
 

 
โครงการ 

การเรӗยนการสอนเพӛ่อเสริมประสบการณӭ 

 

 
ชӛ่อโครงการ การทӝานายสมบӋตӕเรจӕโอและสเตอรӕโอซӕเลกทӕฟของปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸ อӋลเดอรӭไซโคลแอดดӕ

ชӋนของแอลฟาเบตӮาเอสเทอรӭชนӕดไมӬอӕӉมตӋวดӮวยทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋล  

Prediction of Regio- and Stereoselective Diels-Alder Cycloaddition of  

D, E Unsaturated Esters using Frontier Molecular Orbital 

 

 

ชӛ่อนิสิต  นายธӗรเจต ตӡลานนทӭ 

ภาควิชา เคมӗ 

ปӘการศәกษา 2562 

 

   

 

 

คณะวิทยาศาสตรӭ จӡฬาลงกรณӭมหาวิทยาลัย 



 

การทӝานายสมบัตเิรจิโอและเสตอริโอซิเลกทิฟของปฏิกิริยาดӗลสӭ-อลัเดอรӭไซโคลแอดดิชันของ

แอลฟาเบตӮาเอสเทอรӭชนิดไมӬอิ่มตัวดӮวยทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลกӡลารӭออรӭบทิัล 
Prediction of Regio- and Stereoselective Diels-Alder Cycloaddition of  

D, E Unsaturated Esters using Frontier Molecular Orbital 
 

 

 

 

 

 

 

 

โดย 

นายธӗรเจต ตӡลานนทӭ 

 

 

 

 

 

รายงานนӗ้เปӓนสӬวนหนәง่ของการศәกษาตามหลักสӣตร 

ปริญญาวทิยาศาสตรӭบัณฑิต 

ภาควิชาเคมӗ คณะวิทยาศาสตรӭ 

จӡฬาลงกรณӭมหาวิทยาลัย 

ปӘการศәกษา 2562 

 

 

 





ค 

 

ชӛӉอโครงการ การทӝานายสมบӋตӕเรจӕโอและสเทอรӕโอซӕเลกทӕฟของปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭไซโคลแอดดӕชӋนของ

แอลฟาเบตӮาเอสเทอรӭชนӕดไมӬอӕӉมตӋวดӮวยทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋล 

ชӛӉอนӕสӕตในโครงการ นายธӗรเจต ตӡลานนทӭ 5933054623 

ชӛӉออาจารยӭทӗӉปรәกษา รองศาสตราจารยӭ ดร.วӡฒӕชӋย พาราสӡข 

ภาควӕชาเคมӗ คณะวӕทยาศาสตรӭ จӡฬาลงกรณӭมหาวӕทยาลӋย ปӘการศәกษา 2562 

บทคัดยӬอ 

ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭ (Diels-Alder reaction) เปӓนปฏӕกӕรӕยาทӗӉมӗสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕฟ (regioselective) สӣงและใหӮ

ผลӕตภӋณฑӭทӗӉมӗความจӝาเพาะทางโครงสรӮาง ผลӕตภӋณฑӭทӗӉเกӕดขәӏนจากปฏӕกӕรӕยาจะมӗโครงสรӮางหลӋกเพӗยงโครงสรӮางเดӗยว

หลӋกการคӝานวณทางเคมӗคอมพӕวเตอรӭสามารถใชӮทӝานายโครงสรӮางหลӋกทӗӉเกӕดจากปฏӕกӕรӕยาไดӮ ซәӉงในงานวӕจӋยนӗӏจะ

ทӝานายทӋӏงสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕฟ  และสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕฟ (stereoselective) ของปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭ

ระหวӬาง D� E unsaturated methyl esters กӋบ diene โดยใชӮทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋล (Frontier 

Molecular Orbital; FMO) และสมการของ Klopman-Salem โปรแกรมไฮเปอรӭเคม (HyperChem) ใชӮในการ

สรӮางแบบจӝาลองโมเลกӡล การหาคӬาเหมาะทӗӉสӡดทางโครงสรӮาง (geometry optimization) และคӝานวณพลӋงงาน

ดӮวยระเบӗยบวӕธӗ semi-empirical AM1 จากผลการคӝานวณพบวӬาคӬาพลӋงงานอӋนตรกӕรӕยา (interaction energy) ทӗӉ

คӝานวณจากผลรวมของพลӋงงานทางออรӭบӕทӋล (orbital interaction) พลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕต (electrostatic 

interaction)  และพลӋงงานความเกะกะ (steric interaction) สามารถทӝานายผลӕตภӋณฑӭไดӮอยӬางแมӬนยӝา โดยแรง

กระทӝาทางไฟฟӌาสถӕตกӝาหนดสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕฟ ในขณะทӗӉความเกะกะกӝาหนดสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕฟ 
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Abstract 

Diels-Alder reaction is regioselective reaction and Diel-Alder reaction efficiently produces only one 

product. The form of preference product may be predicted by computational chemistry program. 

In this project, regioselectivity and stereoselectivity of Diels-Alder reaction of D� E unsaturated 

methyl esters and diene were predicted by Frontier Molecular Orbital theory and Klopman-Salem 

equation. Molecular model was created and geometry optimized by HyperChem program. Energies 

were computed by semi-empirical AM1 method. The interaction energy, which was the sum of 

electrostatic, steric, and orbital interaction, can accurately predict the major product. 

Regioselectivity is controlled by the electrostatic energy while the steric energy dictates the 

stereoselectivity. 
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บททӗ่ 1 

บทนӝาและทฤษฎӗทӗ่เกӗ่ยวขӮอง 

 

1.1 ความเปӓนมาและมӣลเหตӡจӣงใจของโครงการ 

ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸ อӋลเดอรӭ (Diels-Alder̳ เปӓนปฏӕกӕรӕยาทӗӉใชӮอยӬางแพรӬหลายในการสӋงเคราะหӭสารประกอบ

อӕนทรӗยӭทӗӉเปӓนวงหกเหลӗӉยม (cyclic) โดยปฏӕกӕรӕยานӗӏจะมӗสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ (regioselectivity) และ

สมบӋตӕสเทออรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ (stereoselectivity) สӣง[1,2] ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭเปӓนปฏӕกӕรӕยาทӗӉใชӮสารตӋӏง

ตӮนไดӮหลายประเภท โดยสารตӋӏงตӮนนӋӏนจะตӮองมӗพӋนธะคӣӬหรӛอไพอӕเลӒกตรอน ซәӉงการเกӕดวงนӋӏนจะเกӕดผӬาน  

4 ͮ 2 ไพอӕเลӒกตรอน[2,3] ดӋงรӣปทӗӉ 1 สӝาหรӋบโครงการนӗӏผӣӮวӕจӋยมӡӬงศәกษาสารตӋӏงตӮนระหวӬางแอลฟา เบตӮา

เมทӕลเอสเทอรӭชนӕดไมӬอӕӉมตӋว (D, E unsaturated methyl esters̳ และ สารประกอบไดอӗน (diene̳  

ทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋล (Frontier Molecular Orbital; FMO) ถӣกนӝามาใชӮอธӕบาย

ความวӬองไวของการเกӕดปฏӕกӕรӕยา (reactivity̳ และความจӝาเพาะของการเกӕดปฏӕกӕรӕยา (selectivity) ใน

ปฏӕกӕรӕยาอӕนทรӗยӭ เชӬน ปฏӕกӕรӕยา ดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭ ซәӉงสามารถประมาณคӬาพลӋงงานอӋนตรกӕรӕยา (interaction 

energy̳ ไดӮจากสมการของ Klopman-Salem [4,5,6] เพӛӉอทӝานายสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ และสมบӋตӕสเต

อรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗของปฏӕกӕรӕยาทӗӉสนใจ  

 

 
รӣปทӗ่ 1 ตӋวอยӬางการเกӕดปฏӕกӕรӕยดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭ 

Tim Gatzenmeier และคณะ ไดӮพӋฒนาตӋวเรӬงปฏӕกӕรӕยาเพӛӉอเพӕӉมประสӕทธӕภาพในการเกӕดปฏӕกӕรӕยา โดย

ทӝาการทดลองกӋบสารตӋӏ งตӮนหลายชนӕด ซәӉ งเปӓนประเภท  D, E unsaturated esters เชӬน trans-

cinnamate กӋบ cyclopentadiene เปӓนตӮน [6,7] ดӋงรӣปทӗӉ 2 จากงานวӕจӋยศәกษาตӋวเรӬงปฏӕกӕรӕยาไดӮอธӕบาย

กลไกการเกӕดสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ (stereoselectivity) ของสารเทӬานӋӏน ผӣӮวӕจӋยจәงสนใจนӝาผลการ

ทดลองดӋงกลӬาวมาวӕเคราะหӭและคӝานวณผӬานทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋลเพӛӉอทӝานายสมบӋตӕเรจӕ̸

โอซӕเลกทӕวӕทӗ และสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗของปฏӕกӕรӕยาดӋงกลӬาว 
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รӣปทӗ่ 2 ตӋวอยӬางการเกӕดปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸ อӋลเดอรӭ ของ unsaturated methyl esters กӋบ diene 

 

1.2 ปฏิกิริยาไซโคลแอดดิชันชนิดดӗลสӭ-อัลเดอรӭ 

ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭ (Diels-Alder reaction) เปӓนปฏӕกӕรӕยาเพอรӕไซคลӕก (pericyclic reaction̳ ซәӉง

เปӓนปฏӕกӕรӕยาทӗӉสӝาคӋญสӝาหรӋบสӋงเคราะหӭสารประกอบอӕนทรӗยӭ เปӓนการสรӮางพӋนธะ C-C ใหมӬสองตӝาแหนӬงใน

ขӋӏนตอนเดӗยวและเกӕดเปӓนวงหกเหลӗӉยมดӋงรӣปทӗӉ 1 ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭเปӓนปฏӕกӕรӕยาไซโคลแอดดӕชӋน 

(cycloaddition) ระหวӬาง conjugated diene  และ alkene (dienophile̳ ทӗӉเปӓนซәӉงมӗสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕ̸

วӕทӗและสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ [1,2,3] 

ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭเปӓนการสรӮางพӋนธะ C-C สองพӋนธะพรӮอม ͈ กӋนในขӋӏนตอนเดӗยว และไดӮวง 6 

เหลӗӉยม ดӋงนӋӏนสารตӋӏงตӮนทӋӏงสองจәงไมӬมӗเวลาหมӡนพӋนธะทӗӉเกӕดการสรӮางพӋนธะทӋӏงสอง ซәӉงทӝาใหӮไดӮ สเตอรӕโอ

เคมӗของผลӕตภӋณฑӭทӗӉแนӬนอน ดӋงรӣปทӗӉ 2 ทӗӉ D, E unsaturated esters ซәӉงเปӓน trans-dienophiles จะ

ไดӮผลผลผลӕตเปӓน trans-isomer นอกจากนӋӏนสเตอรӕโอเคมӗของ diene ตӋӏงตӮนมӗผลตӬอสเตอรӕโอเคมӗของ

ผลӕตผลอӗกดӮวย โดยสเตอรӕโอของ diene ตӮองเปӓน s-cis-isomer เนӛӉองจากสารตӋӏงตӮนทӋӏงสองเขӮาทӝา

ปฏӕกӕรӕยาในลӋกษณะระนาบขนานกӋน เพӛӉอใหӮพӗออรӭบӕทӋล (p-orbital) จะซӮอนทӋบกӋนเปӓนพӋนธะซӕกมา (V) 

ทӋӏงสองแหӬงดӋงรӣปทӗӉ 3 [1,2,3] 

 

 
รӣปทӗ่ 3 ตӋวอยӬางการเกӕดพӋนธะซӕกมาจากพӗออรӭบӕทӋลของ unsaturated methyl ester กӋบ diene[2] 
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สӝาหรӋบปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ ̸อӋลเดอรӭของสารประกอบแบบวงเชӬน cyclopentadiene กӋบ maleic 

anhydride จะมӗสมบӋตӕสเทออรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗซәӉงขәӏนกӋบสารตӋӏงตӮนทӋӏงสองชนӕด โดยจากสารตӋӏงตӮนตӋวอยӬาง

สามารถเกӕดผลӕตผลไดӮ 2 ลӋกษณะคӛอ exo และ endo ดӋงรӣปทӗӉ 4  การทӗӉจะเกӕด exo- หรӛอ endo- มากกวӬา

กӋนนӋӏน ขәӏนกӋบสภาวะแทรนซӕชӋน (transition state) ระหวӬางพӗออรӭบӕทӋล ของสารตӋӏงตӮนทӋӏง 2 ชนӕด ดӋงภาพ

ทӗӉ 5 และปฏӕกӕรӕยานӗӏไดӮผลӕตผลลӋกษณะ endo- ทӗӉมากกวӬา 

ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭระหวӬาง dienophile ทӗӉไมӬมӗสมมาตร กӋบ diene ทӗӉไมӬมӗสมมาตร จะไดӮผลӕตผล

