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บทคัดยอ 

ปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอร (Diels-Alder reaction) เปนปฏิกิริยาที่มีสมบัติเรจิโอซิเลกทิฟ (regioselective) สูงและให

ผลิตภัณฑทีม่ีความจําเพาะทางโครงสราง ผลิตภัณฑที่เกิดขึ้นจากปฏิกิริยาจะมีโครงสรางหลักเพียงโครงสรางเดียว

หลักการคํานวณทางเคมีคอมพิวเตอรสามารถใชทํานายโครงสรางหลักที่เกิดจากปฏิกิริยาได ซึ่งในงานวิจัยนี้จะ

ทํานายทั้งสมบัติเรจิโอซิเลกทิฟ  และสมบัติสเตอริโอซิเลกทิฟ (stereoselective) ของปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอร

ระหวาง   unsaturated methyl esters กับ diene โดยใชทฤษฎีฟรอนเทียรโมเลคิวลารออรบิทัล (Frontier 

Molecular Orbital; FMO) และสมการของ Klopman-Salem โปรแกรมไฮเปอรเคม (HyperChem) ใชในการ

สรางแบบจําลองโมเลกุล การหาคาเหมาะที่สุดทางโครงสราง (geometry optimization) และคํานวณพลังงาน

ดวยระเบียบวิธี semi-empirical AM1 จากผลการคํานวณพบวาคาพลังงานอันตรกิริยา (interaction energy) ที่

คํานวณจากผลรวมของพลังงานทางออรบิทัล (orbital interaction) พลังงานทางไฟฟาสถิต (electrostatic 

interaction)  และพลังงานความเกะกะ (steric interaction) สามารถทํานายผลิตภัณฑไดอยางแมนยํา โดยแรง

กระทําทางไฟฟาสถิตกําหนดสมบัติเรจิโอซิเลกทิฟ ในขณะทีค่วามเกะกะกําหนดสมบัติสเตอริโอซิเลกทิฟ 
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Abstract 

Diels-Alder reaction is regioselective reaction and Diel-Alder reaction efficiently produces only one 

product. The form of preference product may be predicted by computational chemistry program. 

In this project, regioselectivity and stereoselectivity of Diels-Alder reaction of   unsaturated 

methyl esters and diene were predicted by Frontier Molecular Orbital theory and Klopman-Salem 

equation. Molecular model was created and geometry optimized by HyperChem program. Energies 

were computed by semi-empirical AM1 method. The interaction energy, which was the sum of 

electrostatic, steric, and orbital interaction, can accurately predict the major product. 

Regioselectivity is controlled by the electrostatic energy while the steric energy dictates the 

stereoselectivity. 
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บทท่ี 1 

บทนําและทฤษฎีที่เกี่ยวของ 

 

1.1 ความเปนมาและมูลเหตุจูงใจของโครงการ 

ปฏิกิริยาดลีส-อัลเดอร (Diels-Alder) เปนปฏิกิริยาที่ใชอยางแพรหลายในการสังเคราะหสารประกอบ

อินทรียที่เปนวงหกเหลี่ยม (cyclic) โดยปฏิกิริยานี้จะมีสมบัติเรจิโอซิเลกทิวิที (regioselectivity) และ

สมบัติสเทออริโอซิเลกทิวิที (stereoselectivity) สูง[1,2] ปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรเปนปฏิกิริยาที่ใชสารตั้ง

ตนไดหลายประเภท โดยสารตั้งตนนั้นจะตองมีพันธะคูหรือไพอิเล็กตรอน ซึ่งการเกิดวงนั้นจะเกิดผาน  

4 + 2 ไพอิเล็กตรอน[2,3] ดังรูปที่ 1 สําหรับโครงการนี้ผูวิจัยมุงศึกษาสารตั้งตนระหวางแอลฟา เบตา

เมทิลเอสเทอรชนิดไมอ่ิมตัว (,  unsaturated methyl esters) และ สารประกอบไดอีน (diene)  

ทฤษฎีฟรอนเทียรโมเลคิวลารออรบิทัล (Frontier Molecular Orbital; FMO) ถูกนํามาใชอธิบาย

ความวองไวของการเกิดปฏิกิริยา (reactivity) และความจําเพาะของการเกิดปฏิกิริยา (selectivity) ใน

ปฏิกิริยาอินทรีย เชน ปฏิกิริยา ดีลส-อัลเดอร ซึ่งสามารถประมาณคาพลังงานอันตรกิริยา (interaction 

energy) ไดจากสมการของ Klopman-Salem [4,5,6] เพื่อทํานายสมบัติเรจิโอซิเลกทิวิที และสมบัติสเต

อริโอซิเลกทิวิทขีองปฏิกิริยาที่สนใจ  

 

 
รูปที่ 1 ตัวอยางการเกิดปฏิกิริยดีลส-อัลเดอร 

Tim Gatzenmeier และคณะ ไดพัฒนาตัวเรงปฏิกิริยาเพื่อเพิ่มประสิทธิภาพในการเกิดปฏิกิริยา โดย

ทําการทดลองกับสารตั้ งตนหลายชนิด ซึ่ งเปนประเภท  ,  unsaturated esters เชน trans-

cinnamate กับ cyclopentadiene เปนตน [6,7] ดังรูปที่ 2 จากงานวิจัยศึกษาตัวเรงปฏิกิริยาไดอธิบาย

กลไกการเกิดสมบัติสเตอริโอซิเลกทิวิที (stereoselectivity) ของสารเทานั้น ผูวิจัยจึงสนใจนําผลการ

ทดลองดังกลาวมาวิเคราะหและคํานวณผานทฤษฎีฟรอนเทียรโมเลคิวลารออรบิทัลเพื่อทํานายสมบัติเรจิ-

โอซิเลกทิวิท ีและสมบัติสเตอริโอซิเลกทิวิทขีองปฏิกิริยาดังกลาว 
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รูปที่ 2 ตัวอยางการเกิดปฏิกิริยาดลีส-อัลเดอร ของ unsaturated methyl esters กับ diene 

 

1.2 ปฏิกิริยาไซโคลแอดดิชันชนิดดีลส-อัลเดอร 

ปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอร (Diels-Alder reaction) เปนปฏิกิริยาเพอริไซคลิก (pericyclic reaction) ซึ่ง

เปนปฏิกิริยาที่สําคัญสําหรับสังเคราะหสารประกอบอินทรีย เปนการสรางพันธะ C-C ใหมสองตําแหนงใน

ขั้นตอนเดียวและเกิดเปนวงหกเหลี่ยมดังรูปที่ 1 ปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรเปนปฏิกิริยาไซโคลแอดดิชัน 

(cycloaddition) ระหวาง conjugated diene  และ alkene (dienophile) ทีเ่ปนซึ่งมีสมบัติเรจิโอซิเลกทิ-

วิทแีละสเตอริโอซิเลกทิวิท ี[1,2,3] 

ปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรเปนการสรางพันธะ C-C สองพันธะพรอม ๆ กันในขั้นตอนเดียว และไดวง 6 

เหลี่ยม ดังนั้นสารตั้งตนทั้งสองจึงไมมีเวลาหมุนพันธะที่เกิดการสรางพันธะทั้งสอง ซึ่งทําใหไดสเตอริโอ

เคมีของผลิตภัณฑที่แนนอน ดังรูปที่ 2 ที่ ,  unsaturated esters ซึ่งเปน trans-dienophiles จะ

ไดผลผลผลิตเปน trans-isomer นอกจากนั้นสเตอริโอเคมีของ diene ตั้งตนมีผลตอสเตอริโอเคมีของ

ผลิตผลอีกดวย โดยสเตอริโอของ diene ตองเปน s-cis-isomer เนื่องจากสารตั้งตนทั้งสองเขาทํา

ปฏิกิริยาในลักษณะระนาบขนานกัน เพื่อใหพีออรบิทัล (p-orbital) จะซอนทับกันเปนพันธะซิกมา () 

ทั้งสองแหงดังรูปที่ 3 [1,2,3] 

 

 
รูปที่ 3 ตัวอยางการเกิดพันธะซิกมาจากพีออรบิทัลของ unsaturated methyl ester กับ diene[2] 
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สําหรับปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรของสารประกอบแบบวงเชน cyclopentadiene กับ maleic 

anhydride จะมีสมบัติสเทออริโอซิเลกทิวิทีซึ่งขึ้นกับสารตั้งตนทั้งสองชนิด โดยจากสารตั้งตนตัวอยาง

สามารถเกิดผลิตผลได 2 ลักษณะคือ exo และ endo ดังรูปที่ 4  การที่จะเกิด exo- หรือ endo- มากกวา

กันนั้น ขึ้นกับสภาวะแทรนซิชัน (transition state) ระหวางพีออรบิทัล ของสารตั้งตนทั้ง 2 ชนิด ดังภาพ

ที่ 5 และปฏิกิริยานี้ไดผลิตผลลักษณะ endo- ที่มากกวา 

ปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรระหวาง dienophile ที่ไมมีสมมาตร กับ diene ที่ไมมีสมมาตร จะไดผลิตผล

เปน 2 ไอโซเมอร (isomer) ซึ่งถาไดไอโซเมอรหนึ่งมากกวาอีกชนิดหนึ่ง เรียกปฏิกิริยาเรจิโอซิเลกทิฟ 

(regioselective) ซึ่งปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรมีทั้งสมบัติเรจิโอซิเลกทิวิที  และสมบัติสเตอริโอซิเลกทิวิที   

ทําใหปฏิกิริยานี้เปนที่นิยมอยางมาก[1,2,3] 

 ผลของการแทนที่ กับ อัตราการ เกิดปฏิกิ ริ ยา  ปฏิกิ ริ ยา ดีลส- อัล เดอรตั วอยางระหวาง 

cyanosubtituted ethenes กับ cyclopentadiene จะเห็นวาการแทนที่ของหมูไซยาโน (cyano group) 

