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คํานํา 

 เคมีคอมพิวเตอร์ หรือ เคมีเชิงคอมพิวเตอร์ เป็นการใช้คอมพิวเตอร์คํานวณ
โครงสร้าง และปฏิกิริยาทางเคมี ในปัจจุบันเคมีคอมพิวเตอร์ ถูกนํามาใช้อย่างกว้างขวางท้ัง
ทางการเรียนการสอน และการวิจัย สําหรับการเรียนการสอนน้ัน การใช้เคมีคอมพิวเตอร์
ทําให้เข้าใจ โครงสร้างและสมบัติของสารเคมี ทางด้านการวิจัย เคมีคอมพิวเตอร์สามารถ
นําไป คํานวณกลไกปฏิกิริยา ซึ่งประยุกต์ใช้กับอุตสาหกรรมต่าง ๆ ได้มากมาย อาทิ การ
พัฒนาตัวเร่งปฏิกิริยาปิโตรเคมี การออกแบบโมเลกุลยา ซึ่งล้วนแต่เป็นอุตสาหกรรมที่มี
ความจําเป็นต่อการพัฒนาประเทศ 

 หนังสือ เคมีคอมพิวเตอร์เล่มนี้  เป็นหนังสือ ประกอบการเรียนการสอน สําหรับ
นักศึกษาทางด้านวิทยาศาสตร์ และวิศวกรรมศาสตร์ รวมถึง ผู้ที่สนใจ เพ่ือเป็นประโยชน์
ต่อการเรียนการสอน และการวิจัยทางด้านวิทยาศาสตร์ โดยมีเน้ือหา ทฤษฎีกลศาสตร์
ควอนตัมเคมี ทฤษฎีทางเคมีคอมพิวเตอร์ รวมถึงการใช้โปรแกรมทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร์
เพ่ือคํานวณงานทางวิทยาศาสตร์  
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เขตกําแพงแสน  

 ท้ายที่สุดน้ี ข้าพเจ้าหวังเป็นอย่างย่ิงว่า หนังสือเล่มน้ีจะช่วยพัฒนาการเรียนการ
สอน และงานวิจัยทางด้านวิทยาศาสตร์ต่อไป หากมีความเห็นเพ่ิมเติม รวมทั้งข้อเสนอแนะ
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แผนบริหารการสอนประจําบทที่ 1 

หัวข้อเนื้อหาประจําบท  

บทท่ี 1  เคมีคอมพิวเตอร์ – บทนํา 

1.1 เคมีคอมพิวเตอร์ –การศึกษาโครงสร้างระดับโมเลกุล 
1.2 Molecular Mechanics  
1.3 Electronic Structure Methods  
1.4 Density Functional Theory 

วัตถุประสงค์  

1. นิสิตมีความเขา้ใจ เคมีคอมพิวเตอร์และการนําไปใช้เบ้ืองต้น
2. นิสิตสามารถเข้าใจ เครื่องมอืที่จะนําไปใช้ ในการคํานวณทาง

เคมีคอมพิวเตอร์
3. เข้าใจหลักการทาง Molecular Mechanics และ Quantum

Mechanics

การวัดและการประเมินผล 

1. ประเมนิความรู้นิสิตความเข้าใจ ในเคมีคอมพิวเตอร์และการ
นําไปใช้เบ้ืองต้น

2. ประเมินความเข้าใจใน เครื่องมือ ต่าง ๆ ที่ใช้ในการคํานวณ
3. สามารถเข้าใจในหลักการคํานวณทาง Molecular

