

จากแตละฟงกชันคะแนน 
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ตารางที่ 3.5 เปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการเคล่ือนไหวของ NO2
- 

จากแตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (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 กราฟเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการเคลื่อนไหวของ NO2

- 

จากแตละฟงกชันคะแนน 

 

ตารางที่ 3.6 เปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดโหมดการเคล่ือนไหวของ NO3
- จาก

แตละฟงกชันคะแนน 

นิยามท่ี 
คาคะแนนโหมดการยืด (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 
คาคะแนนโหมดการยืด (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 กราฟเปรียบเทียบอัตราสวนระหวางคาคะแนนกับคาคะแนนสูงสุดของโหมดการยืดของโหมดการ

เคล่ือนไหวของ NO3
- จากแตละฟงกชันคะแนน 

 

จากรูปที่ 3.4, 3.5 และ 3.6 จะเห็นไดวาฟงกชันคะแนนท้ังสองมีอัตราสวนของคาคะแนนที่ใหในแตละ

โหมดเหมือนกัน แสดงวาฟงกชันทั้งสองมีประสิทธิภาพในการแยกโหมดการยืดไดดีเทากัน จึงสรุปไดวาฟงกชัน

คะแนน 2.ก และ 2.ข สามารถใชในการระบุสําหรับโหมดการยืดไดดี จึงทําใหตองมาพิจารณาวานิยามใดที่จะ

เหมาะสมกับการนํามาพัฒนาเปนโปรแกรมคอมพิวเตอรตอไปโดยตัดสินจากจํานวณข้ันตอนในการคํานวณ 

ฟงกชันที่ 2.ข มีข้ันตอนในการคํานวณท่ีมากกวาฟงกชันที่ 2.ก ในสวนของการหารดวยขนาดเวกเตอรพันธะ

กอนการเคลื่อนท่ีของอะตอม จึงสรุปไดวาฟงกชันคะแนนท่ีเหมาะสมกับการนําไปพัฒนาเปนโปรแกรมคือ

ฟงกชันคะแนน 2.ก 

 

3.2 การพัฒนาโปรแกรมจากฟงกชันคะแนนของโหมดการยืด โดยใชภาษาคอมพิวเตอร C++ 

หลังจากเลือกฟงกชันคะแนนการยืดที่ เหมาะสมในหัวขอที่  3.1 แลว จึงนํามาพัฒนาเปนโปรแกรม

คอมพิวเตอรเพื่อการใชงานแบบอัตโนมัติที่รวดเร็วข้ึนโดยใชภาษาคอมพิวเตอร C++ ในการพัฒนาโปรแกรม 

นําโปรแกรมท่ีไดไปทดสอบเพ่ือหาวาโปรแกรมสามารถใชกับโมเลกุลที่มีขนาดใหญขึ้นอยาง HSO3
-, HPO4

2- 

และ N2O5 ไดหรือไม ขอมูลของโมเลกุลและโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลอยูในภาคผนวก ค. และผลที่ได

จากโปรแกรมคอมพิวเตอรเปนไปตามตารางที่ 3.7 – 3.9 และ รูปที่ 3.7 – 3.9 

 

ตารางที ่3.7 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของHSO3
- 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 กราฟคาคะแนนการยืดสาํหรับโหมดการเคล่ือนไหวของHSO3

- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 

จากผลการทดสอบกับ HSO3
- ตามตารางที่ 3.7 และรูปที่ 3.7 จะเห็นวาในโหมดที่ I – III , IV - VII และ 

XIII - XV  ซึ่งเปนโหมดการหมุน, การงอ และการเล่ือนท่ีตามลําดับมีคาคะแนนที่ต่ํา และโหมดที่ VIII - XIII มี

คาคะแนนสูงโดยที่โหมดท่ี IX - XIII เปนโหมดการยืดแตโหมดที่ VIII เปนโหมดการงอ แสดงวาโปรแกรมนี้ไม

สามารถใหคาคะแนนที่ถูกตองไดกับโหมดการเคลื่อนไหวที่เปนโหมดการส่ันบางโหมดของ HSO3
- 

 

ตารางที ่3.8 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของHPO4
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 กราฟคาคะแนนการยืดสาํหรับโหมดการเคล่ือนไหวของHPO4

2- จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 

จากผลการทดสอบกับ HPO4
2- ตามตารางท่ี 3.8 และรูปที่ 3.8 จะเห็นวาในโหมดที่ XI - XV ซ่ึงเปนโหมด

การยืดมีคาคะแนนที่สูง และโหมดอ่ืน ๆ ทีไมใชโหมดการยืดมีคาคะแนนตํ่า แสดงวาโปรแกรมนี้สามารถใหคา

คะแนนที่ถูกตองไดกับโหมดการเคล่ือนไหวของ HPO4
2- 
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ตารางที ่3.9 คาคะแนนการยืดสําหรบัโหมดการเคล่ือนไหวของN2O5 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 กราฟคาคะแนนการยืดสาํหรับโหมดการเคล่ือนไหวของN2O5 จากโปรแกรมคอมพิวเตอร 

 

