
บทคัดย่อ
		  แนวทางการใช้วิธีทางเคมีคอมพิวเตอร์ค�ำนวณอันตรกิริยาระหว่างสารประกอบเชิงซ้อนของไอออนตะกั่วและ
ทองแดง บนโครงสร้างซีโอไลต์ชนิด ZSM-5 โดยการค�ำนวณพลังงานการดูดซับของระบบที่ระดับการค�ำนวณ ONIOM2 
(B3LYP/SDD : UFF) และ ONIOM2 (B3LYP /6-31G (d,p) : UFF) ส�ำหรับระบบการดูดซับไอออนตะกั่ว และไอออน
ทองแดง พบว่าทีบ่รเิวณอะตอมออกซเิจนของโครงสร้างซโีอไลต์ เป็นบรเิวณทีม่คีวามหนาแน่นของอเิลก็ตรอนค่อนข้างสงู 
จึงสามารถเกิดอันตรกิริยากับไอออนของโลหะได้ แสดงให้เห็นว่าซีโอโลต์สามารถดูดซับโลหะหนักทั้งสองชนิดได้ ดังนั้น
สามารถใช้ซีโอไลต์ในการบ�ำบัดโลหะหนักในน�้ำเสียก่อนปล่อยน�้ำเสียสู่แหล่งน�้ำสาธารณะได้ 

ค�ำส�ำคัญ : เคมีคอมพิวเตอร์ การดูดซับ ซีโอไลต์ ทองแดง ตะกั่ว
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Abstract
		  The interaction of lead and copper ions on ZSM-5 was investigated under computational 
chemistry method. The adsorption energy of these various lead and copper form molecules on ZSM-5 
of which the structures are treated as the rigid molecules were determined at the ONIOM2 (B3LYP/
SDD :UFF) and ONIOM2 (B3LYP /6-31G (d,p): UFF) theoretical level approached, respectively. The interaction 
is found to bound at density electron site (Oxygen atom) of ZSM-5. It was found that the extended 
zeolitic framework covering the nanocavity was essential for describing the confinement effect of the 
zeolite. The results of these calculations show that the zeolite can be used to adsorb lead and
copper.  Heavy metal ions are pollutant in the environment. There for, zeolite can be use to treat 
wastewater before discharge into the public water supply.

Keywords : Computational Chemistry, Adsorption, Zeolite, Copper Ion, Lead Ion

บทน�ำ
		  การบ�ำบัดโลหะหนักในแหล่งน�้ำด้วยกระบวนการดูดซับ โดยใช้ซีโอไลต์ชนิด ZSM-5 เป็นวัสดุดูดซับ เนื่องจาก
มีโครงสร้างที่เหมาะสมในการเกิดอันตรกิริยากับโอออนอื่น ๆ เพราะเป็นสารประกอบอะลูมิโนซิลิเกต (crystalline 
aluminosilicates) เป็นผลกึแขง็มรีพูรนุและช่องว่างหรอืโพรงทีต่่อเช่ือมกันอย่างเป็นระเบยีบในสามมติขินาดตัง้แต่ 2-10 
อังสตรอม (1 อังสตรอมเท่ากับ 1x10-10 เมตร) ท�ำให้มีคุณสมบัติในการดูดซับตลอดจนสามารถแลกเปลี่ยนไอออน ซึ่ง 
การศึกษาความสามารถในการดูดซับโดยใช้ซีโอไลต์ในห้องปฏิบัติการทางวิทยาศาสตร์ต้องใช้งบประมาณในการปฏิบัติ
การสูง และอาจจะได้ผลที่ไม่ละเอียดมากนัก ตลอดจนระยะเวลาที่ท�ำการศึกษาต้องใช้เวลานาน
		  ดงันัน้จงึมคีวามจ�ำเป็นอย่างมากในการน�ำศาสตร์ทางด้านเคมคีอมพวิเตอร์ศกึษาอนัตรกริยิาของระบบดงักล่าว 
เพื่อเป็นการท�ำนายความน่าจะเป็นของความสามารถในการน�ำซีโอไลต์มาเป็นตัวก�ำจัดโลหะหนัก หรือตรวจสอบ
ประสิทธิภาพการเกิดอันตรกิริยาระหว่างโลหะหนักบนโครงสร้างซีโอไลต์ เพื่อน�ำไปใช้เป็นข้อมูลในการออกแบบการ
ทดลองในห้องปฏิบัติการเคมี ซ่ึงเคมีคอมพิวเตอร์เป็นสาขาที่น�ำเอาความรู้ทางคณิตศาสตร์บริสุทธิ์ ฟิสิกส์พื้นฐาน [1] 
และสถิติมาใช้อธิบายสิ่งที่เกิดขึ้นในระบบโมเลกุลทางเคมี โดยใช้คอมพิวเตอร์เป็นเครื่องมือในการค�ำนวณระบบการดูด
ซับโลหะหนัก [2] บนโครงสร้างของซีโอไลต์ ZSM-5 ด้วยระเบียบวิธีการค�ำนวณทางเคมีคอมพิวเตอร์ ซ่ึงสามารถน�ำ
ข้อมูลที่ได้ไปเป็นแนวทางในการใช้ซีโอไลต์ธรรมชาติก�ำจัดโลหะหนักในน�้ำเสีย ต่อไป