เปӓน 2 ไอโซเมอรӭ (isomer̳ ซәӉงถӮาไดӮไอโซเมอรӭหนәӉงมากกวӬาอӗกชนӕดหนәӉง เรӗยกปฏӕกӕรӕยาเรจӕโอซӕเลกทӕฟ 

(regioselective) ซәӉงปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭมӗทӋӏงสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ  และสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ   

ทӝาใหӮปฏӕกӕรӕยานӗӏเปӓนทӗӉนӕยมอยӬางมาก[1,2,3] 

 ผลของการแทนทӗӉ กӋบอӋตราการ เกӕดปฏӕกӕ รӕ ยา  ปฏӕกӕ รӕ ยา ดӗลสӭ ̸อӋ ล เดอรӭ ตӋ วอยӬ า งระหวӬาง 

cyanosubtituted ethenes กӋบ cyclopentadiene จะเหӒนวӬาการแทนทӗӉของหมӣӬไซยาโน (cyano group) 

ทӗӉเพӕӉมขәӏนจะเพӕӉมอӋตราการเกӕดปฏӕกӕรӕยาตามตารางทӗӉ 1 ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭระหวӬาง electron-poor 

dienophiles และ  electron-rich dienes ถӣ ก เ รӗ ย ก วӬ า  ̀normal electron demand Diels-Alder 

reactioń  และจะเหӒนวӬาการทӗӉ dienophiles ถӣกแทนทӗӉดӮวยหมӣӬ electron withdrawing group (EWG) 

จะทӝาใหӮมӗอӋตราการเกӕดปฏӕกӕรӕยาทӗӉมากขәӏนดӋงตารางทӗӉ 1 [8] 

 

 
รӣปทӗ่ 4 ปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭของ cyclopentadiene กӋบ maleic anhydride[2] 

  
รӣปทӗ่ 5 ผลӕตผลลӋกษณะ endo และ exo ของปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭของ cyclopentadiene  

กӋบ maleic anhydride[2] 
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k2+4 ≡ 1 81 91 45,500 480,000 43,000,000 

 ตารางทӗ่ 1.1 เปรӗยบเทӗยบอӋตราการเกӕดปฏӕกӕรӕยาของ polycyanoethenes[8]  

 

1.3 ทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคิวลารӭออรӭบิทัล 

รากฐานของปฏӕกӕรӕยาเพอรӕไซคลӕกถӣกอธӕบายดӮวยหลายทฤษฎӗ หนәӉงในทฤษฎӗนӋӏนคӛอทฤษฎӗ 

ฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋลทӗӉถӣกพӋฒนาโดย Kenichi Fukui โดยทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭ

บӕทӋลไดӮอธӕบายถәงแรงระหวӬางโมเลกӡล (molecular interaction̳ โดยอาศӋยการดӣความสӋมพӋนธӭระหวӬาง 

highest occupied molecular orbitals (HOMOs̳  แ ล ะ  lowest unoccupied molecular orbitals 

(LUMOs) ของคӣӬรวมปฏӕกӕรӕยา[5] 

ปӇจจӋยของพลӋงงานกระตӡӮน (activation energy̳ ระหวӬาง ethene และ butadiene คӛอการรวมตӋว

ของสารตӋӏงตӮนอยӣӬในสภาวะทรานซӕชӋน (transition state̳ ตามรӣปทӗӉ 6 พลӋงงานทӗӉเพӕӉมขәӏนนӋӏนขәӏนกӋบความ

ยาวพӋนธะและมӡมพӋนธะทӗӉเปลӗӉยนแปลงไป, แรงผลӋกแบบแวนเดอรӭวาลระหวӬางและภายในโมเลกӡล (inter- 

and intramolecular van der Waals repulsions̳ และสӡดทӮายพลӋงงานจะลดลงเมӛӉอเกӕดพӋนธะ[8] 

เนӛӉองจากทӗӉสภาวะแทรนซӕชӋนมӗความคลӮายคลәงกӋบสารตӋӏงตӮนทӋӏงในดӮานพลӋงงานและโครงสรӮาง  ทӝาใหӮ

การพӕจารณาโมเลกӡลารӭออรӭบӕทӋลของสารตӋӏงตӮนแทนการพӕจารณาโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋลของสภาวะแทรนซӕ̸

ชӋน จәงเปӓนวӕธӗทӗӉเรӗยบงӬายทӗӉสามารถสรӮางสภาวะแทรนซӕชӋนทӗӉเสถӗยรและสามารถประมาณคӬาการยӛดของ

พӋนธะ แตӬเนӛӉองจากทӗӉสภาวะแทรนซӕชӋนทӗӉเสถӗยรมӗพӋนธะซӕกมาทӗӉเกӕดขәӏน จәงตӮองพӕจารณาอӋนตรกӕรӕยาของ

ออรӭบӕทӋลระหวӬางโมเลกӡลสารตӋӏงตӮนรӬวมดӮวย[8] 

มӗหลายวӕธӗมากทӗӉใชӮในการคӝานวณอӋนตรกӕรӕยาระหวӬางออรӭบӕทӋลสӭของโมเลกӡลสารตӋӏงตӮน โดยวӕธӗ LCAOs 

(linear combination of atomic orbitals) ถӣกนӝามาใชӮบӬอยครӋӏง โมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋลสӭของระบบไพของ

แอลคӗนถӣกสรӮางขәӏนและถӣกเรӗยกวӬาเปӓนการรวมตӋวแบบเสӮนตรงของ 2pz อะตอมมӕกออรӭบӕทӋลสӭ การนӝาไปใชӮ

ของวӕธӗ LCAO ระหวӬาง ethene และ butadiene ethene มӗพӗอӕเลӒกตรอน (p-electron) 2 ตӋวอยӣӬในระบบ

ไพอӕเลӒกตรอน สӬวน butadiene มӗพӗอӕเลӒกตรอน 4 ตӋวอยӣӬในระบบพӗอӕเลӒกตรอนโมเลคӕวลารӭออรӭ̸บӕทӋลสӭของ 

ethene และ butadiene แสดงดӋงรӣปทӗӉ 7 จะเหӒนวӬาทӡก bonding MOs ของทӋӏง ethene และ butadiene 
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ถӣกบรรจӡอӕเลӒกตรอนครบทӋӏงหมด และ antibonding MOs ของทӋӏง ethene และ butadiene ยӋงไมӬถӣก

บรรจӡ[8]  

 

 
รӣปทӗ่ 6 โครงสรӮางของสภาวะแทรนซӕชӋนของ ethene และ butadiene[8] 

 
รӣปทӗ่ 7 ไพโมเลคӕวลารӭออบӕทӋลสӭของ ethene และ butadiene โดยเรӗยงตามระดӋบพลӋงงาน[8] 

 

เราสามารถใชӮ orbital interaction diagram อธӕบายการเกӕดพӋนธะทӗӉเสถӗยร ณ สภาวะแทรนซӕชӋน 

เมӛӉอสารตӋӏงตӮนสองชนӕดสรӮางพӋนธะใหมӬ และใชӮทฤษฎӗเดӗยวกӋนนӗӏสรӮาง orbital interaction diagrams 

ระหวӬางสารตӋӏงตӮนสองชนӕด โดยสารตӋӏงตӮนสองชนӕดนӋӏนมӗแรงกระทӝาตӬอกӋนหลӋก ͈ อยӣӬ 3 ชนӕดคӛอ  

1. แรงผลӋกของอӕเลӒกตรอนทӗӉถӣกบรรจӡเตӒมแลӮวของสารตӋӏงตӮนทӋӏงสองชนӕด หรӛอทӗӉเรӗยกวӬา 

̀filled shell repulsioń 

2. แรงกระทӝา (ไมӬวӬาผลӋกหรӛอดӣด̳ ระหวӬางประจӡบวกหรӛอลบทӗӉอยӣӬในสารตӋӏงตӮนแตӬละ

ชนӕด หรӛอทӗӉเรӗยกวӬา ̀Coulombic attractioń 
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3. แรงระหวӬางโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋลทӗӉถӣกบรรจӡแลӮวโดยเฉพาะ HOMOs กӋบโมเลคӕว̸ลารӭ

ออรӭบӕทӋลทӗӉยӋงไมӬถӣกบรรจӡโดยเฉพาะ LUMOs ของสารตӋӏงตӮนแตӬละชนӕด 

อӋนตรกӕรӕยาระหวӬาง HOMO-LUMO เปӓนแรงทӗӉสӝาคӋญสӝาหรӋบปฏӕกӕรӕยาการปӖดวง (pericyclic reaction̳ 

และสามารถถӣกประมาณไดӮจากเทอมทӋӏ งสามของสมการของ Klopman-Salem โดยสมการของ 

Klopman-Salem แสดงถәงการเกӕดปฏӕกӕรӕยาเคมӗสามารถคӝานวณโดยใชӮความสӋมพӋนธӭของโมเลกӡลทӋӏงสอง

ดӋงขӮอ 1̸3 ทӗӉกลӬาวมา[5] และสามารถแสดงในรӣปของสมการคณӕตศาสตรӭดӋงตӬอไปนӗӏ 

'E     = 'Esteric + 'Eelectrostatic + 'Eorbital    [1.1] 

Ͳ ൫- ∑ (qaͮqb)βabSabab ൯ ͮ ቀ∑ QkQl

εRkl
k͵l ቁ ͮ    [1.2] 

    ቀ∑ ∑ -unocc.
s

occ.
r  ∑ ∑ 2( ∑ cracsbβaba,b )

2

Er-Es

unocc.
r

occ.
s ቁ 

โดยทӗӉ 'E  คČĂǰพúĆงงćนĂĆนตรกĉรĉยćǰ(interaction energy) 

  qa Ēúąǰqb คČĂǰคüćมĀนćĒนŠนขĂงĂĉđúĘกตรĂน 

  E และ S คӛอ ออรӭบӕทӋลทӗӉเรโซแนนซӭและซӮอนกӋน 

  Qk และ Ql คӛอ ประจӡเฉลӗӉยบนอะตอม 

  Rkl  คӛอ ระยะหӬางระหวӬางอะตอม k และ l  

  H  คӛอ คӬาคงทӗӉไดอӕเลӒกทรӕก 

  Cra  คӛอ สӋมประสӕทธӕӍของออรӭบӕทӋลเชӕงโมเลกӡล 

  Er  คӛอ พลӋงงานของออรӭบӕทӋล  

1.4 การสรӮางแบบจӝาลองโมเลกӡล 

การทӝานายสมบӋตӕทางกายภาพและทางเคมӗของสารเคมӗมӗความสӝาคӋญเปӓนอยӬางมาก ซәӉงโครงสรӮางสามมӕตӕ

ของสารเคมӗนӋӏน ͈ สามารถชӬวยในการทӝานายสมบӋตӕทӗӉกลӬาวมาไดӮ และการรӣӮสมบӋตӕทางกายภาพและทางเคมӗ 

เชӬน ความวӬองไว (reactivity) ความจӝาเพาะ (selectivity) สามารถตӬอยอดไปถәงความสามารถในเกӕดปฏӕกӕรӕยา

ไดӮอӗกดӮวย โดยการทӝานายโครงสรӮางสามมӕตӕนӋӏนนӕยมใชӮเทคนӕคทางสเปกโทรสโคปӘ ทӗӉสามารถบอกถәงหมӣӬฟӇงกӭชӋน

ไดӮ เชӬน IR spectroscopy ทӗӉบอกไดӮบางสӬวนของโครงสรӮางไดӮ แตӬเทคนӕคทӗӉบอกไดӮครบทӋӏงโครงสรӮางสามมӕตӕไดӮ

คӛอเทคนӕค  X-ray Diffraction แตӬมӗความจӝาเพาะคӛอสารประกอบชนӕดนӋӏนตӮองเตรӗยมใหӮอยӣӬ ในรӣป single 

crystal ไดӮซәӉงไมӬใชӬจะทӝาไดӮทӡกชนӕด[9,10] 

การสรӮางแบบจӝาลองโมเลกӡล (molecular modeling) มӗความสӝาคӋญตӬอการศәกษาและวӕจӋยทางเคมӗอยӬาง

มากตามทӗӉพӣดไปกӬอนหนӮา นอกจากจะทӝานายโดยใชӮเทคนӕคนӋӏนแลӮวปӇจจӡบӋนไดӮมӗเทคโนโลยӗทางการคӝานวณทӗӉ

ดӗกวӬาแตӬกӬอน จәงไดӮมӗศาสตรӭใหมӬเกӗӉยวกӋบการสรӮางแบบจӝาลองโมเลกӡลโดยอาศӋยการคӝานวณจากแรงทӗӉกระทӝา 
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(interaction) ตӬอกӋนระหวӬางอนӡภาค ซәӉงพӋฒนาจนสามารถสรӮางฟӇงกӭชӋนทางคณӕตศาสตรӭทӗӉแสดงถәงพลӋงงาน

ศӋกยӭและตӝาแหนӬงของอนӡภาคไดӮ โดยจะจӝาลองโมเลกӡล ผӬานการสรӮางโครงสรӮางทӗӉเสถӗยรทӗӉสӡด ซәӉงวӕธӗการสรӮาง