ที่เพิ่มขึ้นจะเพิ่มอัตราการเกิดปฏิกิริยาตามตารางที่ 1 ปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรระหวาง electron-poor 

dienophiles และ  electron-rich dienes ถู ก เ รี ย ก ว า  “normal electron demand Diels-Alder 

reaction”  และจะเห็นวาการที่ dienophiles ถูกแทนที่ดวยหมู electron withdrawing group (EWG) 

จะทําใหมีอัตราการเกิดปฏิกิริยาที่มากขึ้นดังตารางที่ 1 [8] 

 

 
รูปที่ 4 ปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรของ cyclopentadiene กับ maleic anhydride[2] 

  
รูปที่ 5 ผลิตผลลักษณะ endo และ exo ของปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรของ cyclopentadiene  

กับ maleic anhydride[2] 
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k2+4 ≡ 1 81 91 45,500 480,000 43,000,000 

 ตารางที่ 1.1 เปรียบเทียบอัตราการเกิดปฏิกิริยาของ polycyanoethenes[8]  

 

1.3 ทฤษฎีฟรอนเทียรโมเลคิวลารออรบิทัล 

รากฐานของปฏิกิริยาเพอริไซคลิกถูกอธิบายดวยหลายทฤษฎี หนึ่งในทฤษฎีนั้นคือทฤษฎี 

ฟรอนเทียรโมเลคิวลารออรบิทัลที่ถูกพัฒนาโดย Kenichi Fukui โดยทฤษฎีฟรอนเทียรโมเลคิวลารออร

บิทัลไดอธิบายถึงแรงระหวางโมเลกุล (molecular interaction) โดยอาศัยการดูความสัมพันธระหวาง 

highest occupied molecular orbitals (HOMOs)  แ ล ะ  lowest unoccupied molecular orbitals 

(LUMOs) ของคูรวมปฏิกิริยา[5] 

ปจจัยของพลังงานกระตุน (activation energy) ระหวาง ethene และ butadiene คือการรวมตัว

ของสารตั้งตนอยูในสภาวะทรานซิชัน (transition state) ตามรูปที่ 6 พลังงานที่เพิ่มขึ้นนั้นขึ้นกับความ

ยาวพันธะและมุมพันธะที่เปลี่ยนแปลงไป, แรงผลักแบบแวนเดอรวาลระหวางและภายในโมเลกุล (inter- 

and intramolecular van der Waals repulsions) และสุดทายพลังงานจะลดลงเมื่อเกิดพันธะ[8] 

เนื่องจากที่สภาวะแทรนซิชันมีความคลายคลึงกับสารตั้งตนทั้งในดานพลังงานและโครงสราง  ทําให

การพิจารณาโมเลกุลารออรบิทัลของสารตั้งตนแทนการพิจารณาโมเลคิวลารออรบิทัลของสภาวะแทรนซิ-

ชัน จึงเปนวิธีที่เรียบงายที่สามารถสรางสภาวะแทรนซิชันที่เสถียรและสามารถประมาณคาการยืดของ

พันธะ แตเนื่องจากที่สภาวะแทรนซิชันที่เสถียรมีพันธะซิกมาที่เกิดขึ้น จึงตองพิจารณาอันตรกิริยาของ

ออรบิทัลระหวางโมเลกุลสารตั้งตนรวมดวย[8] 

มีหลายวิธีมากที่ใชในการคํานวณอันตรกิริยาระหวางออรบิทัลสของโมเลกุลสารตั้งตน โดยวิธี LCAOs 

(linear combination of atomic orbitals) ถูกนํามาใชบอยครั้ง โมเลคิวลารออรบิทัลสของระบบไพของ

แอลคีนถูกสรางขึ้นและถูกเรียกวาเปนการรวมตัวแบบเสนตรงของ 2pz อะตอมมิกออรบิทัลส การนําไปใช

ของวิธี LCAO ระหวาง ethene และ butadiene ethene มีพีอิเล็กตรอน (p-electron) 2 ตัวอยูในระบบ

ไพอิเล็กตรอน สวน butadiene มีพีอิเล็กตรอน 4 ตัวอยูในระบบพีอิเล็กตรอนโมเลคิวลารออร-บิทัลสของ 

ethene และ butadiene แสดงดังรูปที่ 7 จะเห็นวาทุก bonding MOs ของทั้ง ethene และ butadiene 
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ถูกบรรจุอิเล็กตรอนครบทั้งหมด และ antibonding MOs ของทั้ง ethene และ butadiene ยังไมถูก

บรรจุ[8]  

 

 
รูปที่ 6 โครงสรางของสภาวะแทรนซิชันของ ethene และ butadiene[8] 

 
รูปที่ 7 ไพโมเลคิวลารออบิทัลสของ ethene และ butadiene โดยเรียงตามระดับพลังงาน[8] 

 

เราสามารถใช orbital interaction diagram อธิบายการเกิดพันธะที่เสถียร ณ สภาวะแทรนซิชัน 

เมื่อสารตั้งตนสองชนิดสรางพันธะใหม และใชทฤษฎีเดียวกันนี้สราง orbital interaction diagrams 

ระหวางสารตั้งตนสองชนิด โดยสารตั้งตนสองชนิดนั้นมีแรงกระทําตอกันหลัก ๆ อยู 3 ชนิดคือ  

1. แรงผลักของอิเล็กตรอนที่ถูกบรรจุเต็มแลวของสารตั้งตนทั้งสองชนิด หรือที่เรียกวา 

“filled shell repulsion” 

2. แรงกระทํา (ไมวาผลักหรือดูด) ระหวางประจุบวกหรือลบที่อยูในสารตั้งตนแตละ

ชนิด หรือท่ีเรียกวา “Coulombic attraction” 
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3. แรงระหวางโมเลคิวลารออรบิทัลที่ถกูบรรจุแลวโดยเฉพาะ HOMOs กับโมเลคิว-ลาร

ออรบิทัลที่ยังไมถูกบรรจุโดยเฉพาะ LUMOs ของสารตั้งตนแตละชนิด 

อันตรกิริยาระหวาง HOMO-LUMO เปนแรงที่สําคัญสําหรับปฏิกิริยาการปดวง (pericyclic reaction) 

และสามารถถูกประมาณไดจากเทอมทั้ งสามของสมการของ Klopman-Salem โดยสมการของ 

Klopman-Salem แสดงถึงการเกิดปฏิกิริยาเคมีสามารถคํานวณโดยใชความสัมพันธของโมเลกุลทั้งสอง

ดังขอ 1-3 ที่กลาวมา[5] และสามารถแสดงในรูปของสมการคณิตศาสตรดังตอไปนี้ 

E     = Esteric + Eelectrostatic + Eorbital    [1.1] 

= - ∑ (qa+qb)βabSabab  + ∑ QkQl

εRkl
k<l +    [1.2] 

    ∑ ∑ -unocc.
s

occ.
r  ∑ ∑ 2( ∑ cracsbβaba,b )

2

Er-Es

unocc.
r

occ.
s  

โดยที่ E  คือ พลังงานอันตรกิริยา (interaction energy) 

  qa และ qb คือ ความหนาแนนของอิเล็กตรอน 

   และ S คือ ออรบิทัลที่เรโซแนนซและซอนกัน 

  Qk และ Ql คือ ประจุเฉลี่ยบนอะตอม 

  Rkl  คือ ระยะหางระหวางอะตอม k และ l  

    คือ คาคงที่ไดอิเล็กทริก 

  Cra  คือ สัมประสิทธ์ิของออรบิทัลเชิงโมเลกุล 

  Er  คือ พลังงานของออรบิทัล  

1.4 การสรางแบบจําลองโมเลกุล 

การทํานายสมบัติทางกายภาพและทางเคมีของสารเคมีมีความสําคัญเปนอยางมาก ซึ่งโครงสรางสามมิติ

ของสารเคมีนั้น ๆ สามารถชวยในการทํานายสมบัติที่กลาวมาได และการรูสมบัติทางกายภาพและทางเคมี 

เชน ความวองไว (reactivity) ความจําเพาะ (selectivity) สามารถตอยอดไปถึงความสามารถในเกิดปฏิกิริยา

ไดอีกดวย โดยการทํานายโครงสรางสามมิตินั้นนิยมใชเทคนิคทางสเปกโทรสโคป ที่สามารถบอกถึงหมูฟงกชัน

ได เชน IR spectroscopy ที่บอกไดบางสวนของโครงสรางได แตเทคนิคที่บอกไดครบทั้งโครงสรางสามมิติได

คือเทคนิค  X-ray Diffraction แตมีความจําเพาะคือสารประกอบชนิดนั้นตองเตรียมใหอยู ในรูป single 

crystal ไดซึ่งไมใชจะทําไดทุกชนิด[9,10] 

การสรางแบบจําลองโมเลกุล (molecular modeling) มีความสําคัญตอการศึกษาและวิจัยทางเคมีอยาง

มากตามที่พูดไปกอนหนา นอกจากจะทํานายโดยใชเทคนิคนั้นแลวปจจุบันไดมีเทคโนโลยีทางการคํานวณที่

ดีกวาแตกอน จึงไดมีศาสตรใหมเกี่ยวกับการสรางแบบจําลองโมเลกุลโดยอาศัยการคํานวณจากแรงที่กระทํา 
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(interaction) ตอกันระหวางอนุภาค ซึ่งพัฒนาจนสามารถสรางฟงกชันทางคณิตศาสตรที่แสดงถึงพลังงาน

ศักยและตําแหนงของอนุภาคได โดยจะจําลองโมเลกุล ผานการสรางโครงสรางที่เสถียรที่สุด ซึ่งวิธีการสราง

แบบจําลองโมเลกุลจึงเปนอีกทางเลือกหนึ่งในการศึกษาสมบัติทางกายภาพและทางเคมี แตเนื่องจากการสราง

แบบจําลองโมเลกุลไมไดจากสารเคมีจริง ๆ ทําใหความนาเชื่อถือในโครงสรางจึงเปนปญหา วิธีการคํานวณที่

ใชในการสรางแบบจําลองโมเลกุลแบงออกไดเปน 2 วิธีดังนี้[9,10] 

1. วิธีเอมพิริกัล (Empirical Method) เชน วิธี Molecular Mechanics หรือ วิธี Force Field 