วิธีการวิจัย 
1. เตรียมวัสดุอุปกรณ์คอมพิวเตอร์ และโปรแกรมส�ำเร็จรูปทางเคมีคอมพิวเตอร์ 
2. สร้าง input file ระบบการเกิดอันตรกิริยาของโลหะหนัก บนโครงสร้างซีโอไลต์ ZSM-5 ขนาดต่าง ๆ
3. ศึกษาเลือกวิธีการค�ำนวณและ Basis set ทางเคมีคอมพิวเตอร์เพื่อให้เหมาะสมกับระบบที่ท�ำการศึกษา
4. ท�ำการค�ำนวณโครงสร้างและพลังงานของระบบที่ศึกษาที่เสถียรที่สุด วิเคราะห์ข้อมูล และคุณสมบัติต่าง ๆ ทางเคมี	
   เพื่อดูความน่าจะเป็นของการดูดซับ
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ผลการวิจัย และอภิปรายผล
		  ในการท�ำการศึกษาการดูดซับสารประกอบเชิงซ้อนของไอออนตะกั่วและทองแดงบนโครงสร้างซีโอไลต์ชนิด 
ZSM-5 ท่ีมีขนาดแตกต่างกันโดยท�ำการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี ONIOM2 (B3LYP/SDD : UFF) และ ONIOM2
(B3LYP/6-31G**) สามารถแสดงรูปแบบโครงสร้างของระบบการดูดซับที่เสถียรที่สุด ดังนี้

ตอนที่ 1 ศึกษาการค�ำนวณอัตรกิริยาของไอออนตะกั่ว (Pb2+) บนโครงสร้างซีโอไลต์ชนิด ZSM-5
		  การค�ำนวณระบบอนัตรกิรยิาระหว่าง Pb2+ บนโครงสร้างของซโีอไลต์ชนดิ H-ZSM-5 (MFI) ทีม่ขีนาดโครงสร้าง 
(framework) 5T, 12T, 34T เพื่อศึกษาอันตรกิริยา จากผลการค�ำนวณ และการวิเคราะห์ข้อมูล การเกิดอันตรกิริยา
ของระบบด้วยระเบียบวิธีการ ONIOM2 (B3LYP/SDD : UFF) ได้ผลดังนี้

		  1. อันตรกิริยาระหว่าง [Pb2+]/[H-ZSM-5], 5T-quantum cluster : B3LYP/SDD

		  จากโครงสร้างแสดงอันตรกิริยาระหว่าง Pb2+ กับ H-ZSM-5 zeolite; 5T cluster มีค่าพลังงานการดูดซับ 
(adsorption energy) จากการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G(d,p) เท่ากับ -56.97 kcal/mol และไอออน 
Pb2+ เกิดอันตรกิริยากับอะตอมออกซิเจนที่ 2 (O2) ของซีโอไลต์ มีความยาวพันธะ O2-Pb2+ เท่ากับ 2.28 Å และ
อะตอมของ Pb2+ กับอะตอมไฮโดรเจน (Hz) ของซีโอไลต์มีความยาวพันธะ Pb2+-Hz เท่ากับ 3.85 Å

ภาพที่ 1 ขั้นตอนวิธีการค�ำนวณทางเคมีคอมพิวเตอร์

ภาพที่ 2 โครงสร้างที่เสถียรที่สุดของการเกิดอันตรกิริยาระหว่าง Pb2+ กับ 5T; H-ZSM-5 zeolite cluster จากการ
ค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/SDD
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		  2. อันตรกิริยาระหว่าง [Pb2+]/[H-ZSM-5],  12T-ONIOM model : ONIOM2(B3LYP/SDD: UFF)