แบบจӝาลองโมเลกӡลจәงเปӓนอӗกทางเลӛอกหนәӉงในการศәกษาสมบӋตӕทางกายภาพและทางเคมӗ แตӬเนӛӉองจากการสรӮาง

แบบจӝาลองโมเลกӡลไมӬไดӮจากสารเคมӗจรӕง ͈ ทӝาใหӮความนӬาเชӛӉอถӛอในโครงสรӮางจәงเปӓนปӇญหา วӕธӗการคӝานวณทӗӉ

ใชӮในการสรӮางแบบจӝาลองโมเลกӡลแบӬงออกไดӮเปӓน 2 วӕธӗดӋงนӗӏ[9,10] 

1. วӕธӗเอมพӕรӕกӋล (Empirical Method) เชӬน วӕธӗ Molecular Mechanics หรӛอ วӕธӗ Force Field 

2. วӕธӗทางกลศาสตรӭควอนตӋม (Quantum Mechanical Method) แบӬงออกเปӓน 3 กลӡӬมดӮวยกӋนคӛอ 

a. Semi empirical 

b. ab initio 

c. Density Functional 

วӕธӗเอมพӕรӕกӋลปӑไมӬไดӮสนใจแรงกระทӝาระหวӬางอӕเลӒกตรอน ดӋงนӋӏนการนӝาวӕธӗนӗӏมาใชӮอธӕบายปรากฏการณӭทาง

เคมӗอӛӉน ͈ นอกเหนӛอจากโครงสรӮางจәงอาจมӗปӇญหาไดӮ ในขณะทӗӉเราสามารถใชӮวӕธӗทางกลศาสตรӭควอนตӋมไดӮใน

ทӡกกรณӗ แตӬเนӛӉองจากการคӝานวณทางควอนตӋมมӗความซӋบซӮอนและอาจเปӓนไปไมӬไดӮสӝาหรӋบบางโมเลกӡล จәง

จӝาเปӓนตӮองประมาณผลการคӝานวณ วӕธӗ ab initio และ Density Functional เปӓนวӕธӗทӗӉใหӮความแมӬนยӝาสӣงแตӬกӒ

ตӮองใชӮเวลาคӝานวณนานจәงไมӬเหมาะทӗӉจะนӝามาใชӮศәกษาโมเลกӡลขนาดใหญӬ ในขณะทӗӉวӕธӗ semi empirical ใหӮ

ความแมӬนยӝาตӝӉากวӬาเพราะมӗการประมาณมากกวӬาแตӬกӒใชӮเวลาคӝานวณสӋӏนกวӬามาก จәงสามารถใชӮคӝานวณ

โมเลกӡลทӗӉมӗขนาดใหญӬมากไดӮ แตӬกӒยӋงไมӬถәงกӋบขนาดของมหโมเลกӡล (macromolecule) ซәӉงถӮาจะศәกษาโมเลกӡล

ระดӋบนӋӏนกӒตӮองใชӮวӕธӗเอมพӕรӕกӋลเทӬานӋӏน ในชӋӏนนӗӏจะพӕจารณาการสรӮางแบบจӝาลองโมเลกӡลโดยใชӮวӕธӗคӝานวณแบบ

เอมพӕรӕกӋลชนӕด Molecular Mechanics และ แบบ semi empirical เทӬานӋӏน[9] 

1.5 วัตถӡประสงคӭ 

ศәกษาและทӝานายเรจӕโอซӕเลกทӕฟและสเตอรӕโอซӕกเลกทӕฟของปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸อӋลเดอรӭของǰD, E 

unsaturated esters ดӮวยทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋล 

 

1.6 ประโยชนӭทӗ่คาดวӬาจะไดӮรับ 

สามารถทӝานายเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗและสเตอรӕโอซӕกเลกทӕวӕทӗของสารตӋӏงตӮนชนӕดอӛӉนจากคӬาพลӋงงานอӋนตรกӕรӕยา

จากการคӝานวณจากÿมกćรขĂงǰKlopman-Salem 
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บททӗ่ 2 

การทดลอง 

 

2.1. ภาพรวมของปฏิกิริยาทӗ่ในการคӝานวณ 

พӕจารณาสมการของ Klopman-Salem หรӛอสมการ [1.1] จะเหӒนวӬาสามารถแบӬงไดӮเปӓน 3 พจนӭ คӛอ 

'Esteric, 'Eelectrostatic, และ 'Eorbital โดยการคӝานวณเราจะแบӬงสารตӋӏงตӮนเปӓน 2 ชนӕดคӛอ dienophile (1̳ และ 

diene (2̳ จะไดӮผลӕตภӋณฑӭ (3̳ โดยการเกӕดผลӕตภӋณฑӭของสารตӋӏงตӮนสามารถเกӕดไดӮ 4 หรӛอ 2 ผลӕตภӋณฑӭขәӏนกӋบ

ความสมมาตรของ diene ทӗӉมาทӝาปฏӕกӕรӕยา ตӋวอยӬางทӗӉ 1 การทӝาปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง methyl (E)-cinnamate 

(1a̳ กӋบ isoprene (2d) จะไดӮผลӕตภӋณฑӭ 4 ชนӕดคӛอ 3ad11, 3ad12, 3ad21 และ 3ad22 ดӋงรӣปทӗӉ 8 และ

ตӋวอยӬางทӗӉ 2 การทӝาปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง methyl (E)-cinnamate (1a̳ กӋบ 2,3̸dimethylbuta-1,3̸diene จะไดӮ

ผลӕตภӋณฑӭ 2 ชนӕดคӛอ 3ab1 และ 3ab2 ดӋงรӣปทӗӉ 9 และจากตӋวอยӬางทӗӉแสดงเมӛӉอคӝานวณพลӋงงานการ

เกӕดปฏӕกӕรӕยาจากสมการ 1.1 ของแตӬละผลӕตภӋณฑӭเราจะรӣӮวӬาผลӕตภӋณฑӭไหนเปӓนผลӕตภӋณฑӭหลӋก และสามารถรӣӮ

สมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ   และสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗไดӮอӗกดӮวย 

นӕยามการใชӮชӛӉอยӬอการเรӗยกโมเลกӡลในงานวӕจӋยนӗӏโดยแบӬงเปӓน 3 สӬวนดӋงนӗӏ nXXww โดยสӬวนทӗӉเปӓน n แทน

ดӮวยตӋวเลขมӗอยӣӬ 3 ชนӕดคӛอ 1 2 และ 3 โดย 1 แทนสารตӋӏงตӮนชนӕด dienophile 2 แทนสารตӋӏงตӮนชนӕด diene 

และ 3 แทนผลӕตภӋณฑӭ สӬวนทӗӉเปӓน XX แทนดӮวยอӋกษรภาษาอӋงกฤษ ถӮาเปӓนสารตӋӏงตӮนจะเปӓนอӋกษรภาษาอӋงกฤษ 

1 ตӋวถӮาเปӓนผลӕตภӋณฑӭ 2 ตӋวซәӉงเปӓนตӋวอӋกษรผสมของสารตӋӏงตӮนทӋӏงสองชนӕด โดยทӗӉตӋวแรกเปӓนของสารตӋӏงตӮน

ชนӕด dienophile และอӗกตӋวเปӓน diene เชӬน การทӝาปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง methyl (E)-cinnamate (1a̳ กӋบ 2,3̸

dimethylbuta-1,3̸diene (2b̳ จะไดӮผลӕตภӋณฑӭคӛอ 3abww สӡดทӮายสӬวนทӗӉเปӓน ww แทนดӮวยตӋวเลข 2 หลӋก

โดยหลӋกแรก (ขӮางหนӮา̳ ใชӮแยกผลӕตภӋณฑӭทӗӉมӗเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗทӗӉแตกตӬางกӋนมӗเพӗยง 2 ชนӕดคӛอ 1 และ 2 สӬวน

หลӋกทӗӉสอง (ขӮางหลӋง̳ ใชӮแยกผลӕตภӋณฑӭทӗӉมӗสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗทӗӉแตกตӬางกӋนมӗ 2 ชนӕดเชӬนกӋนคӛอ 1 และ 2 

ตӋวอยӬางการใชӮงานดӋงรӣปทӗӉ 8 ปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง 1a กӋบ 2d ซәӉง 2d ไมӬมӗสมมาตรทӝาใหӮไดӮผลӕตภӋณฑӭ 4 ชนӕดคӛอ 

3ad11, 3ad12, 3ad21 และ 3ad22 และอӗกตӋวอยӬางดӋงรӣปทӗӉ 9 ปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง 1a กӋบ 2b ซәӉง 2b มӗ

สมมาตรทӝาใหӮไดӮผลӕตภӋณฑӭ 2 ชนӕดคӛอ 3ab1 และ 3ab2 
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รӣปทӗ่ 8 ปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง 1a และ 2d 

 

รӣปทӗ่ 9 ปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง 1a และ 2b 

 

2.2. การคӝานวณพลังงานความเกะกะ 

จากสมการ [1.2] จะไดӮวӬา  'Esteric = ൫- ∑ (qaͮqb)βabSabab ൯ โดยพลӋงงานความเกะกะนӗӏผӣӮวӕจӋยจะใชӮวӕธӗ

คӝานวณจากการหาพลӋงงานทӗӉเสถӗยรโดยใชӮวӕธӗเอมพӕรӕกӋล นӋӉนคӛอวӕธӗ Molecular Mechanics หรӛอ MM+ จะไดӮ

พลӋงงานความเกะกะออกมาซәӉงใชӮในการเปรӗยบเทӗยบภายในงานวӕจӋยเทӬานӋӏน ซәӉงคӬาทӗӉไดӮจะแทนเปӓนพลӗงงาน

ความเกะกะ 
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2.3. การคӝานวณพลังงานทางไฟฟ้าสถิต 

จากสมการ [1.2] จะไดӮวӬา  'Eelectrostatic = ቀ∑ QkQl

εRkl
k͵l ቁ โดยพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตนӗӏผӣӮวӕจӋยคӝานวณตาม

สมการ [1.2] โดยระยะหӬางระหวӬางอะตอม k และ l  (Rkl̳ จะคӝานวณจากโมเลกӡลผลӕตภӋณฑӭทӗӉตӝาแหนӬงทӗӉ

เกӕดปฏӕกӕรӕยาดӋงตӋวอยӬางโมเลกӡล 3ab1 และ Qk และ Ql จะคӝานวณจากสารตӋӏงตӮนทӗӉตӝาแหนӬงทӗӉเกӕดปฏӕกӕรӕยา ดӋงรӣป

ทӗӉ 11  

 

รӣปทӗ่ 10 ตӝาแหนӬงอะตอมของแตӬละโมเลกӡลในปฏӕกӕรӕยาการเกӕด 3ab1 ทӗӉใชӮใน 

การคӝานวณพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕต 

 

2.4. การคӝานวณพลังงานทางออรӭบิทัล 

จากสมการ [1.2] จะไดӮวӬา  'Eorbital = ቀ∑ ∑ -unocc.
s

occ.
r  ∑ ∑ 2( ∑ cracsbβaba,b )

2

Er-Es

unocc.
r

occ.
s ቁ โดย

พลӋงงานทางออรӭบӕทӋลนӗӏผӣӮวӕจӋยจะคӝานวณตามสมการ [1.2] จะเหӒนวӬามӗพจนӭหนӮาและพจนӭหลӋง โดยทӗӉ r และ s 

แทน dienophile และ diene และ occ และ unocc แทน HOMO และ LUMO ตามลӝาดӋบ สามารถแสดงเปӓน

แผนภาพไดӮดӋงรӣปทӗӉ 12 โดยดӮานซӮายจะเปӓน A type และดӮานขวาเปӓน B type โดยคӬาทӗӉคӝานวณไดӮจะเปӓนการ

เปรӗยบเทӗยบระหวӬาง A type และ B type ซәӉงจะนӝาคӬาทӗӉนӮอยกวӬาไปแทนพลӋงงานทางออรӭบӕทӋลของทӡก

ผลӕตภӋณฑӭของปฏӕกӕรӕยานӋӏน ͈  

 

รӣปทӗ่ 11 แรงทӗӉกระทӝาระหวӬางออรӭบӕทӋลทӋӏงสองโมเลกӡล 
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2.5. อӡปกรณӭในการคӝานวณ 

2.5.1.โปรแกรมทӗӉเกӗӉยวขӮอง 

2.5.1.1. โปรแกรม HyperChem 

2.5.1.2. โปรแกรม Microsoft Excel 

 

2.6. ขั้นตอนในการคӝานวณ 

2.6.1.สรӮางโมเลกӡลดӮวยระเบӗยบวӕธӗ semi-empirical AM1 

2.6.1.1. สรӮางโมเลกӡลทӗӉกӝาหนด โดยใชӮโปรแกรม HyperChem โดยประกอบดӮวย

สารประกอบ dienophile, diene และผลӕตภӋณฑӭทӗӉกӝาหนด และปรӋบโครงสรӮางเสถӗยร 

(geometry optimization̳ 

2.6.1.2. กด single point เพӛӉอหาคӬาตӬาง ͈ ทӗӉใชӮในการคӝานวณในสมการ [1.2] 