2. วิธีทางกลศาสตรควอนตัม (Quantum Mechanical Method) แบงออกเปน 3 กลุมดวยกันคือ 

a. Semi empirical 

b. ab initio 

c. Density Functional 

วิธีเอมพิริกัลปไมไดสนใจแรงกระทําระหวางอิเล็กตรอน ดังนั้นการนําวิธีนี้มาใชอธิบายปรากฏการณทาง

เคมีอ่ืน ๆ นอกเหนือจากโครงสรางจึงอาจมีปญหาได ในขณะที่เราสามารถใชวิธีทางกลศาสตรควอนตัมไดใน

ทุกกรณี แตเนื่องจากการคํานวณทางควอนตัมมีความซับซอนและอาจเปนไปไมไดสําหรับบางโมเลกุล จึง

จําเปนตองประมาณผลการคํานวณ วิธี ab initio และ Density Functional เปนวิธีที่ใหความแมนยําสูงแตก็

ตองใชเวลาคํานวณนานจึงไมเหมาะที่จะนํามาใชศึกษาโมเลกุลขนาดใหญ ในขณะที่วิธี semi empirical ให

ความแมนยําตํ่ากวาเพราะมีการประมาณมากกวาแตก็ใชเวลาคํานวณสั้นกวามาก จึงสามารถใชคํานวณ

โมเลกุลที่มีขนาดใหญมากได แตก็ยังไมถึงกับขนาดของมหโมเลกุล (macromolecule) ซึ่งถาจะศึกษาโมเลกุล

ระดับนั้นก็ตองใชวิธีเอมพิริกัลเทานั้น ในชั้นนี้จะพิจารณาการสรางแบบจําลองโมเลกุลโดยใชวิธีคํานวณแบบ

เอมพิริกัลชนิด Molecular Mechanics และ แบบ semi empirical เทาน้ัน[9] 

1.5 วัตถุประสงค 

ศึกษาและทํานายเรจิโอซิเลกทิฟและสเตอริโอซิกเลกทิฟของปฏิกิริยาดีลส-อัลเดอรของ ,  

unsaturated esters ดวยทฤษฎีฟรอนเทียรโมเลคิวลารออรบิทัล 

 

1.6 ประโยชนที่คาดวาจะไดรับ 

สามารถทํานายเรจิโอซิเลกทิวิทีและสเตอริโอซิกเลกทิวิทีของสารตั้งตนชนิดอ่ืนจากคาพลังงานอันตรกิริยา

จากการคํานวณจากสมการของ Klopman-Salem 
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บทท่ี 2 

การทดลอง 

 

2.1. ภาพรวมของปฏิกิริยาที่ในการคํานวณ 

พิจารณาสมการของ Klopman-Salem หรือสมการ [1.1] จะเห็นวาสามารถแบงไดเปน 3 พจน คือ 

Esteric, Eelectrostatic, และ Eorbital โดยการคํานวณเราจะแบงสารตั้งตนเปน 2 ชนิดคือ dienophile (1) และ 

diene (2) จะไดผลิตภัณฑ (3) โดยการเกิดผลิตภัณฑของสารตั้งตนสามารถเกิดได 4 หรือ 2 ผลิตภัณฑขึ้นกับ

ความสมมาตรของ diene ที่มาทําปฏิกิริยา ตัวอยางที่ 1 การทําปฏิกิริยาระหวาง methyl (E)-cinnamate 

(1a) กับ isoprene (2d) จะไดผลิตภัณฑ 4 ชนิดคือ 3ad11, 3ad12, 3ad21 และ 3ad22 ดังรูปที่ 8 และ

ตัวอยางที่ 2 การทําปฏิกิริยาระหวาง methyl (E)-cinnamate (1a) กับ 2,3-dimethylbuta-1,3-diene จะได

ผลิตภัณฑ 2 ชนิดคือ 3ab1 และ 3ab2 ดังรูปที่ 9 และจากตัวอยางที่แสดงเมื่อคํานวณพลังงานการ

เกิดปฏิกิริยาจากสมการ 1.1 ของแตละผลิตภัณฑเราจะรูวาผลิตภัณฑไหนเปนผลิตภัณฑหลัก และสามารถรู

สมบัติเรจิโอซิเลกทิวิท ี  และสมบัติสเตอริโอซิเลกทิวิทไีดอีกดวย 

นิยามการใชชื่อยอการเรียกโมเลกุลในงานวิจัยนี้โดยแบงเปน 3 สวนดังนี้ nXXww โดยสวนที่เปน n แทน

ดวยตัวเลขมีอยู 3 ชนิดคือ 1 2 และ 3 โดย 1 แทนสารตั้งตนชนิด dienophile 2 แทนสารตั้งตนชนิด diene 

และ 3 แทนผลิตภัณฑ สวนทีเ่ปน XX แทนดวยอักษรภาษาอังกฤษ ถาเปนสารตั้งตนจะเปนอักษรภาษาอังกฤษ 

1 ตัวถาเปนผลิตภัณฑ 2 ตัวซึ่งเปนตัวอักษรผสมของสารตั้งตนทั้งสองชนิด โดยที่ตัวแรกเปนของสารตั้งตน

ชนิด dienophile และอีกตัวเปน diene เชน การทําปฏิกิริยาระหวาง methyl (E)-cinnamate (1a) กับ 2,3-

dimethylbuta-1,3-diene (2b) จะไดผลิตภัณฑคือ 3abww สุดทายสวนที่เปน ww แทนดวยตัวเลข 2 หลัก

โดยหลักแรก (ขางหนา) ใชแยกผลิตภัณฑที่มีเรจิโอซิเลกทิวิทีที่แตกตางกันมีเพียง 2 ชนิดคือ 1 และ 2 สวน

หลักที่สอง (ขางหลัง) ใชแยกผลิตภัณฑที่มีสเตอริโอซิเลกทิวิทีที่แตกตางกันมี 2 ชนิดเชนกันคือ 1 และ 2 

ตัวอยางการใชงานดังรูปที่ 8 ปฏิกิริยาระหวาง 1a กับ 2d ซึ่ง 2d ไมมีสมมาตรทําใหไดผลิตภัณฑ 4 ชนิดคือ 

3ad11, 3ad12, 3ad21 และ 3ad22 และอีกตัวอยางดังรูปที่ 9 ปฏิกิริยาระหวาง 1a กับ 2b ซึ่ง 2b มี

สมมาตรทําใหไดผลิตภัณฑ 2 ชนิดคือ 3ab1 และ 3ab2 
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รูปที่ 8 ปฏิกิริยาระหวาง 1a และ 2d 

 

รูปที่ 9 ปฏิกิริยาระหวาง 1a และ 2b 

 

2.2. การคํานวณพลังงานความเกะกะ 

จากสมการ [1.2] จะไดวา  Esteric = - ∑ (qa+qb)βabSabab  โดยพลังงานความเกะกะนี้ผูวิจัยจะใชวิธี

คํานวณจากการหาพลังงานที่เสถียรโดยใชวิธีเอมพิริกัล นั่นคือวิธี Molecular Mechanics หรือ MM+ จะได

พลังงานความเกะกะออกมาซึ่งใชในการเปรียบเทียบภายในงานวิจัยเทานั้น ซึ่งคาที่ไดจะแทนเปนพลีงงาน

ความเกะกะ 
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2.3. การคํานวณพลังงานทางไฟฟ้าสถิต 

จากสมการ [1.2] จะไดวา  Eelectrostatic = ∑ QkQl

εRkl
k<l  โดยพลังงานทางไฟฟาสถิตนี้ผูวิจัยคํานวณตาม

สมการ [1.2] โดยระยะหางระหวางอะตอม k และ l  (Rkl) จะคํานวณจากโมเลกุลผลิตภัณฑท่ีตําแหนงท่ี

เกิดปฏิกิริยาดังตัวอยางโมเลกุล 3ab1 และ Qk และ Ql จะคํานวณจากสารตั้งตนที่ตําแหนงที่เกิดปฏิกิริยา ดังรูป

ที่ 11  

 

รูปที่ 10 ตําแหนงอะตอมของแตละโมเลกุลในปฏิกิริยาการเกิด 3ab1 ที่ใชใน 

การคํานวณพลังงานทางไฟฟาสถิต 

 

2.4. การคํานวณพลังงานทางออรบิทัล 

จากสมการ [1.2] จะไดวา  Eorbital = ∑ ∑ -unocc.
s

occ.
r  ∑ ∑ 2( ∑ cracsbβaba,b )

2

Er-Es

unocc.
r

occ.
s  โดย

พลังงานทางออรบิทัลนี้ผูวิจัยจะคํานวณตามสมการ [1.2] จะเห็นวามีพจนหนาและพจนหลัง โดยที่ r และ s 

แทน dienophile และ diene และ occ และ unocc แทน HOMO และ LUMO ตามลําดับ สามารถแสดงเปน

แผนภาพไดดังรูปที่ 12 โดยดานซายจะเปน A type และดานขวาเปน B type โดยคาที่คํานวณไดจะเปนการ

เปรียบเทียบระหวาง A type และ B type ซึ่งจะนําคาที่นอยกวาไปแทนพลังงานทางออรบิทัลของทุก

ผลิตภัณฑของปฏิกิริยานั้น ๆ  

 

รูปที่ 11 แรงที่กระทําระหวางออรบิทัลทั้งสองโมเลกุล 



11 
 

2.5. อุปกรณในการคํานวณ 

2.5.1.โปรแกรมที่เก่ียวของ 

2.5.1.1. โปรแกรม HyperChem 

2.5.1.2. โปรแกรม Microsoft Excel 

 

2.6. ขั้นตอนในการคํานวณ 

2.6.1.สรางโมเลกุลดวยระเบียบวิธี semi-empirical AM1 

2.6.1.1. สรางโมเลกุลที่กําหนด โดยใชโปรแกรม HyperChem โดยประกอบดวย

สารประกอบ dienophile, diene และผลิตภัณฑท่ีกําหนด และปรับโครงสรางเสถียร 

(geometry optimization) 

2.6.1.2. กด single point เพื่อหาคาตาง ๆ ที่ใชในการคํานวณในสมการ [1.2] 