ภาพที่ 3 โครงสร้างที่เสถียรที่สุดของอันตรกิริยาระหว่าง Pb2+กับ H-ZSM-5 zeolite, 12T-ONIOM model (a) 
ภาพด้านหน้า Pb2+/H-ZSM-5 (b) ภาพด้านข้าง Pb2+/H-ZSM-5 จากการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี 

ONIOM2 (B3LYP/SDD : UFF)

ภาพที่ 4 โครงสร้างที่เสถียรที่สุดของอันตรกิริยาระหว่าง Pb2+กับ H-ZSM-5 zeolite, 34T-ONIOM model (a) 
ภาพด้านหน้า Pb2+/H-ZSM-5  (b) ภาพด้านข้าง Pb2+/H-ZSM-5 จากการค�ำนวณ

ด้วยระเบียบวิธี ONIOM2 (B3LYP/SDD : UFF)

		  จากโครงสร้างแสดงอนัตรกริยิาระหว่าง Pb2+ กับ H-ZSM-5 zeolite; 12T-ONIOM model มค่ีาพลงังานการ
ดดูซับ (adsorption energy) จากการค�ำนวณด้วยระเบยีบวธิ ีB3LYP/6-31G(d,p) เท่ากับ -53.08 kcal/mol ตามล�ำดบั 
และอะตอม Pb2+ เกดิอันตรกริยิากบัอะตอมออกซิเจนที ่2 (O2) ของซีโอไลต์ มีความยาวพันธะ O2-Pb2+ เท่ากบั 3.83 Å 
และอะตอมของ Pb2+ กบัอะตอมไฮโดรเจน (Hz) ของซีโอไลต์มคีวามยาวพนัธะ Pb2+-Hz  เท่ากบั 3.85 Å

3. อันตรกิริยาระหว่าง [Pb2+]/[H-ZSM-5], 34T-ONIOM2 model: ONIOM2(B3LYP/SDD:UFF)
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		  จากโครงสร้างแสดงอันตรกิริยาระหว่าง Pb2+ กับ H-ZSM-5 zeolite; 34T-ONIOM model มีค่าพลังงาน
การดูดซับ (adsorption energy) จากการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G(d,p) เท่ากับ -45.01 kcal/mol และ
เกดิอนัตรกริยิาบรเิวณอะตอมออกซเิจนที ่2 (O2) ของซโีอไลต์กบัอะตอมของ Pb2+ มคีวามยาวพนัธะ O2- Pb2+ เท่ากบั 
2.33 Å และมีความยาวพันธะ  Pb2+-Hz  เท่ากับ 3.84 Å 

ตารางท่ี  1  แสดงความยาวพนัธะและมมุพนัธะทีไ่ด้จากการค�ำนวณในระบบ Pb2+กบั H-ZSM-5 zeolite ค�ำนวณด้วย	
		      ระเบียบวิธี ONIOM2 (B3LYP/SDD : UFF)

ตารางที่  2  แสดงผลของขนาดโครงสร้าง (framework) ต่อพลังงานการดูดซับ ระหว่าง Pb2+ กับ H-ZSM-5 zeolite
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		  จากการศึกษาการเกิดอันตรกิริยาของ Pb2+ บนโครงสร้างซีโอไลต์ชนิด H-ZSM ค�ำนวณด้วยระเบียบวิธีการ 
ONIOM2 (B3LYP/SDD:UFF) พบว่า extended structure ของซีโอไลต์ชนิด H-ZSM-5 จาก 5T, 12T ถึง 34T มีค่า
พลังงานการดูดซับ (adsorption energy) เพิ่มขึ้นตามขนาดโครงสร้าง ผลที่ได้สนับสนุนว่าในระบบมีการดูดซับ Pb2+ 

บนโครงสร้างซีโอไลต์ชนิด H-ZSM-5 ได้ และมีความสามารถ ดูดซับได้แตกต่างกัน

ตอนที่ 2 ศึกษาการค�ำนวณอันตรกิริยาของไอออนทองแดง (Cu2+) บนโครงสร้างซีโอไลต์ชนิด ZSM-5
	 จากทฤษฏีการค�ำนวณระบบอันตรกิริยาระหว่างโครงสร้างของซีโอไลต์ ชนิด H-ZSM-5 (MFI) กับ Cu2+ ด้วยวิธีการ
ค�ำนวณทางเคมคีอมพิวเตอร์ โดยสร้างแบบจ�ำลองโครงสร้างของซโีอไลต์ ชนดิ H-ZSM-5 ทีม่ขีนาดโครงสร้าง (framework) 
5T, 12T, 34T และแบบจ�ำลองโครงสร้างของ Cu2+ จากผลการค�ำนวณ และการวเิคราะห์ข้อมลูการเกดิอนัตรกริยิาของ
ระบบดังกล่าว โดยเปรียบเทียบผลของขนาดโครงสร้าง (framework) ด้วยระเบียบวิธีการ ONIOM2 (B3LYP /6-31G 
(d,p): UFF) ได้ผลดังนี้