2.6.1.3. จดคӬาตӬาง ͈ ลงใน Microsoft Excel เพӛӉอคӝานวณตามสӣตรทӗӉจӋดทӝาขәӏนมา 

2.6.1.4. ทӝาซӝӏากӋบทӡกโมเลกӡลทӗӉกӝาหนด 

 

2.7. การตั้งคӬาในโปรแกรม HyperChem 

2.7.1.เมӛӉอคӝานวณดӮวยระเบӗยบวӕธӗ semi-empirical 

2.7.1.1. เลӛอก semi-empirical method เปӓน AM1 

2.7.1.2. Total charge คӛอ 0 

2.7.1.3. Spin multiplicity คӛอ 1 (สภาวะพӛӏน) 

2.7.1.4. เลӛอก Spin Pairing  เปӓน RHF (เหมาะสมกӋบอӕเลӒกตรอนจӋบคӣӬกӋนหมด) 

2.7.1.5. เลӛอก State เปӓน Lowest 

2.7.1.6. Convergence limit คӛอ 0.001 

2.7.1.7. Iteration limit คӛอ 50 

2.7.2.เมӛӉอคӝานวณดӮวยระเบӗยบวӕธӗ Molecular Mechanics 

2.7.2.1. เลӛอก method เปӓน MM+ 

2.7.2.2. เลӛอก Electrostatic เปӓน Bond dipoles 
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2.8. โครงสรӮางโมเลกӡลของสารตั้งตӮนทӗ่ใชӮในการคӝานวณ 

ตารางทӗ่ 2.1 สารตӋӏงตӮนชนӕด dienophile ทӗӉใชӮในการเกӕดปฏӕกӕรӕยา 

สารประกอบ ชӛӉอ โครงสรӮางโมเลกӡล 

1a methyl (E)-cinnamate 

 
1b methyl (E)-3-(p-tolyl)acrylate 

 
1c methyl (E)-3-(m-tolyl)acrylate 

 
1d methyl (E)-3-(o-tolyl)acrylate 

 
1e methyl (E)-3-(4-

bromophenyl)acrylate 

 
1f methyl (E)-3-(3-

bromophenyl)acrylate 

 
1g methyl (E)-3-(2-

bromophenyl)acrylate 
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1h methyl (E)-3-(2-

fluorophenyl)acrylate 

 
1i (E)-3-(4-

(trifluoromethyl)phenyl)acrylate 

 

1j 
methyl (E)-3-(4-

cyanophenyl)acrylate 

 

1k 
methyl (E)-3-(4-

methoxyphenyl)acrylate 

 

1l 

methyl (E)-3-

(benzo[d][1,3]dioxol-5-

yl)acrylate 
 

1m 
methyl (E)-3-(naphthalen-1-

yl)acrylate 

 

1n 
methyl (E)-3-(furan-2-

yl)acrylate 
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1o 
methyl (E)-3-(thiophen-2-

yl)acrylate 

 

1p 
methyl (E)-5-phenylpent- 2-

enoate 

 

1q methyl (E)-dec-2-enoate 

 

1r 
methyl (E)-5-methylhex-2- 

enoate 

 

1s methyl (E)-hex-2-enoate 

 

1t 
methyl (E)-4-methylpent-2- 

enoate 

 

1u methyl (E)-pent-2-enoate 

 

1v 
methyl (E)-4-bromobut-2-

enoate 

 



15 
 

1w methyl crotonate 

  
 

ตารางทӗ่ 2.2 สารตӋӏงตӮนชนӕด diene ทӗӉใชӮในการเกӕดปฏӕกӕรӕยา 

สารประกอบ ชӛӉอ โครงสรӮางโมเลกӡล 

2a cyclopentadiene 

 

2b 
2,3-dimethylbuta-1,3-

diene 

  

2c trans-1,3-pentadiene 

 

2d isoprene 

 

2e cyclohexa-1,3-diene 
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บททӗ่ 3 

ผลการทดลองและอภิปรายผลการทดลอง 

 

3.1. ผลการคӝานวณเทӗยบกับผลการทดลองของ Tim Gatzenmeier Ēละคณะ 

Tim Gatzenmeier และคณะ ไดӮพӋฒนาตӋวเรӬงปฏӕกӕรӕยาเพӛӉอเพӕӉมประสӕทธӕภาพในการเกӕดปฏӕกӕรӕยา โดยทӝา

การทดลองกӋบสารตӋӏงตӮนหลายชนӕด ซәӉงเปӓนประเภท D� E unsaturated esters เชӬน trans-cinnamate กӋบ 

cyclopentadiene เปӓนตӮน โดยในงานวӕจӋยของ Tim Gatzenmeier ไดӮทӝาการสӋงเคราะหӭสารประกอบทӗӉมา

จากสารตӋӏงตӮนชนӕดเดӗยวกӋบงานวӕจӋยนӗӏทӋӏงหมด 31 ชนӕด โดยผӣӮวӕจӋยจะนӝาผลการสӋงเคราะหӭสารจากงานวӕจӋยของ 

Tim Gatzenmeier มาเปรӗยบเทӗยบกӋบผลการคӝานวณของงานวӕจӋยนӗӏเพӛӉอแสดงวӬาการคӝานวณดӮวยวӕธӗนӗӏสามารถ

เชӛӉอถӛอไดӮ โดยตารางทӗӉ 3.1 จะแสดงรหӋสคӣӬสารตӋӏงตӮนของงานวӕจӋยนӗӏและรหӋสผลӕตภӋณฑӭทӗӉเสถӗยรทӗӉสӡดในปฏӕกӕรӕยา

นӋӏน ͈ 

ตารางทӗ่ 3.1 การเปรӗยบเทӗยบโครงสรӮางทӗӉเสถӗยรจากการคӝานวณกӋบผลการทดลองของ 

Tim Gatzenmeier Ēúąคณą[6] 

Compound This work Experiment [6] 

3aa 11 11 

3ab 1 1 

3ac 11 11 

3ad 11 11 

3ae 21 11 

3ba 11 11 

3ca 11 11 

3da 12 11 

3ea 11 11 

3fa 11 11 

3ga 12 11 

3ha 11 11 

3ia 11 11 

3ja 11 11 

3ka 11 11 

3la 11 11 
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3ma 12 11 

3na 11 11 

3oa 11 11 

3pa 11 11 

3pb 1 1 

3pc 11 11 

3pd 11 11 

3pe 11 11 

3qa 11 11 

3ra 12 11 

3sa 12 11 

3ta 11 11 

3ua 11 11 

3va 12 11 

3wa 11 11 

หมายเหตӡ หมายเลข ทӗӉแสดงในตารางเปӓนตӋวเลขตӬอทӮายชӛӉอของสารประกอบนӋӏน ͈ 

จากผลการคӝานวณจะเหӒนวӬาโครงสรӮางทӗӉ เสถӗยรสӬวนใหญӬจะตรงกӋบผลการทดลองของ Tim 

Gatzenmeier จะมӗเพӗยง 7 คӣӬปฏӕกӕรӕยาทӗӉไมӬตรงนӋӉนคӛอ 3ae, 3da, 3ga, 3ma, 3ra, 3sa, และ 3va จากตาราง

ทӗӉ 3.2 จะเหӒนวӬาคӬาพลӋงงานทӗӉไดӮจากการคӝานวณทӗӉตӝӉาทӗӉสӡดกӋบโครงสรӮางทӗӉเสถӗยร (มӗคӬาพลӋงงานอӋนตรกӕรӕยานӮอย

ทӗӉสӡด̳ จากการทดลองนӋӏนมӗคӬาตӬางกӋนเพӗยงหลӋกหนӬวยเมӛӉอเทӗยบคӬาพลӋงงานอӋนตรกӕรӕยาทӗӉเปӓนหลӋกรӮอย จะเหӒนวӬา

สารประกอบทӗӉอยӣӬตาราง 3.2 นӗӏจะเปӓนสารประกอบทӗӉเกӕดจาก diene ชนӕด a กӋบ e หรӛอ cyclopentadiene 

กӋบ cyclohexadiene ตามลӝาดӋบ ซәӉงผӣӮวӕจӋยจะมากลӬาวถәงประเดӒนนӗӏในหӋวขӮอถӋดไป 

ตารางทӗ่ 3.2 เปรӗยบเทӗยบพลӋงงานรวมของผลӕตภӋณฑӭทӗӉไมӬตรงกӋบผลการทดลองของ Tim Gatzenmeier Ēúą

คณą 

Compound 
Interaction energy* (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3ae 102.8 100.6 91.1 92.6 

3da 149.2 138.2 180.6 174.1 
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3ga 157.0 147.4 182.5 177.7 

3ma 145.6 137.3 153.5 164.5 

3ra 140.6 140.5 176.3 178.4 

3sa 138.7 138.2 169.5 169.9 

3va 136.7 128.1 163.0 162.8 

*คӬานӮอยเสถӗยรกวӬา 

 

3.2. ความสัมพันธӭระหวӬางพลังงานความเกะกะกับ diene 

จากปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง dienophile ชนӕด methyl (E)-cinnamate (1a) กӋบ diene ทӋӏง 5 ชนӕดไดӮแกӬ 

cyclopentadiene (2a), 2,3-dimethylbuta-1,3-diene (2b), trans-pentadiene (2c), isoprene (2d) และ 

cyclohexadiene (2e) ซәӉงในตารางทӗӉ 3.3 จะแจกแจงทӋӏง 'Esteric, 'Eelectrostatic Ēúą 'Eorbital ขĂงĒตŠúą

ปฏĉกĉรĉยćǰ จากตาราง 3.3 จะเหӒนวӬาพลӋงงานทางออรӭบӕทӋลกӋบพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตจะบอกไดӮถәงสมบӋตӕเรจӕโอ̸ 

ซӕเลกทӕวӕทӗ  ของปฏӕกӕรӕยา นӋӉนคӛอจะชอบเกӕดแบบทӗӉ 1 (เชӬน 3aa11 หรӛอ 3aa12̳ หรӛอจะชอบเกӕดแบบทӗӉ 2 (เชӬน 

3aa21 หรӛอ 3aa22̳ โดยในแบบเดӗยวกӋนจะมӗพลӋงงานทӗӉใกลӮกӋน แตӬสӝาหรӋบพลӋงงานความเกะกะนӋӏนสามารถ

บอกไดӮถәงสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ  จากตӋวอยӬาง 3ac จะเหӒนวӬา 3ac11 จะมӗพลӋงงานความเกะกะทӗӉนӮอยทӗӉสӡด 

ทӝาใหӮพลӋงงานรวมของ 3ac นӋӏนจәงนӮอยทӗӉสӡดทӗӉโครงสรӮาง 3ac11 และสӕӉงทӗӉเหӒนไดӮชӋดจากพลӋงงานความเกะกะคӛอ

สӝาหรӋบสารตӋӏงตӮน diene ทӗӉเปӓนวงนӋӉนคӛอ 2a กӋบ 2e จะทӝาใหӮพลӋงงานความเกะกะของแตӬละผลӕตภӋณฑӭมӗคӬาไมӬ

ตӬางกӋนมากเนӛӉองจากผลӕตภӋณฑӭทӗӉไดӮจะเปӓนสารประกอบ 2 วง ซәӉงมӗความเกะกะมากทӝาใหӮไมӬวӬาสารประกอบจะมӗ

สมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ  หรӛอสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ  แบบไหนกӒจะมӗคӬาพลӋงงานความเกะกะไมӬตӬางกӋน และ

สามารถยӛนไดӮโดยการเปรӗยบเทӗยบปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง dienophile ชนӕด methyl (E)-cinnamate (1a) กӋบ 

diene ชนӕด cyclopentadiene (2a) หรӛอ cyclohexadiene (2e) กӋบ ปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง dienophile ชนӕด 

methyl crotonate (1w̳ กӋบ diene ชนӕด cyclopentadiene (2a) หรӛอ cyclohexadiene (2e)  ซәӉง 1a จะ

เปӓน D, E unsaturated esters ทӗӉมӗหมӣӬแทนทӗӉเปӓนวงเบนซӗนจะเกะกะมากกวӬา 1w ทӗӉมӗหมӣӬแทนทӗӉเปӓนหมӣӬเมททӕล 

และพลӋงงานความเกะกะทӗӉแสดงในตาราง 3.4 นӋӏนกӒจะเหӒนวӬามӗพลӋงงงานมӗคӬาแตกตӬางกӋนไมӬมาก  

ตารางทӗ่ 3.3 แจกแจงพลӋงงานของปฏӕกӕรӕยา 1a กӋบ 2a, 2b, 2c, 2d และ 2e 

Compound ΔEsteric** (kJ/mol) ΔEelectrostactic (kJ/mol) ΔEorbital (kJ/mol) 

3aa11 119.3 5.8 -197.9 

3aa12 124.5 5.8 -197.9 
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3aa21 119.3 36.6 -37.4 

