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บทคดัย่อ  

แบบจ าลองพลศาสตร์โมเลกุลท าให้นักศกึษาเคมีในชัน้ปีที่หน่ึงสามารถเรยีนรู้เรื่องทฤษฏีจลน์ของแก๊สผ่านการสงัเกตและ
โต้ตอบกับการจ าลองการเคลื่อนที่ของอนุภาคแก๊สเฉ่ือยหลายร้อยอะตอมซึ่งจะดูดกนัเมื่ออยู่ใกล้กนัแต่จะผลักกนัเมื่ออยู่ติดกัน 
นกัศกึษาสามารถเรยีนรู้เรื่องแรง การเคลื่อนทีใ่นระดบัอะตอม โดยเฉพาะทฤษฎจีลน์ของแก๊สในอุดมคตแิละแก๊สจรงิจากแบบจ าลองน้ี 
บทความน้ีจะกล่าวถึงลกัษณะพื้นฐานและความสามารถของแบบจ าลอง น าเสนอการน าไปใช้เป็นแบบฝึกหดัในระดบัง่ายและปานกลาง 
ตวัโปรแกรมถูกพฒันามาใหใ้ชง้านไดใ้นระบบปฏบิตักิารวนิโดวแ์ละจะเปิดใหด้าวน์โหลดในอนาคต 

ค ำส ำคญั: พลศาสตรโ์มเลกุล, โปรแกรมคอมพวิเตอร,์ ทฤษฎจีลน์ของแก๊ส, การสอนเคม ี
 
บทน ำ  

ทฤษฎีที่ว่าสสารประกอบด้วยอะตอมเป็นรากฐานที่ส าคญัของวทิยาศาสตร์สมยัใหม่  นักวทิยาศาสตร์ที่มากประสบการณ์
สามารถมองเหน็สสารในเชงิคุณภาพและเขา้ใจในระดบัอะตอมเกีย่วกบัสมบตัิพืน้ฐานของแก๊สรวมไปถึงการเคลื่อนที่แบบบราวเน่ียน 
ถ้าท าการค านวณและวเิคราะห์เพิม่เติมต่อไปนักวทิยาศาสตร์สามารถท าความเข้าใจในเชงิปรมิาณเกี่ยวกบัสมบตัิต่างๆ ของกฎทาง
เทอรโ์มไดนามกิส ์สถติขิองโบลต์แมนน์ และทฤษฎจีลน์ของแก๊ส แต่ส าหรบันกัศกึษาทีเ่พิง่เริม่เรยีนจะไม่สามารถจนิตนาการและเขา้ใจ
ปรากฏการณ์เหล่าน้ีไดอ้ย่างถูกต้อง ตวัอย่างเช่น นักศกึษาหลายคนประสบกบัปัญหาในการนึกถงึภาพอะตอมที่เคลื่อนที่ตลอดเวลา
และชนกนัอย่างยดืหยุ่นโดยไม่มสีญูเสยีพลงังานเมื่อเวลาผ่านไป แมว้่าภาพเหล่าน้ีมคีวามส าคญัในการท าความเขา้ใจว่าแก๊สมคีวามดนั
คงที่ไดอ้ย่างไร นกัเรยีนเคมจีะเริม่เรยีนดว้ยวธิกีารเชงิปรมิาณในการเรยีนเทอร์โมไดนามกิสแ์ต่ความเข้าใจในเชงิคุณภาพจะยงัมน้ีอย
เมื่อเทยีบกบัความเข้าใจเชงิสญัลกัษณ์ ยิง่ไปกว่านัน้ในระดบัอุดมศกึษา การสอนเคมเีบื้องต้นยงัจ ากดัมุมมองแคบๆ เพยีงระบบของ
แก๊สในอุดมคตซิึ่งอนุภาคไม่มแีรงดงึดูดหรอืแรงผลกักนัเลย  และระบบอยู่ในสมดุลแล้ว ซึ่งข้อจ ากดัเหล่าน้ีจ าเป็นในการค านวณแบบ
ง่ายๆ ดว้ยมอื 

ในการทีจ่ะข้ามขอ้จ ากดัเหล่าน้ี นกัวจิยันิยมใชก้ารจ าลองพลศาสตรโ์มเลกุล [1-3] โดยวธิน้ีีจะบูรณาการกฎขอ้ที ่2 ของนิวตนั
ในเชงิตัวเลขเพื่อค านวณการเคลื่อนที่ของอนุภาคจ านวนมาก  เทคนิคน้ีสามารถค านวณแรงระหว่างอนุภาคและสถานะที่ไม่อยู่ใน
สภาวะสมดุล  แต่การค านวณระบบใหญ่ๆ ก็จะใช้ทรัพยาการในการค านวณสูง พลศาสตร์โมเลกุลเริ่มถูกน าไปใช้ในการสอน
วทิยาศาสตรใ์นสองลกัษณะดว้ยกนัคอื  ในระดบัประถมศกึษาเทคนิคน้ีถูกใชใ้นรปูแบบของภาพยนตรอ์นิเมชัน่เพื่อให้นกัเรยีนเขา้ใจใน
เชงิคุณภาพเกี่ยวกบัมุมมองในระดบัอะตอมของสสารและความแตกต่างระหว่างของแขง็ ของเหลว และแก๊ส [4-8] ในระดบัที่สูงขึ้น 
เอกสารและต าราเกีย่วกบัการค านวณและการเขยีนโปรแกรมในการจ าลองพลศาสตร์โมเลกุล ได้ถูกจดัท าส าหรบัผู้เรยีนในการเรยีนรู ้
แกไ้ขดดัแปลงเพื่อท าการทดลองทางตวัเลขเชงิปรมิาณดว้ยตนเอง 