1. อันตรกิริยาระหว่าง [Cu2+]/[H-ZSM-5], 5T-quantum cluster : B3LYP /6-31G(d,p)

		  จากโครงสร้างแสดงอันตรกิริยาระหว่าง Cu2+ กับ H-ZSM-5 zeolite; 5T cluster พลังงานที่ได้จากการ
ค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G(d,p) มีค่าพลังงานการดูดซับ (adsorption energy) เท่ากับ -35.20 kcal/mol 
ตามล�ำดับ และบริเวณที่เกิดอันตรกิริยาคือบริเวณอะตอมออกซิเจนที่ 2 (O2) ของซีโอไลต์กับอะตอมของ Cu2+ มีความ
ยาวพนัธะ O2-Cu2+ เท่ากบั 1.90 Å และอะตอมของ Cu2+ กบัอะตอมไฮโดรเจน (Hz) ของซโีอไลต์มคีวามยาวพนัธะ 
Cu2+-Hz  เท่ากับ 1.79 Å

ภาพที่ 5 โครงสร้างที่เสถียรที่สุดของการเกิดอันตรกิริยาระหว่าง Cu2+ กับ 5T; H-ZSM-5  zeolite cluster
จากการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G(d,p)
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จากงานประชุมวิชาการระดับชาติ มหาวิทยาลัยทักษิณ ครั้งที่ 24 ประจ�ำปี 2557

วารสารมหาวิทยาลัยทักษิณ
ปีที่ 17 ฉบัับที่ 3 ฉบับพิเศษ

		  จากโครงสร้างแสดงอันตรกิริยาของระบบ [Cu2+]/[H-ZSM-5], 12T-ONIOM model พลังงานที่ได้จากการ
ค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี ONIOM2(B3LYP/6-31g(d,p):UFF) มีค่าพลังงานการดูดซับ (adsorption energy) เท่ากับ 
-34.92 kcal/mol บรเิวณทีเ่กิดปฏกิริยิาคือบรเิวณอะตอมออกซเิจนที ่2 (O2) ของซีโอไลต์กบัอะตอมของ Cu2+ มีความ
ยาวพันธะ O2- Cu2+ เท่ากับ 1.92 Å และอะตอมของ Cu2+ กับอะตอมไฮโดรเจน (Hz) ของซีโอไลต์มีความยาวพันธะ 
Cu2+-Hz เท่ากับ 1.78 Å

3. อันตรกิริยาระหว่าง [Cu2+]/[H-ZSM-5], 34T-ONIOM2 model :ONIOM2(B3LYP/6-31g(d,p):UFF)

2. อันตรกิริยาระหว่าง [Cu2+]/[H-ZSM-5], 12T-ONIOM model: ONIOM2(B3LYP/6-31g(d,p): UFF)

ภาพที่ 6 โครงสร้างที่เสถียรที่สุดของอันตรกิริยาระหว่าง Cu2+กับ H-ZSM-5 zeolite, 12T-ONIOM model (a)
ภาพด้านหน้า Cu2+/H-ZSM-5 (b) ภาพด้านข้าง Cu2+/H-ZSM-5 จากการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี

ONIOM2(B3LYP/6-31g(d,p): UFF)

ภาพที่ 7  โครงสร้างที่เสถียรที่สุดของอันตรกิริยาระหว่าง Cu2+กับ H-ZSM-5 zeolite, 34T-ONIOM model (a)
ภาพด้านหน้า Cu2+/H-ZSM-5  (b) ภาพด้านข้าง Cu2+/H-ZSM-5 จากการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี 

ONIOM2(B3LYP/6-31g(d,p):UFF)
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วารสารมหาวิทยาลัยทักษิณ
ปีที่ 17 ฉบัับที่ 3 ฉบับพิเศษ