3aa22 124.5 36.7 -37.4 

3ab1 -2.1 6.2 -4.3 

3ab2 34.8 39.5 -4.3 

3ac11 0.6 6.1 -235.6 

3ac12 39.7 6.2 -235.6 

3ac21 48.9 39.0 -173.4 

3ac22 38.2 39.3 -173.4 

3ad11 -10.9 6.0 -6.1 

3ad12 26.7 6.1 -6.1 

3ad21 11.4 38.7 -4.3 

3ad22 26.9 38.7 -4.3 

3ae11 98.4 4.5 -0.1 

3ae12 96.1 4.5 -0.1 

3ae21 98.4 28.9 -36.1 

3ae22 99.9 28.9 -36.1 

**พลӋงงานความเกะกะไวӮใชӮเปรӗยบเทӗยบความเกะกะระหวӬางกӋน 

ตารางทӗ่ 3.4 พลӋงงานความเกะกะของ 3aa, 3ae, 3wa และ 3we 

Compound 
ΔEsteric (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa 119.3 124.5 119.3 124.5 

3ae 98.4 96.1 98.4 99.9 

3wa 115.8 119.9 115.8 116.4 

3we 88.1 90.1 88.1 90.4 
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3.3. ความสัมพันธӭระหวӬางพลังงานทางไฟฟ้าสถิตกับสมบัติเรจิโอซิเลกทิวิทӗ  

พลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตเปӓนพลӋงงานทӗӉขәӏนกӋบแรงทางไฟฟӌาซәӉงสารตӋӏงตӮนทӋӏงสองชนӕดในงานวӕจӋยนӗӏไมӬไดӮมӗ

ประจӡทางไฟฟӌาสถӕตแตӬเปӓนโมเลกӡลทӗӉมӗขӋӏวอยӣӬทӝาใหӮพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตสามารถบอกสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลก̸ 

ทӕวӕทӗ  ของปฏӕกӕรӕยานӗӏไดӮ เนӛӉองจากตӝาแหนӬงทӗӉมӗความเปӓนบวกและลบจะเขӮาทӝาปฏӕกӕรӕยากӋนตามแรงกระทӝาทาง

ไฟฟӌาโดยจะเหӒนจากตาราง 3.3 และ 3.5 วӬามӗสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗเปӓนแบบทӗӉ 1 จากตารางทӗӉ 3.3 จะแสดง

พลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตของปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง dienophile ชนӕด methyl (E)-cinnamate (1a) กӋบ diene ทӋӏง 

5  ช นӕ ด ไ ดӮ แ กӬ  cyclopentadiene (2a), 2,3-dimethylbuta-1,3-diene (2b), trans-pentadiene (2c), 

isoprene (2d) และ cyclohexadiene (2e)  และตารางทӗӉ 3.5 จะแสดงพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตระหวӬาง diene 

ชนӕ ด  trans-pentadiene (2c) กӋ บ  dienophile ชนӕ ด  methyl (E)-cinnamate (1a), methyl (E)-3-(p-

tolyl)acrylate (1b), methyl (E)-3-(m-tolyl)acrylate (1c), methyl (E)-dec-2-enoate (1q) และ  methyl 

(E)-hex-2-enoate (1s) จะเหӒนวӬาเปลӗӉยน diene หรӛอ dienophile ของคӣӬรӬวมปฏӕกӕรӕยากӒยӋงทӝาใหӮสมบӋตӕเรจӕโอ̸ 

ซӕเลกทӕวӕทӗ  เปӓนแบบทӗӉ 1 อยӣӬ จากตารางทӗӉ 3.7 จะแสดงถәงความสӋมพӋนธӭของพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตกӋบหมӣӬ

แทนทӗӉในวงเบนซӗนของ D, E unsaturated esters โดยเปӓนปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง diene ชนӕด isoprene (2d) 

กӋ บ  dienophile ช นӕ ด  methyl (E)-cinnamate (1a), methyl (E)-3-(p-tolyl)acrylate (1b), (E)-3-(4-

(trifluoromethyl)phenyl)acrylate (1i), methyl (E)-3-(4-cyanophenyl)acrylate (1j) และ methyl (E)-3-

(4-methoxyphenyl)acrylate (1k)  ซәӉงจะเหӒนวӬาถӮาหมӣӬแทนทӗӉเปӓนหมӣӬใหӮอӕเลӒกตรอน (EDG̳ จะทӝาใหӮพลӋงงาน

ทางไฟฟӌาสถӕตแบบทӗӉเสถӗยรลดลงและแบบทӗӉไมӬเสถӗยรเพӕӉมขәӏน ในทางกลӋบกӋนถӮาหมӣӬแทนทӗӉเปӓนหมӣӬดәงอӕเลӒกตรอน 

(EWG̳ จะทӝาใหӮพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตแบบทӗӉเสถӗยรเพӕӉมขәӏนและแบบทӗӉไมӬเสถӗยรลดลง โดยมากหรӛอนӮอยตาม

ความสามารถในการใหӮหรӛอดәงอӕเลӒกตรอนของหมӣӬแทนทӗӉนӋӏน ͈ เปӓนเพราะวӬา สารคӣӬรӬวมปฏӕกӕรӕยานӋӏนคӛอ diene 

มӗพӋนธะคӣӬทӋӏงหมด 2 คӣӬ โดยตӝาแหนӬงทӗӉเกӕดปฏӕกӕรӕยาคӛอตӝาแหนӬง C2 และ C3 ในตารางทӗӉ 3.8 ซәӉงจะเหӒนวӬามӗความ

หนาแนӬนของอӕเลӒกตรอนนӮอยกวӬาอӗก 2 ตӝาแหนӬงทӗӉเหลӛอทӝาใหӮเมӛӉอทӝาปฏӕกӕรӕยากӋบ dienophile ทӗӉมӗหมӣӬแทนทӗӉ

เปӓน EDG จәงทӝาใหӮมӗพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตทӗӉลดลงและเสถӗยรขәӏน และในทางตรงกӋนขӮามกӋนถӮาหมӣӬแทนทӗӉ

จากวงอะ̸โรมาตӕกเปӓนสายโซӬดӋงตาราง 3.5 ทӗӉเปӓนปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง diene ชนӕด trans-pentadiene (2c) กӋบ 

dienophile ชนӕ ด  methyl (E)-cinnamate (1a), methyl (E)-3-(p-tolyl)acrylate (1b), methyl (E)-3-(m-

tolyl)acrylate (1c), methyl (E)-dec-2-enoate (1q) และ methyl (E)-hex-2-enoate (1s) จะเหӒนวӬาหมӣӬ

แทนทӗӉแบบสายโซӬจะทӝาใหӮพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตแบบทӗӉเสถӗยรเพӕӉมขәӏนและแบบทӗӉไมӬเสถӗยรลดลง จากทӋӏงสอง

เหตӡผลจәงสรӡปไดӮวӬาหมӣӬแทนทӗӉทӗӉมӗความหนาแนӬนของอӕเลӒกตรอนมากจะทӝาใหӮพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตของเรจӕโอ̸

ซӕเลกทӕวӕทӗทӗӉเสถӗยรลดลงและแบบทӗӉไมӬเสถӗยรเพӕӉมขәӏน 
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ตารางทӗ่ 3.5 พลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตของ 2a กӋบ 1a, 1b, 1c, 1q และ 1r 

Compound 
ΔEelectrostactic (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa 5.8 5.8 36.6 36.7 

3ba 4.4 4.4 38.0 38.2 

3ca 4.7 4.7 37.5 37.5 

3qa 9.1 9.1 49.5 49.5 

3ra 8.6 8.6 49.9 49.8 

 

ตารางทӗ่ 3.6 พลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตของ 2d กӋบ 1a, 1b, 1i, 1j และ 1k 

Compound 
ΔEelectrostactic (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3ad 6.0 6.1 38.7 38.7 

3bd 4.7 4.7 39.9 40.0 

3id 7.3 7.3 39.1 39.2 

3jd 8.1 8.1 36.0 36.0 

3kd 3.3 3.3 41.3 41.4 

 

ตารางทӗ่ 3.7 ความหนาแนӬนของอӕเลӒกตรอนของ 2d 

Compound 
q 

C1 C2 C3 C4 

2d -0.22 -0.08 -0.13 -0.21 
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3.4. ความสัมพันธӭระหวӬางพลังงานทางออรӭบิทัลกับ dienophile   

พӕจารณาสมการทӗӉ [1.2] จะเหӒนวӬาพลӋงงานทางออรӭบӕทӋลจะสามารถทӝานายไดӮเพӗยงสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ

เนӛӉองจากในการคӝานวณใชӮคӬาสӋมประสӕทธӕӍของออรӭบӕทӋลเชӕงโมเลกӡลทӗӉตӝาแหนӬงการเกӕดปฏӕกӕรӕยาทӝาใหӮเมӛӉอมӗสเทอ̸

รӕเมอรӭทӗӉตӬางกӋนออกไปจะมӗคӬาทางพลӋงงานทӗӉไมӬตӬางกӋน จากตารางทӗӉ 3.9 จะแสดงพลӋงงานทางออรӭบӕทӋลของ

ปฏӕกӕรӕยาระหวӬาง dienophile ชนӕด methyl (E)-3-(p-tolyl)acrylate (1b), methyl (E)-3-(naphthalen-1-

yl)acrylate (1m), methyl (E)-dec-2-enoate (1q) และ  methyl (E)-5 ̸methylhex-2 ̸  enoate (1r) กӋบ 

diene ชนӕด 2,3-dimethylbuta-1,3-diene (2b) จะเหӒนวӬาคӬาพลӋงงานทางออรӭบӕทӋลไมӬสามารถระบӡสมบӋตӕ 

เรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗไดӮ 

ตารางทӗ่ 3.8 พลӋงงานทางออรӭบӕทӋลของ 1b, 1m, 1q และ 1r กӋบ 2b 

Compound 

ΔEorbital (kJ/mol) 

A type B type 

A1 A2 B1 B2 

3mb 2.7 2.7 -2.3 -2.3 

3bb 3.4 3.4 -2.9 -2.9 

3qb -1.7 -1.7 1.4 1.4 

3rb -1.5 -1.5 1.2 1.2 

  



23 
 

บททӗ่ 4 

สรӡปผลการทดลอง  

 

งานวӕจӋยนӗӏทӝาการหาสมบӋตӕเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ และสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ ของปฏӕกӕรӕยาดӗลสӭ̸ อӋลเดอรӭระหวӬาง 

diene และ D, E unsaturated esters โดยใชӮวӕธӗการคӝานวณทางเคมӗคอมพӕวเตอรӭ โดยงานวӕจӋยใชӮโปรแกรม 

HyperChem เปӓนโปรแกรมในการสรӮางแบบจӝาลองทางเคมӗของสารประกอบตӬาง ͈ นอกจากจะใชӮการคӝานวณ

ทางเคมӗคอมพӕวเตอรӭยӋงใชӮทฤษฎӗฟรอนเทӗยรӭโมเลคӕวลารӭออรӭบӕทӋลและสมการของ Klopman-Salem รӬวมดӮวย 

โดยเรӕӉมจากการสรӮางแบบจӝาลองทางเคมӗของทӋӏงสารตӋӏงตӮนและผลӕตภӋณฑӭ จากนӋӏนปรӋบโครงสรӮางเสถӗ ยร 

(geometry optimization) และคӝานวณพลӋงงานดӮวยระเบӗยบวӕธӗ semi-empirical AM1 เพӛӉอหาคӬาคงทӗӉ 

ทӗӉจӝาเปӓนตӬอสมการของ Klopman-Salem ซәӉงทӗӉเลӛอกใชӮระเบӗยบวӕธӗ semi-empirical AM1 เนӛӉองจากใชӮเวลาใน

การคӝานวณทӗӉนӮอยเพราะในงานวӕจӋยนӗӏมӗจӝานวนโมเลกӡลในการทӝาแบบจӝาลองทางเคมӗทӗӉมาก เมӛӉอคӝานวณครบ

แลӮวจะนӝาผลทӗӉไดӮหรӛอผลӕตภӋณฑӭหลӋกจากการคӝานวณนӝามาเปรӗยบเทӗยบกӋบผลจากการทดลองของ Tim 

Gatzenmeier Ēúąคณą[6] เพӛӉอดӣความนӬาเชӛӉอถӛอจากการคӝานวณ 

สมการของ Klopman-Salem เปӓนสมการบӬงบอกพลӋงงานอӋนตรกӕรӕยาจาก 3 ปӇจจӋยหลӋกจәงสามารถแบӬง

ออกเปӓน 3 พจนӭหลӋกนӋӉนคӛอ พลӋงงานความเกะกะ  ('Esteric) พลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕต ('Eelectrostatic,) และ 

พลӋงงานทางออรӭบӕทӋล ('Eorbital) โดยจากการคӝานวณพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตจะเปӓนพจนӭทӗӉกӝาหนดเรจӕโอซӕ̸

