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การจําลองพลวัตเชิงโมเลกุลท่ีผสมผสานกลศาสตรควอนตัมและกลศาสตรโมเลกุลแบบ
ดั้งเดิม (conventional QM/MM MD) และการจําลองพลวัตเชิงโมเลกุลท่ีผสมผสานกลศาสตร
ควอนตัมและกลศาสตรโมเลกุลบนพื้นฐานของวิธีโอเนียม-เอกซเอส (ONIOM-XS) ไดถูก
ดําเนินการเพื่อศึกษาสมบัติเชิงโครงสรางและเชิงพลวัตของไอออนโพแทสเซียม (K+) และไอออน
แคลเซียม (Ca2+) ท่ีซอลเวตอยูในสารละลายน้ํา โดยเทคนิคการจําลองดังกลาวนี้ สวนของไอออน
และนํ้าท่ีอยูลอมรอบไอออนจะถูกอธิบายดวยกลศาสตรควอนตัมในระดับฮารทรี-ฟอรค (HF) โดย
ใชเบซิสเซตชนิด LANL2DZ และ DZV+ สําหรับไอออนและน้ําตามลําดับ ในขณะท่ีสวนท่ีเหลือ
ของระบบจะถูกอธิบายโดยใชฟงกชันศักยคู ผลการศึกษาพบวา คาเลขไฮเดรชันเฉล่ียของไอออน
โพแทสเซียมและไอออนแคลเซียมในน้ําท่ีไดจากการคํานวณโดยเทคนิค ONIOM-XS มีคาเทากับ 
6.3 และ 7.6 ตามลําดับ เปรียบเทียบกับผลที่ไดจากเทคนิค QM/MM แบบดั้งเดิม ซ่ึงมีคาเทากับ 7.0 
และ 7.8 เม่ือพิจารณารวมกับขอมูลดานพลวัตซ่ึงเทคนิคการจําลองท้ังสองใหผลการศึกษาท่ีแตกตาง
กันอยางมีนัยสําคัญ แสดงใหเห็นความสามารถของเทคนิค ONIOM-XS ท่ีทํานายสมบัติเชิง
โครงสรางและเชิงพลวัตของไอออนท้ังสองชนิดไดนาเช่ือถือมากกวาเทคนิค QM/MM แบบดั้งเดิม 
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Molecular dynamics (MD) simulations based on conventional QM/MM 

scheme and ONIOM-XS method were performed to investigate structural and 

dynamical properties of K+ and Ca2+ in water. Regarding to the detailed analyses of 

the ONIOM-XS MD trajectories, the average hydration numbers for K+ and Ca2+ were 

found to be 6.3 and 7.6, respectively, compared to the corresponding values of 7.0 and 

7.8 derived by the conventional QM/MM simulations. Together with the significant 

difference found in the comparison of the dynamics details, the ONIOM-XS method 

clearly showed its capability in predicting more reliable detailed knowledge of these 

hydrated ions. 

 

 

 

 

School of Chemistry   Student’s Signature_______________________ 

Academic Year 2011   Advisor’s Signature_______________________ 

 

 

 

 

 

 


	THESIS_TITLE_final
	การศึกษาโครงสร้างและพลวัตของไอออนโพแทสเซียมและไอออนแคลเซียมที่ซอลเวตอยู่ในสารละลายน้ำโดยใช้การจำลองพลวัตเชิงโมเลกุลที่ผสมผสานกลศาสตร์ควอนตัมและกลศาสตร์โมเลกุลแบบดั้งเดิมและบนพื้นฐานของ
	วิธีโอเนียม-เอกซ์เอส

	ABSTRACT-THAI_final
	ABSTRACT-ENG_final
	ACKNOWLEDGEMENTS_final
	CONTENTS_final - New 2
	LIST OF TABLES_final
	LIST OF FIGURES_final
	LIST OF ABBREVIATIONS_final
	CHAPTER I_final
	CHAPTER II_final
	CHAPTER III_final
	CHAPTER IV_final
	CHAPTER V_final
	APPENDICES_final
	CURRICULUM VITAE_final



