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เทคนิคการจ าลองพลวตัเชิงโมเลกุลท่ีผสมผสานกลศาสตร์ควอนตมัและกลศาสตร์โมเลกุลบน
พื้นฐานของวธีิโอเนียม-เอก็ซ์เอส (ONIOM-XS MD) ถูกน ามาประยุกตเ์พื่อศึกษาการเกิดพนัธะไฮโดรเจน
ระหว่างไอออนเมทิลแอมโมเนียม (CH3NH3

+) กบัตวัท าละลายท่ีเป็นน ้ า โดยเทคนิคการจ าลองพลวตัเชิง
โมเลกุลโอเนียม-เอ็กซ์เอสน้ี ระบบท่ีศึกษาจะถูกแบ่งออกเป็นสองส่วนได้แก่ ส่วนท่ีเป็นกลศาสตร์
ควอนตมัซ่ึงประกอบดว้ยไอออน CH3NH3

+ และน ้ าท่ีอยูร่อบ ๆ ไอออน และส่วนท่ีเหลือท่ีเป็นกลศาสตร์
โมเลกุลซ่ึงประกอบด้วยตวัท าละลายท่ีเป็นน ้ า ส่วนของระบบท่ีเป็นทรงกลมซ่ึงประกอบด้วยไอออน 
CH3NH3

+ และน ้ าท่ีอยู่รอบ ๆ ไอออนนั้น จะถูกอธิบายโดยใช้กลศาสตร์ควอนตมัในระดบัฮาร์ทรี-ฟอค 
(HF) โดยใชเ้บซิสเซตชนิด DZP ในขณะท่ีส่วนท่ีเหลือของระบบจะถูกอธิบายโดยใช้ฟังก์ชนัศกัยคู์่ การ
เลือกใชก้ารค านวณในระดบั HF และเบซิสเซตชนิด DZP พิสูจน์วา่จะสามารถให้ผลการศึกษาท่ีน่าเช่ือถือ
และเหมาะสมกบัเวลาท่ีตอ้งใช้ในการจ าลองพลวตัเชิงโมเลกุลดงักล่าว ผลลพัธ์ของการจ าลองพลวตัเชิง
โมเลกุลบนพื้นฐานของวิธีโอเนียม-เอ็กซ์เอส แสดงให้เห็นความยืดหยุ่นของโครงสร้างไฮเดรชันของ
ไอออน CH3NH3

+ ในสารละลายน ้ าอยา่งชดัเจน โดยมีจ านวนโมเลกุลน ้ าท่ีหลากหลายแตกต่างกนัตั้งแต่ 3 
ถึง 8 โมเลกุล และตั้งแต่ 12 ถึง 19 โมเลกุลท่ีเขา้มาเก่ียวขอ้งในซอลเวชนัชั้นแรกของหมู่แอมโมเนียม        
(-NH3

+) และหมู่เมทิล (-CH3) ตามล าดบั โดยหมู่ -NH3
+ จะเกิดพนัธะไฮโดรเจนกบัน ้ าท่ีอยู่ใกล้เคียง

ประมาณ 3.6 พนัธะ และพบวา่ พนัธะไฮโดรเจนดงักล่าวจะมีความแขง็แรงนอ้ยกวา่พนัธะไฮโดรเจนท่ีเกิด
จากน ้ าดว้ยกนัเอง นอกจากน้ี มีหลกัฐานชดัเจนว่าผลของดา้นท่ีไม่ชอบน ้ าของหมู่ -CH3 มีผลให้พนัธะ
ไฮโดรเจนของโมเลกุลน ้าในบริเวณน้ีมีความแขง็แรงมากข้ึน ลกัษณะดงักล่าวสอดคลอ้งกบัความสามารถ
ในการสลายโครงสร้างของไอออน CH3NH3

+ ในสารละลายน ้า  

 

 

 

 

 

 
สาขาวชิาเคมี                 ลายมือช่ือนกัศึกษา____________________________ 
ปีการศึกษา 2560                ลายมือช่ืออาจารยท่ี์ปรึกษา______________________ 

 



 

 

  

PRANGTHONG  CHAIYASIT : AN ONIOM-XS MD SIMULATION OF 

METHYLAMMONIUM ION IN AQUEOUS SOLUTION.  

THESIS ADVISOR : ASSOC. PROF. ANAN  TONGRAAR, Ph.D. 77 PP. 

 

METHYLAMMONIUM ION/ HYDROGEN BOND/ ONIOM-XS / STRUCTURE-

BREAKING 

 

Sophisticate QM/MM MD technique based on the ONIOM-XS (Own N-layered 

Integrated Molecular Orbital and Molecular Mechanics – Extension to Solvation) method, 

ONIOM-XS has been employed to study the CH3NH3
+
-water hydrogen bonds (HBs) in 

aqueous solution. By the ONIOM-XS MD technique, the system is partitioned into a small 

QM treated region, i.e., a sphere which contains the CH3NH3
+
 ion and its surrounding water 

molecules, and the remaining MM region, i.e., the bulk water. The interactions within the 

QM subsystem were treated at the HF level of accuracy using the DZP basis set, while the 

rest of the system was described by classical pair potentials. The HF method and the DZP 

basis set employed in this study are proved to be suitable choices, compromising between 

the quality of the simulation results and the requirement of the CPU time. The ONIOM-XS 

MD results clearly reveal a flexible CH3NH3
+
 solvation, showing various numbers of water 

molecules, ranging from 3 to 8 and from 12 to 19, cooperatively involved in the primary 

region of the -NH3
+
 and -CH3 species, respectively. In this respect, it is observed that the –

NH3
+
 group participates in about 3.6 HBs with its nearest-neighbor waters, and the HBs 

between the –NH3
+
 hydrogen atoms and their nearest-neighbor waters are relatively weaker 

than the HBs of bulk water. In addition, it is evident that the “hydrophobic effect” of the –

CH3 species results in slightly more attractive water-water HB interactions in this region
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Such phenomenon corresponds to a clear “structure-breaking” ability of CH3NH3
+
 in 

aqueous solution. 
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