เลกทӕวӕทӗของปฏӕกӕรӕยาในงานวӕจӋยนӗӏหรӛอเรӗยกไดӮวӬาปฏӕกӕรӕยาในงานวӕจӋยนӗӏถӣกควบคӡมดӮวยแรงไฟฟӌาสถӕต (charge 

controlled̳  นอกจากนӋӏนในงานวӕจӋยนӗӏยӋงเลӛอกสารตӋӏงตӮน D, E unsaturated esters ทӗӉมӗหมӣӬแทนทӗӉตӬางชนӕด

กӋนทӋӏงหมด 23 ชนӕดเพӛӉอดӣความแตกตӬางในการคӝานวณ ซәӉงจากผลจากการคӝานวณยӋงบอกวӬา dienophile ทӗӉมӗ

หมӣӬแทนทӗӉทӗӉมӗความหนาแนӬนของอӕเลӒกตรอนมากจะทӝาใหӮพลӋงงานทางไฟฟӌาสถӕตของเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗทӗӉเสถӗยร

ลดลงและแบบทӗӉไมӬเสถӗยรเพӕӉมขәӏน 

อӗกพจนӭในสมการของ Klopman-Salem คӛอพลӋงงานความเกะกะซәӉงในงานวӕจӋยนӗӏจะไมӬไดӮคӝานวณโดยตรง

ตามสมการแตӬจะใชӮการคӝานวณพลӋงงานผӬานระเบӗยบวӕธӗ Molecular Mechanics หรӛอ MM+ เพӛӉอใชӮในการ

เปรӗยบเทӗยบ ซәӉงในงานวӕจӋยนӗӏจะไดӮวӬาพลӋงงานความเกะกะเปӓนพจนӭทӗӉกӝาหนดสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗ เนӛӉองจากพจนӭ

ทӗӉเหลӛอสเตอรӕโอเมอรӭทӗӉตӬางกӋนของเรจӕโอซӕเลกทӕวӕทӗเดӗยวกӋนมӗคӬาไมӬตӬางกӋน นอกจากนӗӏในการประมาณพลӋงงาน

ความเกะกะโดยคӝานวณผӬานระเบӗยบวӕธӗ MM+ ไมӬสามารถแยกโมเลกӡลทӗӉมӗความเกะกะมากไดӮ ซәӉงนӋӉนคӛอ

โมเลกӡลทӗӉเกӕดจากสารตӋӏงตӮน diene ทӗӉเปӓนวงเชӬน pentadiene (2a) ซәӉงจะทӝาใหӮโมเลกӡลของผลӕตภӋณฑӭเปӓน

ผลӕตภӋณฑӭชนӕดสองวง (bicyclic̳ ทӝาใหӮมӗความเกะกะทӗӉสӣงทӝาใหӮสเตอรӕโอเมอรӭทӗӉตӬางกӋนจәงมӗคӬาตӬางกӋนไมӬมาก

และเปรӗยบเทӗยบไมӬไดӮ และจากการคӝานวณพจนӭสӡดทӮาย พลӋงงานทางออรӭบӕทӋลไมӬสามารถบอกถәงสมบӋตӕเรจӕโอซӕ

เลกทӕวӕทӗ และสมบӋตӕสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗไดӮ 
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เมӛӉอนӝาพจนӭทӋӏงสามรวมเปӓนพลӋงงานอӋนตรกӕรӕยาซәӉงสามารถบอกถәงผลӕตภӋณฑӭหลӋกซәӉงสามารถทӝานายไดӮเมӛӉอ

นӝาผลการคӝานวณมาเปรӗยบเทӗยบกӋบผลจากการทดลองของ Tim Gatzenmeier Ēúąคณą[6] ไดӮผลӕตภӋณฑӭ

หลӋกชนӕดเดӗยวกӋน  

ในงานวӕจӋยหนӮาควรหาวӕธӗการคӝานวณพลӋงงานความเกะกะเพӛӉอใหӮทӝานายสเตอรӕโอซӕเลกทӕวӕทӗกӋบโมเลกӡลทӗӉมӗ

ความเกะกะมากไดӮ และยӋงเพӕӉมความแมӬนยӝาในการทӝานายผลӕตภӋณฑӭหลӋกของปฏӕกӕรӕยาจากผลรวมของทӋӏง 3 

พจนӭเปӓนพลӋงงานอӋนตรกӕรӕยา 
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ตารางแสดงโครงสรӮางโมเลกӡลของผลิตภัณฑӭ 

 

สารประ

กอบ 

โครงสรӮางโมเลกӡล 

3aa11  

3aa12  

3aa21  

3aa22  

3ab1  

3ab2  

3ac11  
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3ac12  

3ac21  

3ac22  

3ad11  

3ad12  

3ad21  

3ad22  

3ae11  

3ae12  

3ae21  



29 
 

3ae22  

3ba11  

3ba12  

3ba21  

3ba22  

3bb1  

3bb2  

3bc11  

3bc12  



30 
 

3bc21  

3bc22  

3bd11  

3bd12  

3bd21  

3bd22  

3be11  

3be12  

3be21  

3be22  



31 
 

3ca11  

3ca12  

3ca21  

3ca22  

3cb1  

3cb2  

3cc11  

3cc12  

3cc21  

3cc22  



32 
 

3cd11  

3cd12  

3cd21  

3cd22  

3ce11  

3ce12  

3ce21  

3ce22  

3da11  

3da12  



33 
 

3da21  

3da22  

3db1  

3db2  

3dc11  

3dc12  

3dc21  

3dc22  

3dd11  

3dd12  



34 
 

3dd21  

3dd22  

3de11  

3de12  

3de21  

3de22  

3ea11  

3ea12  

3ea21  

3ea22  



35 
 

3eb1  

3eb2  

3ec11  

3ec12  

3ec21  

3ec22  

3ed11  

3ed12  

3ed21  

3ed22  



36 
 

3ee11  

3ee12  

3ee21  

3ee22  

3fa11  

3fa12  

3fa21  

3fa22  

3fb1  

3fb2  



37 
 

3fc11  

3fc12  

3fc21  

3fc22  

3fd11  

3fd12  

3fd21  

3fd22  

3fe11  

3fe12  



38 
 

3fe21  

3fe22  

3ga11  

3ga12  

3ga21  

3ga22  

3gb1  

3gb2  

3gc11  

3gc12  



39 
 

3gc21  

3gc22  

3gd11  

3gd12  

3gd21  

3gd22  

3ge11  

3ge12  

3ge21  

3ge22  



40 
 

3ha11  

3ha12  

3ha21  

3ha22  

3hb1  

3hb2  

3hc11  

3hc12  

3hc21  

3hc22  



41 
 

3hd11  

3hd12  

3hd21  

3hd22  

3he11  

3he12  

3he21  

3he22  

3ia11  

3ia12  



42 
 

3ia21  

3ia22  

3ib1  

3ib2  

3ic11  

3ic12  

3ic21  

3ic22  

3id11  

3id12  



43 
 

3id21  

3id22  

3ie11  

3ie12  

3ie21  

3ie22  

3ja11  

3ja12  

3ja21  

3ja22  



44 
 

3jb1  

3jb2  

3jc11  

3jc12  

3jc21  

3jc22  

3jd11  

3jd12  

3jd21  

3jd22  



45 
 

3je11  

3je12  

3je21  

3je22  

3ka11  

3ka12  

3ka21  

3ka22  

3kb1  

3kb2  



46 
 

3kc11  

3kc12  

3kc21  

3kc22  

3kd11  

3kd12  

3kd21  

3kd22  

3ke11  

3ke12  



47 
 

3ke21  

3ke22  

3la11  

3la12  

3la21  

3la22  

3lb1  

3lb2  

3lc11  

3lc12  



48 
 

3lc21  

3lc22  

3ld11  

3ld12  

3ld21  

3ld22  

3le11  

3le12  

3le21  

3le22  



49 
 

3ma11  

3ma12  

3ma21  

3ma22  

3mb1  

3mb2  

3mc11  

3mc12  

3mc21  

3mc22  



50 
 

3md11  

3md12  

3md21  

3md22  

3me11  

3me12  

3me21  

3me22  

3na11  

3na12  



51 
 

3na21  

3na22  

3nb1  

3nb2  

3na11  

3nc12  

3nc21  

3nc22  

3nd11  

3nd12  



52 
 

3nd21  

3nd22  

3ne11  

3ne12  

3ne21  

3ne22  

3oa11  

3oa12  

3oa21  

3oa22  



53 
 

3ob1  

3ob2  

3oc11  

3oc12  

3oc21  

3oc22  

3od11  

3od12  

3od21  

3od22  



54 
 

3oe11  

3oe12  

3oe21  

3oe22  

3pa11  

3pa12  

3pa21  

3pa22  

3pb1  

3pb2  
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3pc11  

3pc12  

3pc21  

3pc22  

3pd11  

3pd12  

3pd21  

3pd22  

3pe11  

3pe12  
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3pe21  

3pe22  

3qa11  

3qa12  

3qa21  

3qa22  

3qb1  

3qb2  

3qc11  

3qc12  
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3qc21  

3qc22  

3qd11  

3qd12  

3qd21  

3qd22  

3qe11  

3qe12  

3qe21  

3qe22  

3ra11  
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3ra12  

3ra21  

3ra22  

3rb1  

3rb2  

3rc11  

3rc12  

3rc21  

3rc22  

3rd11  
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3rd12  

3rd21  

3rd22  

3re11  

3re12  

3re21  

3re22  

3sa11  

3sa12  

3sa21  
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3sa22  

3sb1  

3sb2  

3sc11  

3sc12  

3sc21  

3sc22  

3sd11  

3sd12  

3sd21  
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3sd22  

3se11  

3se12  

3se21  

3se22  

3ta11  

3ta12  

3ta21  

3ta22  

3tb1  
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3tb2  

3tc11  

3tc12  

3tc21  

3tc22  

3td11  

3td12  

3td21  

3td22  

3te11  
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3te12  

3te21  

3te22  

3ua11  

3ua12  

3ua21  

3ua22  

3ub1  

3ub2  

3uc11  
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3uc12  

3uc21  

3uc22  

3ud11  

3ud12  

3ud21  

3ud22  

3ue11  

3ue12  

3ue21  
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3ue22  

3va11  

3va12  

3va21  

3va22  

3vb1  

3vb2  

3vc11  

3vc12  

3vc21  
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3vc22  

3vd11  

3vd12  

3vd21  

3vd22  

3ve11  

3ve12  

3ve21  

3ve22  

3wa11  
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3wa12  

3wa21  

3wa22  

3wb1  

3wb2  

3wc11  

3wc12  

3wc21  

3wc22  

3wd11  
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3wd12  

3wd21  

3wd22  

3we11  

3we12  

3we21  

3we22  
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ตารางแสดงพลังงานความเกะกะ 

Compound 
ΔEsteric (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa 119.2969 124.5359 119.3123 124.5167 

3ab -2.09564008 34.80045347 

3ac 0.626018 39.74228 48.91145 38.1756 

3ad -10.9403 26.67571 11.36446 26.94702 

3ae 98.383 96.12555 98.38105 99.85214 

3ba 118.8991 124.1395 118.8471 124.2862 

3bb -3.203483784 33.54907346 

3bc -0.32116 38.3972 47.36306 36.9089 

3bd -12.0335 25.43516 10.26986 25.77867 

3be 97.78104 95.7661 97.79105 99.46306 

3ca 118.8069 123.9864 118.8204 124.2862 

3cb -3.3922826 33.59645308 

3cc -0.18767 36.62791 46.35644 37.08441 

3cd -10.9403 25.48588 10.17389 25.5013 

3ce 97.86957 95.43405 97.85815 99.14275 

3da 146.6265 135.6338 146.6596 140.3234 

3db 13.87340762 41.56672622 

3dc 18.4432 46.41473 85.20285 61.95113 

3dd 4.717113 31.44355 13.77795 31.64947 

3de 112.0307 98.3976 128.7171 106.1186 

3ea 122.0411 126.5826 121.9869 127.3885 

3eb -0.40555512 36.21328149 

3ec 2.968305 40.96025 49.82459 39.49816 

3ed -9.27594 28.10592 11.7773 28.36509 

3ee 101.0239 98.25617 100.9807 102.1205 

3fa 121.6178 125.9061 121.6635 126.7339 

3fb -0.832800096 36.23450274 

3fc 2.630711 40.76608 49.96639 39.42615 

3fd -9.64982 28.00511 11.33492 28.4282 

3fe 100.6714 97.77617 100.6235 101.7783 

3ga 150.5015 140.9112 150.4811 145.766 

3gb 17.4667356 45.67041434 
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3gc 21.71128 51.23867 92.18138 65.58065 