2.6.1.3. จดคาตาง ๆ ลงใน Microsoft Excel เพื่อคํานวณตามสูตรที่จัดทําขึ้นมา 

2.6.1.4. ทําซ้ํากับทุกโมเลกุลที่กําหนด 

 

2.7. การตั้งคาในโปรแกรม HyperChem 

2.7.1.เมื่อคํานวณดวยระเบียบวิธี semi-empirical 

2.7.1.1. เลือก semi-empirical method เปน AM1 

2.7.1.2. Total charge คือ 0 

2.7.1.3. Spin multiplicity คือ 1 (สภาวะพื้น) 

2.7.1.4. เลือก Spin Pairing  เปน RHF (เหมาะสมกับอิเล็กตรอนจับคูกันหมด) 

2.7.1.5. เลือก State เปน Lowest 

2.7.1.6. Convergence limit คือ 0.001 

2.7.1.7. Iteration limit คอื 50 

2.7.2.เมื่อคํานวณดวยระเบียบวิธี Molecular Mechanics 

2.7.2.1. เลือก method เปน MM+ 

2.7.2.2. เลือก Electrostatic เปน Bond dipoles 
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2.8. โครงสรางโมเลกุลของสารตั้งตนที่ใชในการคํานวณ 

ตารางที่ 2.1 สารตั้งตนชนิด dienophile ที่ใชในการเกิดปฏิกิริยา 

สารประกอบ ชื่อ โครงสรางโมเลกุล 

1a methyl (E)-cinnamate 

 
1b methyl (E)-3-(p-tolyl)acrylate 

 
1c methyl (E)-3-(m-tolyl)acrylate 

 
1d methyl (E)-3-(o-tolyl)acrylate 

 
1e methyl (E)-3-(4-

bromophenyl)acrylate 

 
1f methyl (E)-3-(3-

bromophenyl)acrylate 

 
1g methyl (E)-3-(2-

bromophenyl)acrylate 
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1h methyl (E)-3-(2-

fluorophenyl)acrylate 

 
1i (E)-3-(4-

(trifluoromethyl)phenyl)acrylate 

 

1j 
methyl (E)-3-(4-

cyanophenyl)acrylate 

 

1k 
methyl (E)-3-(4-

methoxyphenyl)acrylate 

 

1l 

methyl (E)-3-

(benzo[d][1,3]dioxol-5-

yl)acrylate 
 

1m 
methyl (E)-3-(naphthalen-1-

yl)acrylate 

 

1n 
methyl (E)-3-(furan-2-

yl)acrylate 

 



14 
 

1o 
methyl (E)-3-(thiophen-2-

yl)acrylate 

 

1p 
methyl (E)-5-phenylpent- 2-

enoate 

 

1q methyl (E)-dec-2-enoate 

 

1r 
methyl (E)-5-methylhex-2- 

enoate 

 

1s methyl (E)-hex-2-enoate 

 

1t 
methyl (E)-4-methylpent-2- 

enoate 

 

1u methyl (E)-pent-2-enoate 

 

1v 
methyl (E)-4-bromobut-2-

enoate 
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1w methyl crotonate 

  
 

ตารางที่ 2.2 สารตั้งตนชนิด diene ที่ใชในการเกิดปฏิกิริยา 

สารประกอบ ชื่อ โครงสรางโมเลกุล 

2a cyclopentadiene 

 

2b 
2,3-dimethylbuta-1,3-

diene 

  

2c trans-1,3-pentadiene 

 

2d isoprene 

 

2e cyclohexa-1,3-diene 

 
 



16 
 

บทท่ี 3 

ผลการทดลองและอภิปรายผลการทดลอง 

 

3.1. ผลการคํานวณเทียบกับผลการทดลองของ Tim Gatzenmeier และคณะ 

Tim Gatzenmeier และคณะ ไดพัฒนาตัวเรงปฏิกิริยาเพื่อเพิ่มประสิทธิภาพในการเกิดปฏิกิริยา โดยทํา

การทดลองกับสารตั้งตนหลายชนิด ซึ่งเปนประเภท   unsaturated esters เชน trans-cinnamate กับ 

cyclopentadiene เปนตน โดยในงานวิจัยของ Tim Gatzenmeier ไดทําการสังเคราะหสารประกอบที่มา

จากสารตั้งตนชนิดเดียวกับงานวิจัยนี้ทั้งหมด 31 ชนิด โดยผูวิจัยจะนําผลการสังเคราะหสารจากงานวิจัยของ 

Tim Gatzenmeier มาเปรียบเทียบกับผลการคํานวณของงานวิจัยนี้เพื่อแสดงวาการคํานวณดวยวิธีนี้สามารถ

เชื่อถือได โดยตารางที่ 3.1 จะแสดงรหัสคูสารตั้งตนของงานวิจัยนี้และรหัสผลิตภัณฑที่เสถียรที่สุดในปฏิกิริยา

นั้น ๆ 

ตารางที่ 3.1 การเปรียบเทียบโครงสรางที่เสถียรจากการคํานวณกับผลการทดลองของ 

Tim Gatzenmeier และคณะ[6] 

Compound This work Experiment [6] 

3aa 11 11 

3ab 1 1 

3ac 11 11 

3ad 11 11 

3ae 21 11 

3ba 11 11 

3ca 11 11 

3da 12 11 

3ea 11 11 

3fa 11 11 

3ga 12 11 

3ha 11 11 

3ia 11 11 

3ja 11 11 

3ka 11 11 

3la 11 11 
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3ma 12 11 

3na 11 11 

3oa 11 11 

3pa 11 11 

3pb 1 1 

3pc 11 11 

3pd 11 11 

3pe 11 11 

3qa 11 11 

3ra 12 11 

3sa 12 11 

3ta 11 11 

3ua 11 11 

3va 12 11 

3wa 11 11 

หมายเหต ุหมายเลข ที่แสดงในตารางเปนตัวเลขตอทายชื่อของสารประกอบนั้น ๆ 

จากผลการคํานวณจะเห็นวาโครงสรางที่ เสถียรสวนใหญจะตรงกับผลการทดลองของ Tim 

Gatzenmeier จะมีเพียง 7 คูปฏิกิริยาที่ไมตรงนั่นคือ 3ae, 3da, 3ga, 3ma, 3ra, 3sa, และ 3va จากตาราง

ที่ 3.2 จะเห็นวาคาพลังงานที่ไดจากการคํานวณที่ตํ่าที่สุดกับโครงสรางที่เสถียร (มีคาพลังงานอันตรกิริยานอย

ที่สุด) จากการทดลองน้ันมีคาตางกันเพียงหลักหนวยเมื่อเทียบคาพลังงานอันตรกิริยาที่เปนหลักรอย จะเห็นวา

สารประกอบที่อยูตาราง 3.2 นี้จะเปนสารประกอบที่เกิดจาก diene ชนิด a กับ e หรือ cyclopentadiene 

กับ cyclohexadiene ตามลําดับ ซึ่งผูวิจัยจะมากลาวถึงประเด็นนี้ในหัวขอถัดไป 

ตารางที่ 3.2 เปรียบเทียบพลังงานรวมของผลิตภัณฑท่ีไมตรงกับผลการทดลองของ Tim Gatzenmeier และ

คณะ 

Compound 
Interaction energy* (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3ae 102.8 100.6 91.1 92.6 

3da 149.2 138.2 180.6 174.1 
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3ga 157.0 147.4 182.5 177.7 

3ma 145.6 137.3 153.5 164.5 

3ra 140.6 140.5 176.3 178.4 

3sa 138.7 138.2 169.5 169.9 

3va 136.7 128.1 163.0 162.8 

*คานอยเสถียรกวา 

 

3.2. ความสัมพันธระหวางพลังงานความเกะกะกับ diene 

จากปฏิกิริยาระหวาง dienophile ชนิด methyl (E)-cinnamate (1a) กับ diene ทั้ง 5 ชนิดไดแก 

cyclopentadiene (2a), 2,3-dimethylbuta-1,3-diene (2b), trans-pentadiene (2c), isoprene (2d) และ 

cyclohexadiene (2e) ซึ่งในตารางที่ 3.3 จะแจกแจงทั้ง Esteric, Eelectrostatic และ Eorbital ของแตละ

ปฏิกิริยา จากตาราง 3.3 จะเห็นวาพลังงานทางออรบิทัลกับพลังงานทางไฟฟาสถิตจะบอกไดถึงสมบัติเรจิโอ- 

ซิเลกทิวิท ี ของปฏิกิริยา นั่นคือจะชอบเกิดแบบที่ 1 (เชน 3aa11 หรือ 3aa12) หรือจะชอบเกิดแบบที่ 2 (เชน 

3aa21 หรือ 3aa22) โดยในแบบเดียวกันจะมีพลังงานท่ีใกลกัน แตสําหรับพลังงานความเกะกะนั้นสามารถ

บอกไดถึงสมบัติสเตอริโอซิเลกทิวิที  จากตัวอยาง 3ac จะเห็นวา 3ac11 จะมีพลังงานความเกะกะที่นอยที่สุด 

ทําใหพลังงานรวมของ 3ac นั้นจึงนอยทีสุ่ดที่โครงสราง 3ac11 และสิ่งที่เห็นไดชัดจากพลังงานความเกะกะคือ

สําหรับสารตั้งตน diene ที่เปนวงนั่นคือ 2a กับ 2e จะทําใหพลังงานความเกะกะของแตละผลิตภัณฑมีคาไม

ตางกันมากเน่ืองจากผลิตภัณฑท่ีไดจะเปนสารประกอบ 2 วง ซึ่งมีความเกะกะมากทําใหไมวาสารประกอบจะมี

สมบัติเรจิโอซิเลกทิวิท ี หรือสมบัติสเตอริโอซิเลกทิวิที  แบบไหนก็จะมีคาพลังงานความเกะกะไมตางกัน และ