จากผลการทดสอบกับ N2O5 ตามตารางที่ 3.9 และรูปที่ 3.9 จะเห็นวาในโหมดที่ I - III และ XIX - XXI  

ซ่ึงเปนโหมดการหมุนและการเล่ือนที่ตามลําดับจะมีคาคะแนนที่ตํ่า แตโหมดที่ IV - XVIII ท่ีเปนโหมดการส่ันมี

คะแนนที่ไลเล่ียกัน ทําใหไมสามารถแยกโหมดการยืดออกจากโหมดการส่ันโหมดอ่ืน ๆ ได แสดงวาโปรแกรมนี้

ไมสามารถใหคาคะแนนที่ถูกตองไดกับโหมดการเคลื่อนไหวที่เปนโหมดการส่ันบางโหมดของ N2O5 

 

จากผลการทดลองทั้งหมดสามารถสรุปไดวาโปรแกรมนี้สามารถใหคะแนนที่ถูกตองกับโหมดการเลื่อนที่

และโหมดการหมุนได แตไมสามารถใหคะแนนที่ถูกตองกับโหมดการส่ันบางโหมดของโมเลกุลขนาดใหญได จึง

จําเปนตองมีการศึกษาและพัฒนาตอไป 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

บทที่ 4 

สรุปผลการทดลอง 

 

งานวิจัยนี้ตองการหานิยามที่เหมาะสมของฟงกชันคะแนนจากการใชนิยามของโหมดการยืดแบบตาง ๆ 

เพ่ือใชบอกความเปนโหมดการยืดของชุดเวกเตอรของโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่สนใจ พรอมพัฒนา

เปนโปรแกรมคอมพิวเตอรดวยภาษาคอมพิวเตอร C++ ผลการทดลองสรุปวานิยามที่เหมาะสมท่ีสุดในการ

พัฒนาเปนฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุลคือการคํานวณที่เก่ียวของกับการเปลี่ยนแปลง

ความยาวพันธะในโมเลกุล โดยฟงกชันคะแนนจากนิยามน้ีเม่ือทดสอบกับโหมดการเคลื่อนไหวตาง ๆ ของ

โมเลกุลขนาดเล็กจะใหคาคะแนนท่ีสูงกับโหมดการเคลื่อนไหวที่คลายกับโหมดการยืดและใหคาคะแนนที่ต่ํากับ

โหมดการเคลื่อนไหวที่คลายกับโหมดปกติแบบอื่น ๆ เชน โหมดการเล่ือนท่ีและการหมุน เมื่อนําโปรแกรมที่

พัฒนาจากนิยามนี้มาทดสอบกับโมเลกุลที่มีขนาดใหญข้ึน พบวาโปรแกรมใหคาคะแนนที่ถูกตองกับโหมดการ

ยืด, การเลื่อนที่ และการหมุน แตยังไมสามารถใหคาคะแนนที่ถูกตองกับโหมดการสั่นบางโหมดได จึง

จําเปนตองมีการศึกษาและพัฒนาตอไป 
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ภาคผนวก ก. 

ขอมูลโครงสรางโมเลกุลที่ใชทดสอบกับนิยามของโหมดการยืด 

 

ขอมูลโครงสรางของ H2O 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง H2O ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอมที่

สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 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 

 

ขอมูลโครงสรางของ NO2
-
 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง NO2
- ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอมที่

สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 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 

 

ขอมูลโครงสรางของ NO3
- 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง NO3
- ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอมที่

สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 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. 

โปรแกรมคอมพิวเตอรจากฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยดืของโมเลกุล 
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ภาคผนวก ค. 

ขอมูลโครงสรางโมเลกุลและโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบกับโปรแกรมฟงกชันคะแนน

สําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุล 

 

ขอมูลโครงสรางโมเลกุลท่ีใชทดสอบกับโปรแกรมฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืดของโมเลกุล 

 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง HSO3
- ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอม

ที่สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 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 

 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง HPO4
2- ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และ

อะตอมที่สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมท่ีสราง

พันธะดวยกัน 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 

 

 

 

 

 

 



 

27 

 

ตารางที่ขอมูลโครงสราง N2O5 ประกอบดวยประกอบดวยชนิดของอะตอม, ตําแหนงในพิกัดฉาก และอะตอมที่

สรางพันธะดวยกัน 

ชนิดอะตอม 
ตําแหนงในพิกัดฉาก อะตอมที่สราง

พันธะดวยกัน 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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ขอมูลโหมดการเคลื่อนไหวของโมเลกุลที่ใชทดสอบกับโปรแกรมฟงกชันคะแนนสําหรับระบุโหมดการยืด

ของโมเลกุล 

ตารางทีโ่หมดการเคล่ือนไหวของ HSO3
- ที่ไดมาจากโปรแกรม EMIT 

เวกเตอรการ

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 

เวกเตอรการ

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

- ท่ีไดมาจากโปรแกรม EMIT 
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รูปแสดงโหมดการเคลื่อนไหวของ HPO4

2- ท่ีไดมาจากโปรแกรม EMIT 
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รูปแสดงโหมดการเคลื่อนไหวของ N2O5 ท่ีไดมาจากโปรแกรม EMIT 
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