จุดประสงค์ของบทความน้ีคอืการส่งเสรมิให้มกีารใชก้ารจ าลองพลศาสตร์โมเลกุลในการสอนเคมเีบื้องต้นในระดบัปรญิญาตรี
เพื่อที่นักศกึษาจะเข้าใจในมุมมองระดบัอะตอมของสสารและน าไปประยุกต์ใช้ทัง้ในเชงิคุณภาพและปรมิาณกบัปรากฏการณ์ต่างๆ ที่
เกีย่วขอ้ง  ในหลายหวัขอ้ในการสอนเคมพีืน้ฐานระดบัอุดมศกึษา ผู้สอนมโีอกาสที่จะน าการจ าลองพลศาสตรโ์มเลกุลมาประยุกต์ใช ้ซึ่ง
ในการเรยีนในระดบัน้ีนกัศกึษาจะไม่มเีวลาทีจ่ะเขยีนโปรแกรมเองแต่กพ็รอ้มในการท าความเขา้ใจถงึหลกัการและใชโ้ปรแกรมส าเรจ็รูป
เพื่อเรยีนรูแ้ละท าการทดลองเชงิตวัเลขดว้ยตนเอง โดยโปรแกรมเหล่าน้ีมอียู่แลว้ [4,9,10] แต่กย็งัถูกใชไ้ม่แพร่หลายนกั ความจ าเป็นที่
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ต้องมโีปรแกรมทีห่ลากหลายเพื่อใช้ในการเรยีนการสอนหวัข้อต่างๆ ในทางเคมใีนระดบัปรญิญาตร ีท าให้ผู้ท าวจิยัเริม่ต้นด้วย หวัข้อ
ทฤษฎจีลน์ของแก๊ส ซึง่เป็นความรูพ้ ืน้ฐานทีจ่ าเป็นและง่ายทีจ่ะน าการจ าลองพลศาสตรโ์มเลกุลมาประยุกต์ใชใ้นการสอน 
 
วิธีด ำเนินกำรวิจยั  

ใชแ้บบจ าลองจ าลองพลศาสตรโ์มเลกุลในรูปแบบที่ง่ายที่สุดโดยแบบจ าลองประกอบด้วยอนุภาคทรงกลมจ านวน N อนุภาค
ซึง่มอีนัตรกริยิาเป็นคู่ โดยใชฟั้งกช์ัน่พลงังานศกัยแ์บบ Lennard-Jones 6-12 [1-3,11,12], 
 

u(r) = 4[(
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โดยที ่r คอืระห่างระหว่างจุดศนูยก์ลางของคู่อนุภาค ส่วน   และ  คอืค่าคงที ่จากสมการค่าพลงังานศกัยจ์ะมค่ีาต ่าสุดคอื 

- ที ่ r = 21/6  และมค่ีาสูงขึ้นอย่างมากเมื่อ r <    ซึง่     กค็อืค่าประมาณเส้นผ่านศนูยก์ลางของอนุภาคนัน้เอง โดยเทอม r-6 
ในสมการที่ 1 เกดิจากแรง van der Waals ระยะไกล [13,14] ส่วนเทอมแรงผลกั r-12 ยงัไม่สามารถค านวณได้จากการทดลองหรือ
ทฤษฎีแต่ถูกเลอืกเน่ืองจากความสะดวกในการค านวณ แต่ฟังก์ชัน่แบบน้ีสามารถใช้ประมาณอนัตรกริยิาของคู่อะตอมแก๊สเฉ่ือยได้ด ี
[15] ในการค านวณเราสามารถประมาณให ้  และ  มค่ีาเท่ากบั 1 รวมทัง้ค่ามวลของอนุภาค (m) และค่าคงทีข่องโบลต์แมนน์ (kB) 
ใหเ้ป็น 1 โดยเราเรยีกระบบหน่วยแบบน้ีว่า natural unit system 