สามารถยืนไดโดยการเปรียบเทียบปฏิกิริยาระหวาง dienophile ชนิด methyl (E)-cinnamate (1a) กับ 

diene ชนิด cyclopentadiene (2a) หรือ cyclohexadiene (2e) กับ ปฏิกิริยาระหวาง dienophile ชนิด 

methyl crotonate (1w) กับ diene ชนิด cyclopentadiene (2a) หรือ cyclohexadiene (2e)  ซึ่ง 1a จะ

เปน ,  unsaturated esters ที่มีหมูแทนที่เปนวงเบนซีนจะเกะกะมากกวา 1w ที่มีหมูแทนที่เปนหมูเมททิล 

และพลังงานความเกะกะที่แสดงในตาราง 3.4 นั้นก็จะเห็นวามีพลังงงานมีคาแตกตางกันไมมาก  

ตารางที่ 3.3 แจกแจงพลังงานของปฏิกิริยา 1a กับ 2a, 2b, 2c, 2d และ 2e 

Compound ΔEsteric** (kJ/mol) ΔEelectrostactic (kJ/mol) ΔEorbital (kJ/mol) 

3aa11 119.3 5.8 -197.9 

3aa12 124.5 5.8 -197.9 
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3aa21 119.3 36.6 -37.4 

3aa22 124.5 36.7 -37.4 

3ab1 -2.1 6.2 -4.3 

3ab2 34.8 39.5 -4.3 

3ac11 0.6 6.1 -235.6 

3ac12 39.7 6.2 -235.6 

3ac21 48.9 39.0 -173.4 

3ac22 38.2 39.3 -173.4 

3ad11 -10.9 6.0 -6.1 

3ad12 26.7 6.1 -6.1 

3ad21 11.4 38.7 -4.3 

3ad22 26.9 38.7 -4.3 

3ae11 98.4 4.5 -0.1 

3ae12 96.1 4.5 -0.1 

3ae21 98.4 28.9 -36.1 

3ae22 99.9 28.9 -36.1 

**พลังงานความเกะกะไวใชเปรียบเทียบความเกะกะระหวางกัน 

ตารางที่ 3.4 พลังงานความเกะกะของ 3aa, 3ae, 3wa และ 3we 

Compound 
ΔEsteric (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa 119.3 124.5 119.3 124.5 

3ae 98.4 96.1 98.4 99.9 

3wa 115.8 119.9 115.8 116.4 

3we 88.1 90.1 88.1 90.4 

 



20 
 

3.3. ความสัมพันธระหวางพลังงานทางไฟฟ้าสถิตกับสมบัติเรจิโอซิเลกทิวิท ี 

พลังงานทางไฟฟาสถิตเปนพลังงานที่ขึ้นกับแรงทางไฟฟาซึ่งสารตั้งตนทั้งสองชนิดในงานวิจัยนี้ไมไดมี

ประจุทางไฟฟาสถิตแตเปนโมเลกุลที่มีขั้วอยูทําใหพลังงานทางไฟฟาสถิตสามารถบอกสมบัติเรจิโอซิเลก- 

ทิวิที  ของปฏิกิริยานี้ได เนื่องจากตําแหนงที่มีความเปนบวกและลบจะเขาทําปฏิกิริยากันตามแรงกระทําทาง

ไฟฟาโดยจะเห็นจากตาราง 3.3 และ 3.5 วามีสมบัติเรจิโอซิเลกทิวิทีเปนแบบที่ 1 จากตารางที่ 3.3 จะแสดง

พลังงานทางไฟฟาสถิตของปฏิกิริยาระหวาง dienophile ชนิด methyl (E)-cinnamate (1a) กับ diene ทั้ง 

5  ช นิ ด ไ ด แ ก  cyclopentadiene (2a), 2,3-dimethylbuta-1,3-diene (2b), trans-pentadiene (2c), 

isoprene (2d) และ cyclohexadiene (2e)  และตารางที่ 3.5 จะแสดงพลังงานทางไฟฟาสถิตระหวาง diene 

ชนิ ด  trans-pentadiene (2c) กั บ  dienophile ชนิ ด  methyl (E)-cinnamate (1a), methyl (E)-3-(p-

tolyl)acrylate (1b), methyl (E)-3-(m-tolyl)acrylate (1c), methyl (E)-dec-2-enoate (1q) และ  methyl 

(E)-hex-2-enoate (1s) จะเห็นวาเปลี่ยน diene หรือ dienophile ของคูรวมปฏิกิริยาก็ยังทําใหสมบัติเรจิโอ- 

ซิเลกทิวิที  เปนแบบที่ 1 อยู จากตารางที่ 3.7 จะแสดงถึงความสัมพันธของพลังงานทางไฟฟาสถิตกับหมู

แทนที่ในวงเบนซีนของ ,  unsaturated esters โดยเปนปฏิกิริยาระหวาง diene ชนิด isoprene (2d) 

กั บ  dienophile ช นิ ด  methyl (E)-cinnamate (1a), methyl (E)-3-(p-tolyl)acrylate (1b), (E)-3-(4-

(trifluoromethyl)phenyl)acrylate (1i), methyl (E)-3-(4-cyanophenyl)acrylate (1j) และ methyl (E)-3-

(4-methoxyphenyl)acrylate (1k)  ซึ่งจะเห็นวาถาหมูแทนที่เปนหมูใหอิเล็กตรอน (EDG) จะทําใหพลังงาน

ทางไฟฟาสถิตแบบที่เสถียรลดลงและแบบที่ไมเสถียรเพิ่มขึ้น ในทางกลับกันถาหมูแทนที่เปนหมูดึงอิเล็กตรอน 

(EWG) จะทําใหพลังงานทางไฟฟาสถิตแบบที่เสถียรเพิ่มขึ้นและแบบที่ไมเสถียรลดลง โดยมากหรือนอยตาม

ความสามารถในการใหหรือดึงอิเล็กตรอนของหมูแทนที่นั้น ๆ เปนเพราะวา สารคูรวมปฏิกิริยานั้นคือ diene 

มีพันธะคูทั้งหมด 2 คู โดยตําแหนงที่เกิดปฏิกิริยาคือตําแหนง C2 และ C3 ในตารางที่ 3.8 ซึ่งจะเห็นวามีความ

หนาแนนของอิเล็กตรอนนอยกวาอีก 2 ตําแหนงที่เหลือทําใหเมื่อทําปฏิกิริยากับ dienophile ที่มีหมูแทนที่

เปน EDG จึงทําใหมพีลังงานทางไฟฟาสถิตที่ลดลงและเสถียรขึ้น และในทางตรงกันขามกันถาหมูแทนที่

จากวงอะ-โรมาติกเปนสายโซดังตาราง 3.5 ที่เปนปฏิกิริยาระหวาง diene ชนิด trans-pentadiene (2c) กับ 

dienophile ชนิ ด  methyl (E)-cinnamate (1a), methyl (E)-3-(p-tolyl)acrylate (1b), methyl (E)-3-(m-

tolyl)acrylate (1c), methyl (E)-dec-2-enoate (1q) และ methyl (E)-hex-2-enoate (1s) จะเห็นวาหมู

แทนที่แบบสายโซจะทําใหพลังงานทางไฟฟาสถิตแบบที่เสถียรเพิ่มขึ้นและแบบที่ไมเสถียรลดลง จากทั้งสอง

เหตุผลจึงสรุปไดวาหมูแทนที่ที่มีความหนาแนนของอิเล็กตรอนมากจะทําใหพลังงานทางไฟฟาสถิตของเรจิโอ-

ซิเลกทิวิทีที่เสถียรลดลงและแบบที่ไมเสถียรเพิ่มขึ้น 
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ตารางที่ 3.5 พลังงานทางไฟฟาสถิตของ 2a กับ 1a, 1b, 1c, 1q และ 1r 

Compound 
ΔEelectrostactic (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa 5.8 5.8 36.6 36.7 

3ba 4.4 4.4 38.0 38.2 

3ca 4.7 4.7 37.5 37.5 

3qa 9.1 9.1 49.5 49.5 

3ra 8.6 8.6 49.9 49.8 

 

ตารางที่ 3.6 พลังงานทางไฟฟาสถิตของ 2d กับ 1a, 1b, 1i, 1j และ 1k 

Compound 
ΔEelectrostactic (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3ad 6.0 6.1 38.7 38.7 

3bd 4.7 4.7 39.9 40.0 

3id 7.3 7.3 39.1 39.2 

3jd 8.1 8.1 36.0 36.0 

3kd 3.3 3.3 41.3 41.4 

 

ตารางที่ 3.7 ความหนาแนนของอิเล็กตรอนของ 2d 

Compound 
q 

C1 C2 C3 C4 

2d -0.22 -0.08 -0.13 -0.21 
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3.4. ความสัมพันธระหวางพลังงานทางออรบิทัลกับ dienophile   

พิจารณาสมการที่ [1.2] จะเห็นวาพลังงานทางออรบิทัลจะสามารถทํานายไดเพียงสมบัติเรจิโอซิเลกทิวิที

เนื่องจากในการคํานวณใชคาสัมประสิทธ์ิของออรบิทัลเชิงโมเลกุลที่ตําแหนงการเกิดปฏิกิริยาทําใหเมื่อมีสเทอ-

ริเมอรที่ตางกันออกไปจะมีคาทางพลังงานที่ไมตางกัน จากตารางที่ 3.9 จะแสดงพลังงานทางออรบิทัลของ

ปฏิกิริยาระหวาง dienophile ชนิด methyl (E)-3-(p-tolyl)acrylate (1b), methyl (E)-3-(naphthalen-1-

yl)acrylate (1m), methyl (E)-dec-2-enoate (1q) และ  methyl (E)-5 -methylhex-2 -  enoate (1r) กับ 

diene ชนิด 2,3-dimethylbuta-1,3-diene (2b) จะเห็นวาคาพลังงานทางออรบิทัลไมสามารถระบุสมบัติ 

เรจิโอซิเลกทิวิทไีด 

ตารางที่ 3.8 พลังงานทางออรบิทัลของ 1b, 1m, 1q และ 1r กับ 2b 

Compound 

ΔEorbital (kJ/mol) 