Mechanics และ Quantum Mechanics ได้

2

1.1 เคมีคอมพิวเตอร์ –การศึกษาโครงสร้างระดับโมเลกุล

ในทางเคมีแล้วการเข้าใจในโครงสร้างระดับโมเลกุล จะทําให้เข้าใจการ
ดําเนินไปของปฏิกิริยาหรือสามารถทํานายสมบัติ และกลไกปฏิกิริยาที่ดําเนินไปได้
การสร้างแบบจําลองทางเคมีขึ้นมานั้น ช่วยทําให้มองเห็นภาพและเข้าใจโครงสร้าง
ต่าง ๆ ได้ดีขึ้น การคํานวณทางเคมีคอมพิวเตอร์ (Computational Chemistry) 
ต้องมีความเข้าใจในโครงสร้างโมเลกุลเพ่ือสร้างแบบจําลองโมเลกุล และใช้การ
คํานวณโดยอาศัยหลักการทางคณิตศาสตร์ และฟิสิกส์ เพ่ือให้เข้าใจในสมบัติของ
โมเลกุล และกลไกของปฏิกิริยาน้ัน ในปัจจุบันนี้ การเรียนการสอน และงานวิจัย
มากมาย มีการนําเคมีคอมพิวเตอร์ประยุกต์ใช้ เพ่ืออธิบายกลไกปฏิกิริยาในระดับ
โมเลกุล ซึ่งงานทางเคมีคอมพิวเตอร์นั้นจําเป็นต้องใช้ ความรู้หลาย ๆ สาขา เพ่ือมา
อธิบายผลที่ได้จากการคํานวณ เพ่ือตอบปัญหาที่เกิดขึ้นในการทําการทดลองใน
ห้องปฏิบัติการ หรือใช้วิเคราะห์กลไกของปฏิกิริยา ทั้งนี้ เคมีคอมพิวเตอร์สามารถ
นําไปประยุกต์ใช้กับอุตสาหกรรมต่าง ๆ ได้มากมาย อาทิ การพัฒนาตัวเร่งปฏิกิริยา
ทางปิโตรเคมี การออกแบบโมเลกุลทางยา

บทท่ี 1 
เคมีคอมพิวเตอร์ – บทนาํ
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1.2 Molecular Mechanics  
1.3 Electronic Structure Methods  
1.4 Density Functional Theory 

วัตถุประสงค์  

1. นิสิตมีความเขา้ใจ เคมีคอมพิวเตอร์และการนําไปใช้เบ้ืองต้น 
2. นิสิตสามารถเข้าใจ เครื่องมอืที่จะนําไปใช้ ในการคํานวณทาง

เคมีคอมพิวเตอร์ 
3. เข้าใจหลักการทาง Molecular Mechanics และ Quantum 

Mechanics 

การวัดและการประเมินผล 

1. ประเมนิความรู้นิสิตความเข้าใจ ในเคมีคอมพิวเตอร์และการ
นําไปใช้เบ้ืองต้น 

2. ประเมินความเข้าใจใน เครื่องมือ ต่าง ๆ ที่ใช้ในการคํานวณ 
3. สามารถเข้าใจในหลักการคํานวณทาง Molecular 

Mechanics และ Quantum Mechanics ได้ 
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1.1 เคมีคอมพิวเตอร์ –การศึกษาโครงสร้างระดับโมเลกุล 

ในทางเคมีแล้วการเข้าใจในโครงสร้างระดับโมเลกุล จะทําให้เข้าใจการ
ดําเนินไปของปฏิกิริยาหรือสามารถทํานายสมบัติ และกลไกปฏิกิริยาที่ดําเนินไปได้ 
การสร้างแบบจําลองทางเคมีขึ้นมานั้น ช่วยทําให้มองเห็นภาพและเข้าใจโครงสร้าง
ต่าง ๆ ได้ดีขึ้น การคํานวณทางเคมีคอมพิวเตอร์ (Computational Chemistry) 
ต้องมีความเข้าใจในโครงสร้างโมเลกุลเพ่ือสร้างแบบจําลองโมเลกุล  และใช้การ
คํานวณโดยอาศัยหลักการทางคณิตศาสตร์ และฟิสิกส์ เพ่ือให้เข้าใจในสมบัติของ
โมเลกุล และกลไกของปฏิกิริยาน้ัน ในปัจจุบันนี้ การเรียนการสอน และงานวิจัย
มากมาย มีการนําเคมีคอมพิวเตอร์ประยุกต์ใช้ เพ่ืออธิบายกลไกปฏิกิริยาในระดับ
โมเลกุล ซึ่งงานทางเคมีคอมพิวเตอร์นั้นจําเป็นต้องใช้ ความรู้หลาย ๆ สาขา เพ่ือมา
อธิบายผลที่ได้จากการคํานวณ เพ่ือตอบปัญหาที่เกิดขึ้นในการทําการทดลองใน
ห้องปฏิบัติการ หรือใช้วิเคราะห์กลไกของปฏิกิริยา ทั้งนี้ เคมีคอมพิวเตอร์สามารถ
นําไปประยุกต์ใช้กับอุตสาหกรรมต่าง ๆ ได้มากมาย อาทิ การพัฒนาตัวเร่งปฏิกิริยา
ทางปิโตรเคมี การออกแบบโมเลกลุทางยา  

