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เมลาโทนินเป็นฮอร์โมนธรรมชาติที่มีบทบาทในการควบคุมวงจรการนอนหลับและมี
ศกัยภาพในการใชใ้นการรักษาโรคต่าง ๆ เช่น โรคนอนไม่หลบั โรคหลอดเลือดหัวใจ โรคอลัไซ
เมอร์ และมะเร็งบางชนิดเน่ืองจากมีคุณสมบติัที่โดดเด่นในการต่อตา้นสารอนุมูลอิสระ เม่ือเร็ว ๆ น้ี 
ไดมี้การน าอนุภาคนีโอโซมมาใชก้นัอยา่งแพร่หลายในการห่อหุม้เมลาทินเพื่อเพิ่มประสิทธิภาพใน
การน าส่งยา ในการศึกษาน้ีไดท้  าการวเิคราะห์หาสมบตัิเชิงโครงสร้างและเชิงพลวตัของเมลาโทนิน
ในสารละลายน ้ าและที่รอยต่อระหวา่งน ้ ากบัอากาศ ในแง่ของการพฒันาการน าส่งยาคุณสมบติัทาง
กายภาพและความเสถียรของเมลาโทนินในตวักลางน ้ าจึงมีความน่าสนใจส าหรับการศึกษาน้ี เพราะ
ขอ้มูลเหล่าน้ีมีความจ าเป็นส าหรับการเตรียมต ารับยาเมลาโทนิน ส าหรับการศึกษาของระบบเมลา
โทนินในสารละลายน ้ าและที่รอยต่อระหว่างน ้ าและอากาศ เราพบว่าโมเลกุลของเมลาโทนินส่วน
ใหญ่จะรวมตวัเป็นกลุ่มกอ้นที่มีอนัตรกิริยาที่แข็งแรงระหว่างเมลาโทนินกบัเมลาโทนินและก่อตวั
เป็นผนงัฟิลม์ชั้นเดียวที่มีโครงสร้างเป็นระเบียบมากกวา่โดยล าดบั ความแขง็แรงของส่วนที่ชอบน ้ า
ส าหรับเมลาโทนินนั้นจะขึ้นอยูก่บัหมู่ฟังก์ชนัซ่ึงเรียงล าดบัไดด้งัน้ี: carbonyl O > indole NH > 
amide NH > methoxy OA ตามล าดบั การสร้างพนัธะไฮโดรเจนระหว่างหมู่ carbonyl O และกลุ่ม 
indole NH กบัน ้ าแสดงใหเ้ห็นอยา่งชดัเจน ซ่ึงส่งผลต่อการเอียงของกลุ่มหวัเมลาโทนินสองรูปแบบ
ที่เป็นไปไดท้ี่รอยต่อระหวา่งน ้ าและอากาศ การเกิดพนัธะไฮโดรเจนของเมลาโทนินกบัเมลาโทนิน
ในระบบสารละลายน ้ ามีระยะเวลาที่ยาวนานกว่าการเกิดพนัธะไฮโดรเจนของเมลาโทนินกบัเมลา
โทนินในระบบรอยต่อระหวา่งน ้ าและอากาศ ซ่ึงขอ้มูลน้ีแสดงให้ว่าการรวมตวัของเมลาโทนินใน
สารละลายน ้ ามีความเสถียรมากและส่งผลท าให้เมลาโทนินละลายในน ้ าได้น้อย นอกจากน้ียงัได้
ศึกษาเมลาโทนินที่แทรกเขา้ไปในผนังสองชั้นนีโอโซมที่มีและปราศจากองค์ประกอบของคอ
เรสเตอรอลและท าการจ าลองที่อุณหภูมิ 298 เคลวินและความดนั 1 บาร์ ผนังสองชั้นนีโอโซมทั้ง
สองแบบพบวา่อยูใ่นสถานะของเหลวที่มีโครงสร้างความเป็นระเบียบน้อยลง (liquid phase) ส าหรับ
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Melatonin is a natural hormone that regulates the sleep-wake cycle. It is also 

used for treatment in some diseases such as insomnia, cardiovascular, Alzheimer, and 

the certain types of cancers due to its remarkable antioxidant properties. Recently, 

niosomes have been widely used for encapsulating melatonin to improve the 

efficiency of drug delivery systems.  In this study, we have investigated the structural 

and dynamical properties of melatonin in an aqueous solution and at the water-air 

interface using molecular dynamics simulations. In terms of drug delivery 

development, the solubility and stability of melatonin in the presence of aqueous 

media are of interest for investigation because this information is necessary for the 

melatonin formulation. We found that most melatonin molecules are self-aggregated 

with the stronger melatonin-melatonin interaction and formed a monolayer film with a 

more ordered structure, respectively. The hydrophilic interaction strength was 

sequenced as follows: carbonyl O > indole NH > amide NH > methoxy OA, 

respectively. The competition of hydrogen bonds between the carbonyl O and the 

indole NH groups with water molecules were clearly demonstrated, leading to two 

 



 