A type B type 

A1 A2 B1 B2 

3mb 2.7 2.7 -2.3 -2.3 

3bb 3.4 3.4 -2.9 -2.9 

3qb -1.7 -1.7 1.4 1.4 

3rb -1.5 -1.5 1.2 1.2 
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บทท่ี 4 

สรุปผลการทดลอง  

 

งานวิจัยนี้ทําการหาสมบัติเรจิโอซิเลกทิวิที และสมบัติสเตอริโอซิเลกทิวิท ีของปฏกิริยิาดลีส-อัลเดอรระหวาง 

diene และ ,  unsaturated esters โดยใชวิธีการคํานวณทางเคมีคอมพิวเตอร โดยงานวิจัยใชโปรแกรม 

HyperChem เปนโปรแกรมในการสรางแบบจําลองทางเคมีของสารประกอบตาง ๆ นอกจากจะใชการคํานวณ

ทางเคมีคอมพิวเตอรยังใชทฤษฎีฟรอนเทียรโมเลคิวลารออรบิทัลและสมการของ Klopman-Salem รวมดวย 

โดยเริ่มจากการสรางแบบจําลองทางเคมีของทั้งสารตั้งตนและผลิตภัณฑ จากนั้นปรับโครงสรางเสถี ยร 

(geometry optimization) และคํานวณพลังงานดวยระเบียบวิธี semi-empirical AM1 เพื่อหาคาคงที่ 

ที่จําเปนตอสมการของ Klopman-Salem ซึ่งท่ีเลือกใชระเบียบวิธี semi-empirical AM1 เนื่องจากใชเวลาใน

การคํานวณที่นอยเพราะในงานวิจัยนี้มีจํานวนโมเลกุลในการทําแบบจําลองทางเคมีที่มาก เมื่อคํานวณครบ

แลวจะนําผลที่ไดหรือผลิตภัณฑหลักจากการคํานวณนํามาเปรียบเทียบกับผลจากการทดลองของ Tim 

Gatzenmeier และคณะ[6] เพื่อดูความนาเชื่อถือจากการคํานวณ 

สมการของ Klopman-Salem เปนสมการบงบอกพลังงานอันตรกิริยาจาก 3 ปจจัยหลักจึงสามารถแบง

ออกเปน 3 พจนหลักนั่นคือ พลังงานความเกะกะ  (Esteric) พลังงานทางไฟฟาสถิต (Eelectrostatic,) และ 

พลังงานทางออรบิทัล (Eorbital) โดยจากการคํานวณพลังงานทางไฟฟาสถิตจะเปนพจนที่กําหนดเรจิโอซิ-

เลกทิวิทีของปฏิกิริยาในงานวิจัยนี้หรือเรียกไดวาปฏิกิริยาในงานวิจัยนี้ถูกควบคุมดวยแรงไฟฟาสถิต (charge 

controlled)  นอกจากนั้นในงานวิจัยนี้ยังเลือกสารตั้งตน ,  unsaturated esters ที่มีหมูแทนที่ตางชนิด

กันทั้งหมด 23 ชนิดเพื่อดูความแตกตางในการคํานวณ ซึ่งจากผลจากการคํานวณยังบอกวา dienophile ที่มี

หมูแทนที่ที่มีความหนาแนนของอิเล็กตรอนมากจะทําใหพลังงานทางไฟฟาสถิตของเรจิโอซิเลกทิวิทีที่เสถียร

ลดลงและแบบที่ไมเสถียรเพิ่มขึ้น 

อีกพจนในสมการของ Klopman-Salem คือพลังงานความเกะกะซึ่งในงานวิจัยนี้จะไมไดคํานวณโดยตรง

ตามสมการแตจะใชการคํานวณพลังงานผานระเบียบวิธี Molecular Mechanics หรือ MM+ เพื่อใชในการ

เปรียบเทียบ ซึ่งในงานวิจัยน้ีจะไดวาพลังงานความเกะกะเปนพจนที่กําหนดสเตอริโอซิเลกทิวิที เนื่องจากพจน

ที่เหลือสเตอริโอเมอรที่ตางกันของเรจิโอซิเลกทิวิทีเดียวกันมีคาไมตางกัน นอกจากนี้ในการประมาณพลังงาน

ความเกะกะโดยคํานวณผานระเบียบวิธี MM+ ไมสามารถแยกโมเลกุลที่มีความเกะกะมากได ซึ่งนั่นคือ

โมเลกุลที่เกิดจากสารตั้งตน diene ที่เปนวงเชน pentadiene (2a) ซึ่งจะทําใหโมเลกุลของผลิตภัณฑเปน

ผลิตภัณฑชนิดสองวง (bicyclic) ทําใหมีความเกะกะที่สูงทําใหสเตอริโอเมอรที่ตางกันจึงมีคาตางกันไมมาก

และเปรียบเทียบไมได และจากการคํานวณพจนสุดทาย พลังงานทางออรบิทัลไมสามารถบอกถึงสมบัติเรจิโอซิ

เลกทิวิที และสมบัติสเตอริโอซิเลกทิวิทไีด 
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เมื่อนําพจนทั้งสามรวมเปนพลังงานอันตรกิริยาซึ่งสามารถบอกถึงผลิตภัณฑหลักซึ่งสามารถทํานายไดเมื่อ

นําผลการคํานวณมาเปรียบเทียบกับผลจากการทดลองของ Tim Gatzenmeier และคณะ[6] ไดผลิตภัณฑ

หลักชนิดเดียวกัน  

ในงานวิจัยหนาควรหาวิธีการคํานวณพลังงานความเกะกะเพื่อใหทํานายสเตอริโอซิเลกทิวิทีกับโมเลกุลที่มี

ความเกะกะมากได และยังเพิ่มความแมนยําในการทํานายผลิตภัณฑหลักของปฏิกิริยาจากผลรวมของทั้ง 3 

พจนเปนพลังงานอันตรกิริยา 
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ตารางแสดงโครงสรางโมเลกุลของผลิตภัณฑ 

 

