
สุภาภรณ  ดอกไมศรีจันทร : การศึกษาการไฮเดรตของไอออนขั้วคูอะลานีนโดยวิธีทฤษฎี 
(A THEORETICAL STUDY ON HYDRATION OF ALANINE ZWITTERION) 
อาจารยที่ปรึกษา : ศาสตราจารย ดร.กฤษณะ  สาคริก, 99 หนา. ISBN 974-533-452-9 

 

งานวิจัยนี้ศึกษาโครงสรางและพลังงานของโครงขายพันธะไฮโดรเจน (hydrogen bond 
network) ของโมเลกุลน้ําที่หมูฟงกชัน NH3

+  และ COO-  ของไอออนขั้วคูอะลานีน (alanine 
zwitterion) สองโครงรูปโดยใชวิธีทฤษฎี        การศึกษาเริ่มจากการสรางศักยระหวางโมเลกุลเพือ่ใช
อธิบายอันตรกิริยาระหวางไอออนขั้วคูอะลานีนและน้ํา   จากนั้นใชวิธีการจําลองโมเลกุลพลวัต 
(molecular dynamics simulations) เพื่อศึกษาสมบัติของไอออนขั้วคูอะลานีนในสารละลายน้ํา  
การวิเคราะหโครงสรางสามมิติและภูมิภาพพลังงานศักยเฉลี่ยของโครงขายพันธะไฮโดรเจนของ
โมเลกุลน้ําทําโดยใชแผนภาพการแจกแจงความนาจะเปน (probability distribution map) แบบ
ตางๆ 
 ผลจากการคํานวณโดยวิธีการจําลองโมเลกุลพลวัตแสดงวา  โครงรูปไอออนขั้วคูอะลานีน
ที่มีโครงกระดกูแบนราบ (Alaz) มีเสถียรภาพการไฮเดรตโดยรวมสูงกวาโครงรูปที่ระนาบ COO- 
ทํามุม 90° กับระนาบ NCαC (Alaz-R)   อยางไรก็ตาม พบวาน้ําสามารถเขาถึงโครงรูป Alaz-R  
ไดดีกวา การคํานวณยังแสดงดวยวา โมเลกุลน้ําสรางโครงขายพันธะไฮโดรเจนรอบ Alaz และ 
Alaz-R ไดอยางเปนระเบียบโดยเฉพาะทีห่มู NH3

+  ทั้งนี้ โครงสรางและพลังงานของโครงขาย
พันธะไฮโดรเจนของโมเลกลุน้ําที่หมูฟงกชัน  NH3

+  และ COO-  มีลักษณะแตกตางกัน  อันตรกิริยา
ระหวางตัวถูกละลายและตวัทําละลายที่หมู NH3

+ ของ Alaz และ Alaz-R แข็งแรงกวาทีห่มู COO-  
ผลการคํานวณโดยวิธีการจาํลองโมเลกุลพลวัตแสดงวา โมเลกุลน้ําใชเวลาอยูที่หมู NH3

+  นานกวาที่
หมู  COO-   และโครงสรางการไฮเดรตทีห่มู  NH3

+   ของ  Alaz   บางสวนซอนเหลื่อมกับที่หมู  
COO-   ในขณะที่โครงสรางการไฮเดรตทีห่มูฟงกชันทั้งสองของ  Alaz-R  คอนขางเปนอิสระตอกนั  
และโมเลกุลน้าํที่สรางพันธะกับหมู NH3

+  บางโมเลกุลสามารถเคลื่อนที่มาสรางพันธะกับหมู COO-  
ได    ผลการคํานวณพบวา   หมู  NH3

+  และ  COO-  มีแนวโนมไมสรางพันธะไฮโดรเจนระหวางกัน
ในน้ํา 

ผลการวิเคราะหภูมิภาพพลังงานศักยเฉลี่ยของโครงขายพันธะไฮโดรเจนของโมเลกุลน้ํา
สรุปไดวา         แมลักษณะของภูมิภาพพลังงานศักยเฉลี่ยของโครงขายพันธะไฮโดรเจนของ
โมเลกุลน้ําคอนขางไมสม่ําเสมอ       แตภูมิภาพดังกลาวสามารถอธิบายลักษณะจําเพาะและ
พฤติกรรมเชิงพลวัตของโมเลกุลน้ําไดโดยเฉพาะที่หมูฟงกชันของตัวถูกละลาย       ผลการคํานวณ
โดยวิธีการจําลองโมเลกุลพลวัตกรณีสารละลายน้ําเสนอวา     หากตองการขอมูลเกี่ยวกับการ 
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This research focused on the study of the structures and energetic of hydrogen 

bond (H-bond) networks of water at the NH3
+ and COO- functional groups of two 

forms of alanine zwitterion using theoretical methods. The study started with the 

construction of intermolecular potentials between the alanine zwitterions and water, 

followed by molecular dynamics (MD) simulations of the aqueous solutions. The 

three-dimensional structures and the average potential energy landscapes of the 

H-bond networks of water were analyzed and visualized using various probability 

distribution (PD) maps. 

The MD results revealed that the conformation with planar skeleton (Alaz) 

possesses larger overall stabilization by hydration, whereas the conformation with the 

COO- plane being 90° with respect to the NCαC backbone (Alaz-R) seems to be more 

accessible by water. The PD maps also showed that water forms well-defined H-bond 

networks around Alaz and Alaz-R, especially at the NH3
+ group. The structures and 

energetic of the H-bond networks of water at the NH3
+ and COO- functional groups 

are quite different. The solute-solvent interaction at the NH3
+ group of Alaz as well as 

Alaz-R is considerably stronger than at the COO- group. The MD results revealed that 

water molecules spend longer time at the NH3
+ group than at the COO- group. 