แบบจ าลองต้องมเีงื่อนไขของขอบเขตเพื่อป้องกนัไม่ใหอ้นุภาคเคลื่อนทีห่ลุดออกไป  ซึ่งนกัศกึษาเขา้ใจได้ง่ายกบัแนวคดิของ
การทีโ่มเลกุลกระเดง้เมื่อเคลื่อนที่ไปกระทบกบัก าแพง มนัจะสมจรงิมากกว่าที่จะจ าลองการเคลื่อนทีข่องอะตอมในสามมติแิละสะดวก
ดว้ยในการเปรยีบเทยีบผลเชงิปรมิาณกบัค่าจากการทดลอง แต่การจ าลองในสองมติกิส็ามารถแสดงหลกัการต่างๆ ทีส่ าคญัไดด้เีช่นกนั
และเป็นทีนิ่ยมมากกว่าในประเดน็เรื่องการสอน โดยนกัศกึษาสามารถเหน็อะตอมทัง้หมดและโต้ตอบกบัพวกมนัโดยใช้เมา้สอ์ย่างเป็น
ธรรมชาติในสองมติิ  แต่กบัสามมติิมนัเป็นไปอย่างยากล าบาก อกีทัง้การจ าลองในสองมติใิช้จ านวนอนุภาคน้อยกว่าท าใหอ้ตัราเรว็ใน
การแสดงผลเรว็กว่า 
 
รำยละเอียดของกำรค ำนวณ   

ในการค านวณจะประยุกต์ใช้กฎข้อที่สองของนิวตันส าหรบัอนุภาคจ านวน N ตัว วิธีง่ายๆ ที่ใช้กนัคือ velocity Verlet 
algorithm โปรแกรมจะเกบ็ต าแหน่ง ri ความเรว็ vi และความเร่ง ai ของอนุภาคที่ i จ านวน N อนุภาค แล้วท าการวนลปูเพื่อปรบัตวั
แปรเหล่าน้ีโดยการเพิม่เวลาทลีะน้อยๆ (dt) ตามขัน้ตอนต่อไปน้ี 

1. ri = ri + vi dt + 0.5 a (dt)2 
2. vi = vi + 0.5 ai dt 
3. ค านวณความเร่งใหม่จากต าแหน่งใหม่โดยใชแ้รงจากสมการ Lennard-Jones  
4. vi = vi + 0.5 ai dt 
แบบจ าลองจะท างานได้เรว็ขึ้นเมื่อค่า dt มค่ีาสูงๆ แต่ความถูกต้องจะลดลงและน าไปสู่ความไม่เสถียรของแบบจ าลอง โดย

ปกตจิะใชค่้า dt = 0.01 (natural units) 
 
ผลและอภิปรำยผล  
 เพื่อที่จะศกึษาพฤติกรรมที่แตกต่างกนัของแก๊สในอุดมคติและแก๊สจรงิ ตวัโปรแกรมได้ออกแบบมาดงัแสดงในรูปที่ 1 โดย
กรอบสดี าทีก่นิพื้นทีส่่วนใหญ่เป็นกล่องในสองมติทิี่อนุภาคสขีาวเคลื่อนทีไ่ด ้ส่วนเมนูทีใ่ชใ้นการโต้ตอบกบัโปรแกรมอยู่ทางดา้นขวามือ
ประกอบไปดว้ยปุ่ ม start และ stop เพื่อใชใ้นการเริม่และหยุดแบบจ าลอง สไลบารต์รงกลางใชใ้นการตัง้ค่าจ านวนอนุภาคและอุณหภูมิ
เริม่ต้น  ส่วนสวติชด์้านล่างเป็นการเลอืกระหว่างแก๊สจรงิ (แทนทีอ่นุภาคดว้ยวงกลม) และแก๊สในอุดมคต ิ(แทนที่อนุภาคด้วยจุด)  ใน



แบบจ าลองพลศาสตร์โมเลกุลส าหรบัการสอนทฤษฎีจลน์ของแก๊ส 
http://wjst.wu.ac.th/index.php/wuresearch 

การประชุมวชิาการระดบัชาต ิ“วลยัลกัษณ์วจิยั” ครัง้ที ่10 ระหว่างวนัที ่27-28 มนีาคม 2561 หวัขอ้พเิศษ: งานวจิยัพฒันาคุณภาพการศกึษาและการพฒันาทอ้งถิน่ 
 

3 

ส่วนของการเพิม่ความดนัสามารถท าได้ในสองรูปแบบคอืการเพิ่มจ านวนอนุภาคหรอืการเพิม่อุณหภูม ิ  ในบรเิวณใต้กล่องเป็นการ
พล๊อตกราฟระหว่างค่าองคป์ระกอบของการอดัตวั หรอื  z = PV/nRT  vs P  และการกระจายตวัของความเรว็ของอนุภาค 
  

 
 

รปูท่ี 1 แสดงโปรแกรมทีก่ าลงัท างาน 
 
สรปุผลกำรวิจยั 
 แบบจ าลองน้ีสามารถช่วยนักศกึษาในการท าความเขา้ใจเกีย่วกบัแบบจ าลองของแก๊สในอุดมคติและแก๊สจรงิ โดยการจ าลอง
การเคลื่อนที่อย่างสมจรงิของอนุภาคแก๊สในสองมติดิว้ยจุดและวงกลม และเชื่อมโยงไปยงัสมบตัเิชงิปรมิาณคอืค่าองคป์ระกอบของการ
อดัตวั ซึง่จะมค่ีาเท่ากบั 1 ในกรณีของแก๊สในอุดมคต ิส่วนในกรณีของแก๊สจรงิ(แก๊สเฉ่ือย) จะมคีวามชนัคงที ่   
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