 
 
 

บทท่ี 1 
เคมีคอมพิวเตอร์ – บทนาํ 
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ภาพที่ 1.1  โมเลกุลฮีโมโกลบินที่คํานวณด้วยเคมีคอมพิวเตอร์ 

การศึกษาทางเคมีคอมพิวเตอร์ นั้นโดยหลักแล้ว แบ่งได้เป็น 2 แนวทางคือ 
การคํานวณด้วย Molecular Mechanics และ Electronic Structure Theory โดย
การคํานวณน้ันจะใช้อธิบายสมบัติต่าง ๆ ดังตัวอย่าง  

- ใช้คํานวณพลังงานและสมบัติของโครงสร้างโมเลกุล (Molecular
Structure)

- ใช้คํานวณหาโครงสร้างที่เสถยีร (Optimized Geometry)
- ใช้คํานวณความถี่ของการสั่นของอนุภาค (Vibrational Frequency)

ภายในโมเลกุล

4

1.2 Molecular Mechanics 

การคํานวณด้วย Molecular Mechanics (MM) นั้น ใช้หลักการทางฟิสิกส์
(Classical Physics) ในการทํานายโครงสร้างและสมบัติของโมเลกุลระเบียบวิธีทาง
Molecular Mechanics มีมากมาย ซึ่งแต่ละวิธีนั้นจะมีการพัฒนา Force Field 
ขึ้นมา

Force Field เป็นเซตของสมการท่ีอธิบายถึงพลังงานศักย์ (Potential
Energy) ของโมเลกุล โดยที่พลังงานศักย์สําหรับแต่ละอนุภาคของอะตอม นั้นมีค่า
การคํานวณข้ึนกับประจุ ชนิดของอะตอม และอะตอมล้อมรอบ รวมไปถึงพันธะท่ี
สร้างรอบข้างอะตอมน้ัน ๆ โดยมีตัวแปร ซึ่งค่าคงที่ ในการคํานวณแรงที่เกิดขึ้น หรือ
Force Constant ซึ่งค่า Force Constant น้ีจะถูกปรับ เพ่ือให้ค่าที่คํานวณได้ มีค่า
ใกล้เคียงกับค่าที่ได้จากการทดลอง ยกตัวอย่างเช่น ค่าระยะทางพันธะ มุมพันธะ
หรือพลังงาน

การคํานวณด้วย Molecular Mechanics นั้นใช้ทรัพยากรไม่มาก และมักใช้
กับระบบท่ีมีขนาดใหญ่ เช่น โปรตีน ที่มีจํานวนอะตอมเป็นพันอะตอมในโมเลกุล
อย่างไรก็ตาม Molecular Mechanics ก็มีข้อจํากัดอยู่หลายอย่าง เช่น Force Field 
แต่ละแบบ ถูกสร้างมาให้เข้ากับระบบที่สนใจศึกษาเพียงบางระบบที่นํามาใช้สร้าง
Force Field นั้นไม่สามารถนํามาใช้กับทุก ๆ ระบบได้ และ Molecular Mechanics 
ยังไม่สามารถใช้อธิบายสมบัติทางเคมี ของอะตอมที่เกี่ยวข้องกับอิเล็กตรอน
Electronic Effects ตัวอย่างเช่น การสร้างและทําลายพันธะ (Bond Formation
and Bond Breaking)  
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ภาพที่ 1.2  การคํานวณโมเลกุลขนาดใหญ่คํานวณด้วย Molecular Mechanics 
 

1.3 Electronic Structure Methods  

ในการคํานวณด้วย Electronic Structure Methods นั้น อาศัยหลักการทาง 
Quantum Mechanics (QM) ซึ่งคํานวณหาพลังงานและสมบัติอ่ืน ๆ ของโมเลกุล
โดยการแก้สมการชเรอดิงเงอร์ (Schrödinger Equation) 

                             �� � ��   · · · (1.1) 