สารประ

กอบ 

โครงสรางโมเลกุล 

3aa11  

3aa12  

3aa21  

3aa22  

3ab1  

3ab2  

3ac11  
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3ac12  

3ac21  

3ac22  

3ad11  

3ad12  

3ad21  

3ad22  

3ae11  

3ae12  

3ae21  
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3ae22  

3ba11  

3ba12  

3ba21  

3ba22  

3bb1  

3bb2  

3bc11  

3bc12  
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3bc21  

3bc22  

3bd11  

3bd12  

3bd21  

3bd22  

3be11  

3be12  

3be21  

3be22  
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3ca11  

3ca12  

3ca21  

3ca22  

3cb1  

3cb2  

3cc11  

3cc12  

3cc21  

3cc22  
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3cd11  

3cd12  

3cd21  

3cd22  

3ce11  

3ce12  

3ce21  

3ce22  

3da11  

3da12  
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3da21  

3da22  

3db1  

3db2  

3dc11  

3dc12  

3dc21  

3dc22  

3dd11  

3dd12  
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3dd21  

3dd22  

3de11  

3de12  

3de21  

3de22  

3ea11  

3ea12  

3ea21  

3ea22  
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3eb1  

3eb2  

3ec11  

3ec12  

3ec21  

3ec22  

3ed11  

3ed12  

3ed21  

3ed22  
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3ee11  

3ee12  

3ee21  

3ee22  

3fa11  

3fa12  

3fa21  

3fa22  

3fb1  

3fb2  
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3fc11  

3fc12  

3fc21  

3fc22  

3fd11  

3fd12  

3fd21  

3fd22  

3fe11  

3fe12  
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3fe21  

3fe22  

3ga11  

3ga12  

3ga21  

3ga22  

3gb1  

3gb2  

3gc11  

3gc12  
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3gc21  

3gc22  

3gd11  

3gd12  

3gd21  

3gd22  

3ge11  

3ge12  

3ge21  

3ge22  
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3ha11  

3ha12  

3ha21  

3ha22  

3hb1  

3hb2  

3hc11  

3hc12  

3hc21  

3hc22  
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3hd11  

3hd12  

3hd21  

3hd22  

3he11  

3he12  

3he21  

3he22  

3ia11  

3ia12  
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3ia21  

3ia22  

3ib1  

3ib2  

3ic11  

3ic12  

3ic21  

3ic22  

3id11  

3id12  



43 
 

3id21  

3id22  

3ie11  

3ie12  

3ie21  

3ie22  

3ja11  

3ja12  

3ja21  

3ja22  
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3jb1  

3jb2  

3jc11  

3jc12  

3jc21  

3jc22  

3jd11  

3jd12  

3jd21  

3jd22  
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3je11  

3je12  

3je21  

3je22  

3ka11  

3ka12  

3ka21  

3ka22  

3kb1  

3kb2  
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3kc11  

3kc12  

3kc21  

3kc22  

3kd11  

3kd12  

3kd21  

3kd22  

3ke11  

3ke12  
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3ke21  

3ke22  

3la11  

3la12  

3la21  

3la22  

3lb1  

3lb2  

3lc11  

3lc12  
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3lc21  

3lc22  

3ld11  

3ld12  

3ld21  

3ld22  

3le11  

3le12  

3le21  

3le22  
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3ma11  

3ma12  

3ma21  

3ma22  

3mb1  

3mb2  

3mc11  

3mc12  

3mc21  

3mc22  
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3md11  

3md12  

3md21  

3md22  

3me11  

3me12  

3me21  

3me22  

3na11  

3na12  
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3na21  

3na22  

3nb1  

3nb2  

3na11  

3nc12  

3nc21  

3nc22  

3nd11  

3nd12  



52 
 

3nd21  

3nd22  

3ne11  

3ne12  

3ne21  

3ne22  

3oa11  

3oa12  

3oa21  

3oa22  
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3ob1  

3ob2  

3oc11  

3oc12  

3oc21  

3oc22  

3od11  

3od12  

3od21  

3od22  
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3oe11  

3oe12  

3oe21  

3oe22  

3pa11  

3pa12  

3pa21  

3pa22  

3pb1  

3pb2  
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3pc11  

3pc12  

3pc21  

3pc22  

3pd11  

3pd12  

3pd21  

3pd22  

3pe11  

3pe12  
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3pe21  

3pe22  

3qa11  

3qa12  

3qa21  

3qa22  

3qb1  

3qb2  

3qc11  

3qc12  
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3qc21  

3qc22  

3qd11  

3qd12  

3qd21  

3qd22  

3qe11  

3qe12  

3qe21  

3qe22  

3ra11  
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3ra12  

3ra21  

3ra22  

3rb1  

3rb2  

3rc11  

3rc12  

3rc21  

3rc22  

3rd11  
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3rd12  

3rd21  

3rd22  

3re11  

3re12  

3re21  

3re22  

3sa11  

3sa12  

3sa21  
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3sa22  

3sb1  

3sb2  

3sc11  

3sc12  

3sc21  

3sc22  

3sd11  

3sd12  

3sd21  
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3sd22  

3se11  

3se12  

3se21  

3se22  

3ta11  

3ta12  

3ta21  

3ta22  

3tb1  
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3tb2  

3tc11  

3tc12  

3tc21  

3tc22  

3td11  

3td12  

3td21  

3td22  

3te11  
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3te12  

3te21  

3te22  

3ua11  

3ua12  

3ua21  

3ua22  

3ub1  

3ub2  

3uc11  
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3uc12  

3uc21  

3uc22  

3ud11  

3ud12  

3ud21  

3ud22  

3ue11  

3ue12  

3ue21  
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3ue22  

3va11  

3va12  

3va21  

3va22  

3vb1  

3vb2  

3vc11  

3vc12  

3vc21  
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3vc22  

3vd11  

3vd12  

3vd21  

3vd22  

3ve11  

3ve12  

3ve21  

3ve22  

3wa11  
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3wa12  

3wa21  

3wa22  

3wb1  

3wb2  

3wc11  

3wc12  

3wc21  

3wc22  

3wd11  
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3wd12  

3wd21  

3wd22  

3we11  

3we12  

3we21  

3we22  
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ตารางแสดงพลังงานความเกะกะ 

Compound 
ΔEsteric (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa 119.2969 124.5359 119.3123 124.5167 

3ab -2.09564008 34.80045347 

3ac 0.626018 39.74228 48.91145 38.1756 

3ad -10.9403 26.67571 11.36446 26.94702 

3ae 98.383 96.12555 98.38105 99.85214 

3ba 118.8991 124.1395 118.8471 124.2862 

3bb -3.203483784 33.54907346 

3bc -0.32116 38.3972 47.36306 36.9089 

3bd -12.0335 25.43516 10.26986 25.77867 

3be 97.78104 95.7661 97.79105 99.46306 

3ca 118.8069 123.9864 118.8204 124.2862 

3cb -3.3922826 33.59645308 

3cc -0.18767 36.62791 46.35644 37.08441 

3cd -10.9403 25.48588 10.17389 25.5013 

3ce 97.86957 95.43405 97.85815 99.14275 

3da 146.6265 135.6338 146.6596 140.3234 

3db 13.87340762 41.56672622 

3dc 18.4432 46.41473 85.20285 61.95113 

3dd 4.717113 31.44355 13.77795 31.64947 

3de 112.0307 98.3976 128.7171 106.1186 

3ea 122.0411 126.5826 121.9869 127.3885 

3eb -0.40555512 36.21328149 

3ec 2.968305 40.96025 49.82459 39.49816 

3ed -9.27594 28.10592 11.7773 28.36509 

3ee 101.0239 98.25617 100.9807 102.1205 

3fa 121.6178 125.9061 121.6635 126.7339 

3fb -0.832800096 36.23450274 

3fc 2.630711 40.76608 49.96639 39.42615 

3fd -9.64982 28.00511 11.33492 28.4282 

3fe 100.6714 97.77617 100.6235 101.7783 

3ga 150.5015 140.9112 150.4811 145.766 

3gb 17.4667356 45.67041434 
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3gc 21.71128 51.23867 92.18138 65.58065 

3gd 8.534481 37.4208 18.32213 54.77551 

3ge 132.6629 103.034 132.5806 109.4981 

3ha 119.2213 123.659 119.2682 124.5882 

3hb -2.35452508 34.33874907 

3hc 1.00662 39.18977 48.01717 37.52611 

3hd -11.2368 26.13777 10.44644 26.49844 

3he 98.20276 95.47922 98.20169 99.46067 

3ia 141.6812 145.8318 141.6813 146.4599 

3ib 17.42306719 54.74903746 

3ic 19.76401 59.68135 68.10961 58.18287 

3id 8.553255 46.77273 30.75747 47.00922 

3ie 119.8158 117.158 120.1477 121.1257 

3ja 122.4967 126.6646 122.5407 127.831 

3jb -0.950642456 36.63725039 

3jc 1.304441 41.82339 51.27606 40.38637 

3jd -9.91127 28.67681 12.85668 28.95507 

3je 101.6246 98.38012 101.654 102.3538 

3ka 137.3259 142.6473 137.3644 142.857 

3kb 14.93660386 51.68156714 

3kc 17.72253 56.55122 64.99012 55.21836 

3kd 6.11851 43.56856 27.61347 43.99091 

3ke 116.2302 114.2829 116.0823 117.9092 

3la 147.9799 153.515 148.1749 153.6482 

3lb 39.48544982 76.12025675 

3lc 42.79631 81.09245 90.31075 79.84898 

3ld 30.95403 52.16904 52.16904 68.64427 

3le 127.1333 125.1037 127.1118 128.6351 

3ma 142.0366 133.7598 118.1829 129.2446 

3mb -15.15374509 48.57232378 

3mc -4.49316 24.81794 69.63194 23.47091 

3md -17.1153 11.87199 -1.19342 12.19995 

3me 80.06452 82.35343 101.8299 82.5893 

3na 151.4511 159.4027 151.4439 156.7129 

3nb 42.97484306 77.85570046 

3nc 45.86151 82.87347 85.77345 81.52717 



71 
 

3nd 34.29983 70.0541 56.75296 69.98114 

3ne 124.6027 128.7958 124.7225 131.393 

3oa 152.6871 158.7347 152.6725 157.3955 

3ob 41.30858598 77.63012846 

3oc 44.63237 83.19293 88.2147 81.85212 

3od 32.65933 69.81816 55.31122 70.10085 

3oe 127.1548 128.6994 127.2774 133.7076 

3pa 100.0869 105.5009 100.0836 99.79107 

3pb 0.222952808 28.84978039 

3pc 3.919048 37.57127 28.61318 31.89167 

3pd -5.86234 20.47769 14.59441 20.06741 

3pe 73.21671 83.35171 73.22039 74.17266 

3qa 134.3668 140.0698 132.733 133.169 

3qb 30.92353815 60.56906095 

3qc 34.76207 67.35398 57.73084 63.58057 

3qd 28.01181 52.1924 48.53405 52.22752 

3qe 106.9452 114.805 106.7246 107.7906 

3ra 133.6698 133.6432 128.2105 130.3404 

3rb 25.16395672 66.32414877 

3rc 38.02083 60.31151 63.33693 57.47152 

3rd 16.36914 56.17104 45.2102 57.5864 

3re 110.5685 117.2172 102.5896 103.5792 

3sa 131.5237 131.0141 122.6244 123.0557 

3sb 30.2861727 50.25762642 

3sc 34.56818 61.51026 47.52589 63.72378 

3sd 17.76472 41.73572 43.32047 41.61094 

3se 96.97563 104.4715 96.51876 97.61051 

3ta 128.3607 128.7569 128.36 137.748 

3tb 35.88633954 64.69602885 

3tc 44.9071 78.87013 66.90555 62.5768 

3td 24.47106 56.54452 45.87766 56.34002 

3te 118.8374 106.1112 102.9897 110.1881 

3ua 121.4472 124.14 128.7934 120.8428 

3ub 23.90407901 46.81964199 

3uc 21.69528 54.00973 50.37057 50.61173 

3ud 15.23161 38.42546 32.06196 38.08568 
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3ue 94.62052 94.29269 106.8479 95.22714 

3va 127.7615 119.0992 118.112 117.823 

3vb 22.74066342 44.3631612 

3vc 31.96696 52.04313 47.64005 48.30713 

3vd 14.31446 36.22801 36.51368 36.23933 

3ve 101.7553 90.86064 92.99102 97.35166 

3wa 115.7922 119.9407 115.798 116.3631 

3wb 11.37445504 40.70882213 

3wc 14.74432 47.56773 38.38103 43.07692 

3wd 2.471916 32.0951 25.42362 31.83898 

3we 88.13945 90.13546 88.08217 90.35532 

 



73 
 

ตารางแสดงพลังงานทางไฟฟ้าสถิต 

Compound 
ΔEelectrostactic (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa 5.756608044 5.7652656 36.6374138 36.7339467 

3ab 6.161236973 39.47685664 

3ac 6.130485392 6.15190081 39.0273455 39.3170712 

3ad 6.046698795 6.06516024 38.650735 38.7408205 

3ae 4.521542334 4.5290211 28.8595934 28.8737923 

3ba 4.439302781 4.44024342 38.0042273 38.2178114 

3bb 4.750437651 40.75361395 

3bc 4.72632455 4.74358331 40.2956553 40.5955967 

3bd 4.662003667 4.67673039 39.9104657 40.0042839 

3be 3.486397681 3.48965241 29.8044144 29.8040286 

3ca 4.736739561 4.73792605 37.5006088 37.4729267 

3cb 5.067020011 40.21303303 

3cc 5.041828423 5.06127013 39.7445656 40.0573751 

3cd 4.972562784 4.98967768 39.3981042 39.4661279 

3ce 3.717950007 3.72455794 29.4094569 29.4176437 

3da 4.975288316 4.95369504 36.7893708 36.688318 

3db 5.316981498 39.42503138 

3dc 5.292164807 5.29410889 38.9955582 39.3553365 

3dd 5.220730381 5.21604188 38.6598514 38.7339542 

3de 3.886832841 3.89093134 28.8362703 28.8396265 

3ea 5.803547686 5.8093672 36.0636931 36.0487696 

3eb 6.208505228 38.4031249 

3ec 6.18014537 6.19861089 37.9775381 38.2610085 

3ed 6.091691524 6.11121169 37.6027004 37.6920649 

3ee 4.554983943 4.56322738 28.0876307 28.0849041 

3fa 7.040561797 7.0471229 35.22733 35.204262 

3fb 7.531674188 37.3881408 

3fc 7.494229205 7.52065719 37.3479578 37.6304024 

3fd 7.394176062 7.41305968 36.985612 37.0703501 

3fe 5.527511654 5.53511119 27.623816 27.6164882 

3ga 8.674546437 8.62734512 34.2069411 34.1086277 
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3gb 9.267136552 36.65146203 