3gd 8.534481 37.4208 18.32213 54.77551 

3ge 132.6629 103.034 132.5806 109.4981 

3ha 119.2213 123.659 119.2682 124.5882 

3hb -2.35452508 34.33874907 

3hc 1.00662 39.18977 48.01717 37.52611 

3hd -11.2368 26.13777 10.44644 26.49844 

3he 98.20276 95.47922 98.20169 99.46067 

3ia 141.6812 145.8318 141.6813 146.4599 

3ib 17.42306719 54.74903746 

3ic 19.76401 59.68135 68.10961 58.18287 

3id 8.553255 46.77273 30.75747 47.00922 

3ie 119.8158 117.158 120.1477 121.1257 

3ja 122.4967 126.6646 122.5407 127.831 

3jb -0.950642456 36.63725039 

3jc 1.304441 41.82339 51.27606 40.38637 

3jd -9.91127 28.67681 12.85668 28.95507 

3je 101.6246 98.38012 101.654 102.3538 

3ka 137.3259 142.6473 137.3644 142.857 

3kb 14.93660386 51.68156714 

3kc 17.72253 56.55122 64.99012 55.21836 

3kd 6.11851 43.56856 27.61347 43.99091 

3ke 116.2302 114.2829 116.0823 117.9092 

3la 147.9799 153.515 148.1749 153.6482 

3lb 39.48544982 76.12025675 

3lc 42.79631 81.09245 90.31075 79.84898 

3ld 30.95403 52.16904 52.16904 68.64427 

3le 127.1333 125.1037 127.1118 128.6351 

3ma 142.0366 133.7598 118.1829 129.2446 

3mb -15.15374509 48.57232378 

3mc -4.49316 24.81794 69.63194 23.47091 

3md -17.1153 11.87199 -1.19342 12.19995 

3me 80.06452 82.35343 101.8299 82.5893 

3na 151.4511 159.4027 151.4439 156.7129 

3nb 42.97484306 77.85570046 

3nc 45.86151 82.87347 85.77345 81.52717 
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3nd 34.29983 70.0541 56.75296 69.98114 

3ne 124.6027 128.7958 124.7225 131.393 

3oa 152.6871 158.7347 152.6725 157.3955 

3ob 41.30858598 77.63012846 

3oc 44.63237 83.19293 88.2147 81.85212 

3od 32.65933 69.81816 55.31122 70.10085 

3oe 127.1548 128.6994 127.2774 133.7076 

3pa 100.0869 105.5009 100.0836 99.79107 

3pb 0.222952808 28.84978039 

3pc 3.919048 37.57127 28.61318 31.89167 

3pd -5.86234 20.47769 14.59441 20.06741 

3pe 73.21671 83.35171 73.22039 74.17266 

3qa 134.3668 140.0698 132.733 133.169 

3qb 30.92353815 60.56906095 

3qc 34.76207 67.35398 57.73084 63.58057 

3qd 28.01181 52.1924 48.53405 52.22752 

3qe 106.9452 114.805 106.7246 107.7906 

3ra 133.6698 133.6432 128.2105 130.3404 

3rb 25.16395672 66.32414877 

3rc 38.02083 60.31151 63.33693 57.47152 

3rd 16.36914 56.17104 45.2102 57.5864 

3re 110.5685 117.2172 102.5896 103.5792 

3sa 131.5237 131.0141 122.6244 123.0557 

3sb 30.2861727 50.25762642 

3sc 34.56818 61.51026 47.52589 63.72378 

3sd 17.76472 41.73572 43.32047 41.61094 

3se 96.97563 104.4715 96.51876 97.61051 

3ta 128.3607 128.7569 128.36 137.748 

3tb 35.88633954 64.69602885 

3tc 44.9071 78.87013 66.90555 62.5768 

3td 24.47106 56.54452 45.87766 56.34002 

3te 118.8374 106.1112 102.9897 110.1881 

3ua 121.4472 124.14 128.7934 120.8428 

3ub 23.90407901 46.81964199 

3uc 21.69528 54.00973 50.37057 50.61173 

3ud 15.23161 38.42546 32.06196 38.08568 
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3ue 94.62052 94.29269 106.8479 95.22714 

3va 127.7615 119.0992 118.112 117.823 

3vb 22.74066342 44.3631612 

3vc 31.96696 52.04313 47.64005 48.30713 

3vd 14.31446 36.22801 36.51368 36.23933 

3ve 101.7553 90.86064 92.99102 97.35166 

3wa 115.7922 119.9407 115.798 116.3631 

3wb 11.37445504 40.70882213 

3wc 14.74432 47.56773 38.38103 43.07692 

3wd 2.471916 32.0951 25.42362 31.83898 

3we 88.13945 90.13546 88.08217 90.35532 
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ตารางแสดงพลังงานทางไฟฟ้าสถิต 

Compound 
ΔEelectrostactic (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa 5.756608044 5.7652656 36.6374138 36.7339467 

3ab 6.161236973 39.47685664 

3ac 6.130485392 6.15190081 39.0273455 39.3170712 

3ad 6.046698795 6.06516024 38.650735 38.7408205 

3ae 4.521542334 4.5290211 28.8595934 28.8737923 

3ba 4.439302781 4.44024342 38.0042273 38.2178114 

3bb 4.750437651 40.75361395 

3bc 4.72632455 4.74358331 40.2956553 40.5955967 

3bd 4.662003667 4.67673039 39.9104657 40.0042839 

3be 3.486397681 3.48965241 29.8044144 29.8040286 

3ca 4.736739561 4.73792605 37.5006088 37.4729267 

3cb 5.067020011 40.21303303 

3cc 5.041828423 5.06127013 39.7445656 40.0573751 

3cd 4.972562784 4.98967768 39.3981042 39.4661279 

3ce 3.717950007 3.72455794 29.4094569 29.4176437 

3da 4.975288316 4.95369504 36.7893708 36.688318 

3db 5.316981498 39.42503138 

3dc 5.292164807 5.29410889 38.9955582 39.3553365 

3dd 5.220730381 5.21604188 38.6598514 38.7339542 

3de 3.886832841 3.89093134 28.8362703 28.8396265 

3ea 5.803547686 5.8093672 36.0636931 36.0487696 

3eb 6.208505228 38.4031249 

3ec 6.18014537 6.19861089 37.9775381 38.2610085 

3ed 6.091691524 6.11121169 37.6027004 37.6920649 

3ee 4.554983943 4.56322738 28.0876307 28.0849041 

3fa 7.040561797 7.0471229 35.22733 35.204262 

3fb 7.531674188 37.3881408 

3fc 7.494229205 7.52065719 37.3479578 37.6304024 

3fd 7.394176062 7.41305968 36.985612 37.0703501 

3fe 5.527511654 5.53511119 27.623816 27.6164882 

3ga 8.674546437 8.62734512 34.2069411 34.1086277 
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3gb 9.267136552 36.65146203 

3gc 9.220686982 9.23066418 36.2555908 36.5770314 

3gd 9.097710435 9.09890338 35.9295435 36.0345406 

3ge 6.799452907 6.78410644 26.8243935 26.8292519 

3ha 6.43861601 6.44387145 36.2286053 36.1981333 

3hb 6.887218196 38.83633203 

3hc 6.854412043 6.87538387 38.4064227 38.6913409 

3hd 6.760909352 6.77942157 38.0238797 38.1149958 

3he 5.053132875 5.06093188 28.3980065 28.4029691 

3ia 6.967594803 6.97337091 37.2151107 37.1890688 

3ib 7.453717059 39.90436256 

3ic 7.418698407 7.44261901 39.4518207 39.7488544 

3id 7.315342528 7.33628248 39.0672634 39.1552198 

3ie 5.469092787 5.47668156 29.1765172 29.1867156 

3ja 7.711131263 7.71792115 34.2577618 34.2357676 

3jb 8.2465504 36.73692458 

3jc 8.209796871 8.23545754 36.3183828 36.5925568 

3jd 8.097434009 8.11912599 35.9646104 36.0467683 

3je 6.051704524 6.06222349 26.8597027 26.866483 

3ka 3.144209071 3.14730042 39.335486 39.2829818 

3kb 3.364732519 42.16126712 

3kc 3.349537959 3.35879721 41.7043958 42.0126961 

3kd 3.303457068 3.31174326 41.2963181 41.3847012 

3ke 2.469043363 2.47195712 30.8345422 30.8443225 

3la 4.093588519 4.0978501 37.5451146 37.5193216 

3lb 4.379890147 40.24584663 

3lc 4.359284632 4.37368399 39.8042964 39.7007311 

3ld 4.300353484 4.30184658 39.4222658 39.5006731 

3le 3.214579176 3.21845608 29.4312545 29.4343017 

3ma 5.742409438 5.69487546 37.4478913 37.4241485 

3mb 6.119941338 40.18696017 

3mc 6.086699524 6.11289966 39.7726411 40.1085013 

3md 6.019520959 6.02520698 39.4235507 39.5190863 

3me 4.481465036 4.51368798 29.4205822 29.4428635 

3na 0.108798551 0.10901037 35.4199643 35.328866 

3nb 0.116583928 37.89953179 
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3nc 0.115899531 0.11624854 37.6495671 37.7962463 

3nd 0.114355898 0.11459819 37.1768678 37.2364171 

3ne 0.085420177 0.08545666 27.7950585 27.7774112 

3oa 1.203272213 1.20508972 36.3088295 36.2291819 

3ob 1.286932084 38.88377109 

3oc 1.281079648 1.28538512 38.4969374 38.7548936 

3od 1.263645204 1.26713672 38.1183137 38.2046919 

3oe 0.944532647 0.94567719 28.4845597 28.4672231 

3pa 11.86121352 11.8485285 39.4853818 39.4593272 

3pb 12.7425328 42.38913671 

3pc 12.67888466 12.6997994 42.1556154 42.2455856 

3pd 12.45932583 12.5100467 41.5745832 41.6154993 

3pe 9.321941012 9.40417857 31.0011599 31.0029641 

3qa 9.119457205 9.13799042 49.5197437 49.467636 

3qb 9.783823037 53.09161219 

3qc 9.728957028 9.74358493 52.7821099 52.8624991 

3qd 9.592724852 9.60538257 52.0559816 52.0792015 

3qe 7.162815855 7.17182668 38.8788309 38.8443542 

3ra 8.625245676 8.63194281 49.8676506 49.7666807 

3rb 9.265376874 53.47502193 

3rc 9.215164976 9.21081512 53.1194448 53.2648887 

3rd 9.09012238 9.09370288 52.4670149 52.4394954 

3re 6.771252066 6.79114685 39.1146103 39.1211911 

3sa 9.149210956 9.15613902 48.8135011 48.7605713 

3sb 9.825658496 52.34236035 

3sc 9.772606292 9.78473382 52.0177674 52.1072365 

3sd 9.63987228 9.64620106 51.3129153 51.363432 

3se 7.191943288 7.20365207 38.3320522 38.2916073 

3ta 9.033428864 9.0452683 49.4332 49.3257434 

3tb 9.688466846 52.94933048 

3tc 9.642360411 9.63055122 52.4441573 52.7623952 

3td 9.488674057 9.51226874 51.828201 51.9740857 

3te 7.094077422 7.09986836 38.7487675 38.7119405 

3ua 9.192356497 9.20512308 50.0401723 49.910552 

3ub 9.848859686 53.57556909 

3uc 9.804821492 9.81073999 53.2528445 53.3794123 
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3ud 9.671332277 9.67818917 52.5522505 52.571551 

3ue 7.218277068 7.2207092 39.2515726 39.2231147 

3va 10.62763523 10.6116223 46.5806702 46.6003855 

3vb 11.37076482 50.0475348 

3vc 11.30357591 11.3496645 49.6412082 49.8331889 

3vd 11.18523042 11.1911795 49.0789938 49.092195 

3ve 8.350632899 8.33140736 36.5735191 36.6263313 

3wa 9.529566807 9.54347644 49.0388776 49.0067631 

3wb 10.1194942 52.59295092 

3wc 10.16696181 10.1831914 52.2622947 52.3322806 

3wd 10.03670934 10.0393464 51.5308165 51.5730798 

3we 7.489084562 7.4908327 38.5460894 38.4901538 
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ตารางแสดงพลังงานทางออรӭบิทัล 

Compound 

ΔEorbital (kJ/mol) 

A type B type 

A1 A2 B1 B2 

3aa 197.9373 37.41897 -197.937 -37.419 

3ab 85.27164 85.34506 -4.32105 -4.32477 

3ac 4.023986 2.961796 -235.642 -173.441 

3ad 72.42686 51.65214 -6.09762 -4.3486 

3ae -0.09642 3.36404 1.035081 -36.1118 

3ba 3.134545 3.134503 -2.70174 -2.7017 

3bb 3.389653 3.392188 -2.90161 -2.90378 

3bc 6.986503 5.280275 -6.01504 -4.54606 

3bd 3.033102 2.184513 -2.63517 -1.89791 

3be -0.00892 5.280333 0.007589 -4.4933 

3ca 3.045485 3.045424 -2.60189 -2.60184 

3cb 3.295801 3.298343 -2.79661 -2.79877 

3cc 6.890014 5.044046 -5.87968 -4.3044 

3cd 3.01441 2.0168 -2.59585 -1.73676 

3ce -0.27602 5.435775 0.232822 -4.58507 

3da 2.761368 3.369208 -2.36974 -2.89137 

3db 2.988597 3.648307 -2.54727 -3.10956 

3dc 6.323397 5.632574 -5.42043 -4.82825 

3dd 2.751802 2.30748 -2.38034 -1.996 

3de -0.43731 5.906702 0.370519 -5.00462 

3ea 2.739719 2.73974 -2.21535 -2.21536 

3eb 2.960522 2.963332 -2.37741 -2.37966 

3ec 6.051202 4.664564 -4.88647 -3.76673 

3ed 2.459282 2.067247 -2.0052 -1.68555 

3ee 0.161171 4.498747 -0.1286 -3.58948 

3fa 2.700136 2.700159 -2.1869 -2.18692 

3fb 2.917665 2.920648 -2.347 -2.34939 

3fc 6.015803 4.549565 -4.8659 -3.67993 

3fd 2.422173 2.012366 -1.97796 -1.64331 

3fe 0.042852 4.629955 -0.03425 -3.7008 

3ga 2.644793 2.644856 -2.15818 -2.15823 
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3gb 2.863573 2.866814 -2.32072 -2.32334 