 ถึงแม้ระบบที่คํานวณเป็นโมเลกุลขนาดเล็ก การคํานวณแบบ exact 
Schrödinger’s Equation ก็ยังไม่สามารถคํานวณได้ การคํานวณสมบัติต่าง ๆ ของ
โมเลกุล ใช้วิธีประมาณ (Approximations) มาช่วยในการแก้ปัญหา เช่น Born-
oppenheimer Approximation, Linear Combination of Atomic Orbitals และ 
Hatree-Fock Approximation โดยการคํานวณน้ันสามารถแบ่งได้เป็น 2 ประเภท
กว้าง ๆ ดังนี้  
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- Semi-empirical Methods 

ตัวอย่างของการคํานวณ Semi-empirical Method เช่น AM1, PM3 มีการ
ใช้ค่าตัวแปร (Parameters) ที่ได้มาจากการทดลอง ในการคํานวณจะแก้สมการ 
Schrödinger Equation ตาม ค่าตัวแปร ต่าง ๆ ที่กําหนด ซึ่ง วิธีคํานวณแต่ละแบบ
นั้นจะใช้ ค่าตัวแปรไม่เท่ากันและทรัพยากรที่ใช้คํานวณไม่เท่ากันด้วย ทั้งนี้ Semi-
empirical เหมาะกับระบบที่มีขนาดกลาง ระดับร้อยถึงพันอะตอม  

- Ab initio Methods  

การคํานวณแบบ Ab initio นี้จะไม่ใช้ค่าตัวแปรจากการทดลองเหมือนวิธี 
Semi-empirical แต่ในการคํานวณจะอาศัยหลักการทาง Quantum Mechanics 
แก้สมการ Schrödinger Equation และใช้ค่าคงที่ทางฟิสิกส์บางอย่าง เช่น ความเร็ว
แสง, มวล, ประจุ หรือ ค่า Planck’s Constant เป็นต้น ตัวอย่างการคํานวณ Ab 
initio เช่น HF, MP2 และ CCSD 

การคํานวณด้วย Ab initio จะให้ความถูกต้องของข้อมูลที่สูง อย่างไรก็ตาม
การคํานวณแบบนี้ใช้ทรัพยากรมาก สามารถคํานวณได้เพียงแค่ระดับร้อย หรือไม่
เกินร้อยอะตอม 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
ภาพที่ 1.3  การคํานวณปฏิกิริยาทางเคมีในตัวเร่งปฏิกิริยาซีโอไลต์ด้วย Quantum  

     Mechanics 
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ภาพที่ 1.3  การคํานวณปฏิกิริยาทางเคมีในตัวเร่งปฏิกิริยาซีโอไลต์ด้วย Quantum  
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1.4  Density Functional Theory 

ปัจจุบัน การคํานวณแบบ Density Functional Theory (DFT) ได้รับความ
นิยมและใช้ในการคํานวณทางเคมีควอนตัมอย่างมาก เนื่องด้วย ความถูกต้องของ
การคํานวณที่ใกล้เคียงกับการคํานวณระดับสูง หรือการคํานวณแบบ Ab initio 
ในขณะท่ีใช้ทรัพยากรที่น้อยกว่าและคํานวณได้ด้วยความเร็วที่สูงกว่า สําหรับ
ตัวอย่างของ DFT ที่ได้รับความนิยมเช่น PBE, BLYP, B3LYP, M06 และ B97D เป็น
ต้น 

 
ภาพที่ 1.4  การคํานวณโมเลกุล Carbon Nanotube ด้วย DFT 
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1. เคมีคอมพิวเตอร์ สามารถนํามาคํานวณสมบัติอะไรของสารเคมีได้บ้าง  
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1.4  Density Functional Theory 

ปัจจุบัน การคํานวณแบบ Density Functional Theory (DFT) ได้รับความ
นิยมและใช้ในการคํานวณทางเคมีควอนตัมอย่างมาก เนื่องด้วย ความถูกต้องของ
การคํานวณที่ใกล้เคียงกับการคํานวณระดับสูง หรือการคํานวณแบบ Ab initio 
ในขณะท่ีใช้ทรัพยากรท่ีน้อยกว่าและคํานวณได้ด้วยความเร็วที่สูงกว่า สําหรับ
ตัวอย่างของ DFT ที่ได้รับความนิยมเช่น PBE, BLYP, B3LYP, M06 และ B97D เป็น
ต้น 

 
ภาพที่ 1.4  การคํานวณโมเลกุล Carbon Nanotube ด้วย DFT 
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