		  จากโครงสร้างแสดงอันตรกิริยาของระบน [Cu2+]/[H-ZSM-5], 34T-ONIOM model พลังงานที่ได้จากการ
ค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี ONIOM2(B3LYP/6-31g(d,p):UFF) มีค่าพลังงานการดูดซับ (adsorption energy) เท่ากับ 
-33.70 kcal/mol บรเิวณทีเ่กดิปฏกิริยิาคอืบรเิวณอะตอมออกซเิจนที ่2 (O2) ของซโีอไลต์กบัอะตอมของ Cu2+ มีความ
ยาวพันธะ O2-Cu2+เท่ากับ 1.92 Å และอะตอมของ Cu2+กับอะตอมไฮโดรเจน (Hz) ของซีโอไลต์มีความยาวพันธะ 
Cu2+-Hz เท่ากับ 1.75 Å

ตารางที่  3 	 แสดงความยาวพันธะและมุมพันธะที่ได้จากการค�ำนวณในระบบ Cu2+ กับ H-ZSM-5 zeolite ค�ำนวณ	
			   ด้วยระเบียบวิธี ONIOM2 (B3LYP/6-31g(d,p):UFF)
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วารสารมหาวิทยาลัยทักษิณ
ปีที่ 17 ฉบัับที่ 3 ฉบับพิเศษ

		  จากการศึกษาการเกิดอันตรกิริยาของ Cu2+ บนโครงสร้างซีโอไลต์ชนิด H-ZSM ค�ำนวณด้วยระเบียบวิธีการ 
ONIOM2 (B3LYP/6-31G (d,p):UFF) พบว่า extended structure ของซีโอไลต์ชนิด H-ZSM-5 จาก 5T, 12T ถึง 34T 
มค่ีาพลงังานการดดูซบั (adsorption energy) เพิม่ขึน้ตามขนาดโครงสร้าง การเกดิอนัตรกริยิาระหว่าง Cu2+ กบัซโีอไลต์
ชนิด H-ZSM-5 ผลที่ได้สนับสนุนว่าในระบบมีการดูดซับ Cu2+ บนโครงสร้างซีโอไลต์ชนิด H-ZSM-5 ได้ และความ
สามารถการดูดซับแตกต่างกันตามขนาดของโครงสร้างซีโอไลต์ จากนั้นได้ท�ำการทดลองในระดับห้องปฏิบัติการเคมี

สรุปผลการวิจัย 
		  การศกึษาการเกดิอนัตรกริยิาของไอออนตะกัว่และทองแดงบนโครงสร้างซโีอไลต์ โดยมคีวามเสถียรของระบบ 
และพลังงานของระบบ พบว่าไอออนตะกั่วและทองแดงจะเกิดอันตรกิริยากับโครงสร้างของ ZSM-5 บริเวณที่มีความ
หนาแน่นของอิเลก็ตรอน คอือะตอมของออกซเิจนนัน่เอง ซึง่โครงสร้างของซโีอไลต์เป็นโครงสร้างตวัแทนของชนดิซโีอไลต์
ทีพ่บในปรมิาณมากในซโีอไลต์ธรรมชาต ิจากผลการศกึษานีส้ามารถสร้างความน่าจะเป็นทางทฤษฏีเคมใีนการเกดิอนัตร
กิรยิาขึ้น หรือมีความเป็นไปได้ที่โครงสร้างซีโอไลต์สามารถดูดซับไอออนตะกั่วและทองแดงได้ ดังนัน้น่าจะเป็นทางเลือก
หนึ่ง ในการก�ำจัดโลหะหนัก ด้วยซีโอไลต์ธรรมชาติเป็นวัสดุดูดซับ จึงสามารถใช้เป็นข้อมูลพ้ืนฐานในการประยุกต์ใช้
ซีโอไลต์ธรรมชาติในการก�ำจัดโลหะหนักที่ปนเปื้อนในน�้ำเสีย ร่วมกับวัสดุดูดซับชนิดต่าง ๆ 

ค�ำขอบคุณ 
		  ผู้วิจัยขอขอบคุณส�ำนักงานกองทุนสภาวิจัยแห่งชาติที่ให้ทุนสนับสนุนการวิจัย และขอขอบคุณหน่วยวิจัยเคมี
คอมพิวเตอร์ มหาวิทยาลัยทักษิณ ที่ให้การสนับด้านวิชาการและอ�ำนวยความสะดวกในการด�ำเนินการวิจัย
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ตารางที่  4 แสดงผลของขนาดโครงสร้าง (framework) ต่อพลังงานการดูดซับ ระหว่าง Cu2+กับ H-ZSM-5 zeolite