3gc 5.846199 4.536723 -4.76435 -3.69719 

3gd 2.252625 2.115453 -1.85335 -1.74049 

3ge 0.256815 4.383768 -0.20682 -3.53031 

3ha 3.054674 3.054691 -2.52181 -2.52183 

3hb 3.300695 3.303661 -2.70622 -2.70865 

3hc 6.726852 5.224249 -5.54637 -4.30745 

3hd 2.784695 2.328835 -2.31783 -1.9384 

3he 0.296348 4.992648 -0.24146 -4.06788 

3ia 2.393387 2.393438 -1.83882 -1.83885 

3ib 2.588722 2.592264 -1.97551 -1.97821 

3ic 5.488195 3.918167 -4.21033 -3.00586 

3id 2.093738 1.79335 -1.62215 -1.38942 

3ie -0.15024 4.779465 0.113892 -3.62315 

3ja 2.575664 2.575755 -1.96517 -1.96524 

3jb 2.797776 2.801367 -2.11988 -2.1226 

3jc 5.740168 4.441431 -4.37289 -3.3835 

3jd 2.16148 2.175116 -1.66349 -1.67398 

3je 0.384864 4.497534 -0.28961 -3.38441 

3ka 3.48073 3.480664 -3.09285 -3.09279 

3kb 3.768371 3.770576 -3.32527 -3.32722 

3kc 7.667641 5.968855 -6.8061 -5.29819 

3kd 3.421891 2.450231 -3.06462 -2.19441 

3ke 0.24777 5.497504 -0.21737 -4.8231 

3la 2.511886 2.511878 -2.16065 -2.16064 

3lb 2.714573 2.716406 -2.31868 -2.32025 

3lc 5.434456 4.362159 -4.66915 -3.74786 

3ld 2.271253 1.833238 -1.9696 -1.58976 

3le 0.225131 3.561932 -0.19113 -3.02402 

3ma 2.455198 2.455252 -2.1422 -2.14224 

3mb 2.660462 2.662507 -2.30476 -2.30653 

3mc 5.178728 4.452848 -4.5134 -3.88078 

3md 2.081598 2.104001 -1.83119 -1.8509 

3me 0.874061 3.175087 -0.7526 -2.73387 

3na 3.753189 3.753115 -3.19037 -3.19031 

3nb 4.062449 4.064995 -3.4295 -3.43165 
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3nc 8.320739 6.37552 -7.06466 -5.41308 

3nd 3.676229 2.572176 -3.15023 -2.20415 

3ne 0.035875 6.047929 -0.0301 -5.07475 

3oa 3.397774 3.397804 -3.00873 -3.00876 

3ob 3.67346 3.676817 -3.22985 -3.2328 

3oc 7.466907 5.847859 -6.60484 -5.17272 

3od 3.12085 2.692905 -2.7859 -2.40389 

3oe 0.566516 5.635797 -0.49515 -4.92587 

3pa -0.25565 -0.25582 0.228983 0.229137 

3pb -0.17824 -0.17969 0.158615 0.159914 

3pc -0.01669 -0.48038 0.014933 0.429867 

3pd 0.270932 -0.81217 -0.24445 0.732773 

3pe -1.06369 0.261094 0.94158 -0.23112 

3qa -1.90394 -1.90465 1.549576 1.550158 

3qb -1.67285 -1.67447 1.3531 1.354408 

3qc -0.46469 -4.86615 0.377755 3.955785 

3qd 0.785198 -4.63798 -0.64382 3.802919 

3qe -7.51216 5.701691 6.041631 -4.58556 

3ra -1.74933 -1.75002 1.431677 1.43224 

3rb -1.5181 -1.5195 1.234762 1.235906 

3rc -0.23221 -4.55739 0.189823 3.725485 

3rd 0.85474 -4.40225 -0.70473 3.629655 

3re -7.25924 5.735218 5.87093 -4.63837 

3sa -1.93655 -1.93727 1.581211 1.5818 

3sb -1.70098 -1.7026 1.380285 1.381606 

3sc -0.49027 -4.92921 0.399838 4.020026 

3sd 0.785383 -4.68328 -0.64605 3.852433 

3se -7.59048 5.73605 6.124414 -4.62816 

3ta -2.03972 -2.04043 1.653846 1.654426 

3tb -1.8265 -1.82834 1.471867 1.473348 

3tc -0.81143 -5.08885 0.657141 4.121252 

3td 0.621599 -4.7542 -0.50776 3.883495 

3te -7.42953 5.397859 5.952908 -4.32503 

3ua -1.98025 -1.98097 1.608159 1.608747 

3ub -1.74606 -1.74773 1.409218 1.410566 

3uc -0.56938 -5.00889 0.461844 4.062884 
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3ud 0.754127 -4.73177 -0.617 3.871369 

3ue -7.61683 5.709132 6.112318 -4.58144 

3va -1.64581 -1.64646 1.255825 1.25632 

3vb -1.48151 -1.48382 1.123412 1.12517 

3vc -0.67512 -4.19688 0.514436 3.197979 

3vd 0.55928 -4.18653 -0.4301 3.219521 

3ve -6.73341 3.785272 5.074373 -2.85262 

3wa -1.96476 -1.96546 1.582058 1.582628 

3wb -1.75101 -1.75268 1.401257 1.402596 

3wc -0.65684 -4.97082 0.528262 3.997751 

3wd 0.677164 -4.67336 -0.54935 3.791297 

3we -7.33809 5.608307 5.838523 -4.46223 
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ตารางแสดงพลังงานอันตรกิริยา 

Compound 
Interaction energy (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa -72.8837 -67.6361 118.5307 123.8316 

3ab -0.255448575 69.9525444 

3ac -228.885 -189.747 -85.5017 -95.9478 

3ad -10.9912 26.64325 45.6666 61.33925 

3ae 102.8081 100.5582 91.12884 92.61413 

3ba 120.6366 125.8781 154.1496 159.8023 

3bb -1.354659814 71.39890367 

3bc -1.60987 37.12574 83.11266 72.95844 

3bd -10.0067 27.47672 48.28241 63.88504 

3be 101.2585 99.24684 123.1022 124.7738 

3ca 120.9417 126.1224 153.7192 159.1573 

3cb -1.121877397 71.01071436 

3cc -1.02553 35.80949 81.7966 72.83738 

3cd -8.56356 27.87971 47.83523 63.23066 

3ce 101.3115 98.88259 122.6825 123.9753 

3da 149.232 138.2177 180.5576 174.1203 

3db 16.64312204 77.88220061 

3dc 18.31494 46.28841 119.3702 96.47822 

3dd 7.557499 34.27925 50.4418 68.38742 

3de 115.4803 101.8512 152.5488 129.9536 

3ea 125.6293 130.1766 155.8352 161.2219 

3eb 3.425542222 72.23674216 

3ec 4.261982 42.27239 84.03539 73.99243 

3ed -5.18946 32.21192 47.69445 64.3716 

3ee 105.4503 102.6908 125.4788 126.6159 

3fa 126.4715 130.7663 154.7039 159.7513 

3fb 4.351879054 71.27324914 

3fc 5.259039 43.42083 83.63441 73.37663 

3fd -4.23361 33.4402 46.67722 63.85524 

3fe 106.1646 103.277 124.5465 125.694 

3ga 157.0179 147.3804 182.5299 177.7164 

3gb 24.41315421 79.99853207 
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3gc 26.16762 55.70498 124.7398 98.46049 

3gd 15.77884 44.66636 52.51119 89.06956 

3ge 139.2556 109.6113 155.8746 132.797 

3ha 123.1381 127.581 152.975 158.2645 

3hb 1.826472608 70.46642824 

3hc 2.314665 40.51879 82.11614 71.91 

3hd -6.79371 30.59936 46.53193 62.67504 

3he 103.0144 100.2987 122.5318 123.7958 

3ia 146.81 150.9664 177.0575 181.8101 

3ib 22.90127346 92.67518636 

3ic 22.97238 62.91364 104.5556 94.92586 

3id 14.24645 52.48686 68.43532 84.77503 

3ie 125.1346 122.4845 145.701 146.6892 

3ja 128.2426 132.4174 154.8332 160.1016 

3jb 5.176030763 71.251577 

3jc 5.141351 45.68596 84.21094 73.59543 

3jd -3.47732 35.13245 47.14731 63.32786 

3je 107.3867 104.1527 125.1293 125.8359 

3ka 137.3773 142.7017 173.6071 179.0472 

3kb 14.97606614 90.51561824 

3kc 14.26597 53.10391 101.3963 91.93286 

3kd 6.357347 43.81568 66.71538 83.1812 

3ke 118.4819 116.5375 142.0937 143.9305 

3la 149.9128 155.4522 183.5594 189.0069 

3lb 41.54665916 114.0458563 

3lc 42.48645 80.79698 126.3672 115.8019 

3ld 33.28478 54.50128 90.00154 106.5552 

3le 130.1568 128.131 153.5191 155.0454 

3ma 145.6368 137.3124 153.4885 164.5265 

3mb -11.33856344 86.45275231 

3mc -2.91986 26.41744 105.5238 59.69863 

3md -12.927 16.06601 36.37924 49.86814 

3me 83.79338 86.11452 128.5167 109.2983 

3na 148.3695 156.3213 183.6735 188.8515 

3nb 39.66192259 112.3235787 

3nc 38.91275 75.92506 118.0099 113.9103 
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3nd 31.26396 67.01846 91.72568 105.0134 

3ne 124.6581 128.8511 147.4428 154.0956 

3oa 150.8816 156.9311 185.9726 190.616 

3ob 39.36566807 113.2810975 

3oc 39.3086 77.87347 121.5389 115.4343 

3od 31.13707 68.2994 91.02565 105.9017 

3oe 127.6042 129.1499 150.8361 157.2489 

3pa 111.6924 117.0938 139.3131 138.9946 

3pb 12.78725051 71.05922232 

3pc 16.58125 50.25438 70.28841 73.65688 

3pd 6.352544 32.74329 55.35682 60.87074 

3pe 81.47496 91.6922 103.9904 104.9445 

3qa 141.5823 147.3039 180.3481 180.732 

3qb 39.03450655 111.9862018 

3qc 44.02634 76.63287 105.6468 111.5769 

3qd 36.96071 61.15396 95.95205 99.66874 

3qe 106.5959 114.4647 141.0179 142.0494 

3ra 140.5457 140.5258 176.3282 178.357 

3rb 32.91123627 118.2796667 

3rc 47.00378 69.29012 111.899 106.179 

3rd 24.75453 64.56001 93.27496 105.6236 

3re 110.0805 116.7491 137.0658 138.062 

3sa 138.7364 138.2337 169.5006 169.879 

3sb 38.41085518 100.8973821 

3sc 43.85052 70.80473 94.61445 110.9018 

3sd 26.75855 50.73587 89.9501 88.29109 

3se 96.57709 104.0846 130.2227 131.274 

3ta 135.3544 135.7624 175.7528 185.0334 

3tb 43.74830688 115.8170227 

3tc 53.73804 87.68925 114.2609 110.2503 

3td 33.45198 65.54903 92.95166 103.5599 

3te 118.5019 105.7816 137.4135 144.575 

3ua 128.6593 131.3649 176.8526 168.7723 

3ub 32.00688368 98.64748541 

3uc 30.93072 63.25109 98.61453 98.98225 

3ud 24.28594 47.48665 79.88244 85.92546 
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3ue 94.22196 93.89657 141.518 129.8688 

3va 136.7433 128.065 163.0462 162.777 

3vb 32.62992258 92.92687177 

3vc 42.59542 62.71767 93.08438 93.94344 

3vd 25.0696 46.9891 81.40613 81.14499 

3ve 103.3725 92.45863 126.7119 131.1254 

3wa 123.3571 127.5195 162.8714 163.4044 

3wb 19.74293886 91.54908929 

3wc 24.25443 57.09408 85.67251 90.43839 

3wd 11.95927 41.58509 72.28107 78.7387 

3we 88.29044 90.2882 122.166 124.3832 
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