3gc 9.220686982 9.23066418 36.2555908 36.5770314 

3gd 9.097710435 9.09890338 35.9295435 36.0345406 

3ge 6.799452907 6.78410644 26.8243935 26.8292519 

3ha 6.43861601 6.44387145 36.2286053 36.1981333 

3hb 6.887218196 38.83633203 

3hc 6.854412043 6.87538387 38.4064227 38.6913409 

3hd 6.760909352 6.77942157 38.0238797 38.1149958 

3he 5.053132875 5.06093188 28.3980065 28.4029691 

3ia 6.967594803 6.97337091 37.2151107 37.1890688 

3ib 7.453717059 39.90436256 

3ic 7.418698407 7.44261901 39.4518207 39.7488544 

3id 7.315342528 7.33628248 39.0672634 39.1552198 

3ie 5.469092787 5.47668156 29.1765172 29.1867156 

3ja 7.711131263 7.71792115 34.2577618 34.2357676 

3jb 8.2465504 36.73692458 

3jc 8.209796871 8.23545754 36.3183828 36.5925568 

3jd 8.097434009 8.11912599 35.9646104 36.0467683 

3je 6.051704524 6.06222349 26.8597027 26.866483 

3ka 3.144209071 3.14730042 39.335486 39.2829818 

3kb 3.364732519 42.16126712 

3kc 3.349537959 3.35879721 41.7043958 42.0126961 

3kd 3.303457068 3.31174326 41.2963181 41.3847012 

3ke 2.469043363 2.47195712 30.8345422 30.8443225 

3la 4.093588519 4.0978501 37.5451146 37.5193216 

3lb 4.379890147 40.24584663 

3lc 4.359284632 4.37368399 39.8042964 39.7007311 

3ld 4.300353484 4.30184658 39.4222658 39.5006731 

3le 3.214579176 3.21845608 29.4312545 29.4343017 

3ma 5.742409438 5.69487546 37.4478913 37.4241485 

3mb 6.119941338 40.18696017 

3mc 6.086699524 6.11289966 39.7726411 40.1085013 

3md 6.019520959 6.02520698 39.4235507 39.5190863 

3me 4.481465036 4.51368798 29.4205822 29.4428635 

3na 0.108798551 0.10901037 35.4199643 35.328866 

3nb 0.116583928 37.89953179 
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3nc 0.115899531 0.11624854 37.6495671 37.7962463 

3nd 0.114355898 0.11459819 37.1768678 37.2364171 

3ne 0.085420177 0.08545666 27.7950585 27.7774112 

3oa 1.203272213 1.20508972 36.3088295 36.2291819 

3ob 1.286932084 38.88377109 

3oc 1.281079648 1.28538512 38.4969374 38.7548936 

3od 1.263645204 1.26713672 38.1183137 38.2046919 

3oe 0.944532647 0.94567719 28.4845597 28.4672231 

3pa 11.86121352 11.8485285 39.4853818 39.4593272 

3pb 12.7425328 42.38913671 

3pc 12.67888466 12.6997994 42.1556154 42.2455856 

3pd 12.45932583 12.5100467 41.5745832 41.6154993 

3pe 9.321941012 9.40417857 31.0011599 31.0029641 

3qa 9.119457205 9.13799042 49.5197437 49.467636 

3qb 9.783823037 53.09161219 

3qc 9.728957028 9.74358493 52.7821099 52.8624991 

3qd 9.592724852 9.60538257 52.0559816 52.0792015 

3qe 7.162815855 7.17182668 38.8788309 38.8443542 

3ra 8.625245676 8.63194281 49.8676506 49.7666807 

3rb 9.265376874 53.47502193 

3rc 9.215164976 9.21081512 53.1194448 53.2648887 

3rd 9.09012238 9.09370288 52.4670149 52.4394954 

3re 6.771252066 6.79114685 39.1146103 39.1211911 

3sa 9.149210956 9.15613902 48.8135011 48.7605713 

3sb 9.825658496 52.34236035 

3sc 9.772606292 9.78473382 52.0177674 52.1072365 

3sd 9.63987228 9.64620106 51.3129153 51.363432 

3se 7.191943288 7.20365207 38.3320522 38.2916073 

3ta 9.033428864 9.0452683 49.4332 49.3257434 

3tb 9.688466846 52.94933048 

3tc 9.642360411 9.63055122 52.4441573 52.7623952 

3td 9.488674057 9.51226874 51.828201 51.9740857 

3te 7.094077422 7.09986836 38.7487675 38.7119405 

3ua 9.192356497 9.20512308 50.0401723 49.910552 

3ub 9.848859686 53.57556909 

3uc 9.804821492 9.81073999 53.2528445 53.3794123 
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3ud 9.671332277 9.67818917 52.5522505 52.571551 

3ue 7.218277068 7.2207092 39.2515726 39.2231147 

3va 10.62763523 10.6116223 46.5806702 46.6003855 

3vb 11.37076482 50.0475348 

3vc 11.30357591 11.3496645 49.6412082 49.8331889 

3vd 11.18523042 11.1911795 49.0789938 49.092195 

3ve 8.350632899 8.33140736 36.5735191 36.6263313 

3wa 9.529566807 9.54347644 49.0388776 49.0067631 

3wb 10.1194942 52.59295092 

3wc 10.16696181 10.1831914 52.2622947 52.3322806 

3wd 10.03670934 10.0393464 51.5308165 51.5730798 

3we 7.489084562 7.4908327 38.5460894 38.4901538 
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ตารางแสดงพลังงานทางออรบิทัล 

Compound 

ΔEorbital (kJ/mol) 

A type B type 

A1 A2 B1 B2 

3aa 197.9373 37.41897 -197.937 -37.419 

3ab 85.27164 85.34506 -4.32105 -4.32477 

3ac 4.023986 2.961796 -235.642 -173.441 

3ad 72.42686 51.65214 -6.09762 -4.3486 

3ae -0.09642 3.36404 1.035081 -36.1118 

3ba 3.134545 3.134503 -2.70174 -2.7017 

3bb 3.389653 3.392188 -2.90161 -2.90378 

3bc 6.986503 5.280275 -6.01504 -4.54606 

3bd 3.033102 2.184513 -2.63517 -1.89791 

3be -0.00892 5.280333 0.007589 -4.4933 

3ca 3.045485 3.045424 -2.60189 -2.60184 

3cb 3.295801 3.298343 -2.79661 -2.79877 

3cc 6.890014 5.044046 -5.87968 -4.3044 

3cd 3.01441 2.0168 -2.59585 -1.73676 

3ce -0.27602 5.435775 0.232822 -4.58507 

3da 2.761368 3.369208 -2.36974 -2.89137 

3db 2.988597 3.648307 -2.54727 -3.10956 

3dc 6.323397 5.632574 -5.42043 -4.82825 

3dd 2.751802 2.30748 -2.38034 -1.996 

3de -0.43731 5.906702 0.370519 -5.00462 

3ea 2.739719 2.73974 -2.21535 -2.21536 

3eb 2.960522 2.963332 -2.37741 -2.37966 

3ec 6.051202 4.664564 -4.88647 -3.76673 

3ed 2.459282 2.067247 -2.0052 -1.68555 

3ee 0.161171 4.498747 -0.1286 -3.58948 

3fa 2.700136 2.700159 -2.1869 -2.18692 

3fb 2.917665 2.920648 -2.347 -2.34939 

3fc 6.015803 4.549565 -4.8659 -3.67993 

3fd 2.422173 2.012366 -1.97796 -1.64331 

3fe 0.042852 4.629955 -0.03425 -3.7008 

3ga 2.644793 2.644856 -2.15818 -2.15823 
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3gb 2.863573 2.866814 -2.32072 -2.32334 

3gc 5.846199 4.536723 -4.76435 -3.69719 

3gd 2.252625 2.115453 -1.85335 -1.74049 

3ge 0.256815 4.383768 -0.20682 -3.53031 

3ha 3.054674 3.054691 -2.52181 -2.52183 

3hb 3.300695 3.303661 -2.70622 -2.70865 

3hc 6.726852 5.224249 -5.54637 -4.30745 

3hd 2.784695 2.328835 -2.31783 -1.9384 

3he 0.296348 4.992648 -0.24146 -4.06788 

3ia 2.393387 2.393438 -1.83882 -1.83885 

3ib 2.588722 2.592264 -1.97551 -1.97821 

3ic 5.488195 3.918167 -4.21033 -3.00586 

3id 2.093738 1.79335 -1.62215 -1.38942 

3ie -0.15024 4.779465 0.113892 -3.62315 

3ja 2.575664 2.575755 -1.96517 -1.96524 

3jb 2.797776 2.801367 -2.11988 -2.1226 

3jc 5.740168 4.441431 -4.37289 -3.3835 

3jd 2.16148 2.175116 -1.66349 -1.67398 

3je 0.384864 4.497534 -0.28961 -3.38441 

3ka 3.48073 3.480664 -3.09285 -3.09279 

3kb 3.768371 3.770576 -3.32527 -3.32722 

3kc 7.667641 5.968855 -6.8061 -5.29819 

3kd 3.421891 2.450231 -3.06462 -2.19441 

3ke 0.24777 5.497504 -0.21737 -4.8231 

3la 2.511886 2.511878 -2.16065 -2.16064 

3lb 2.714573 2.716406 -2.31868 -2.32025 

3lc 5.434456 4.362159 -4.66915 -3.74786 

3ld 2.271253 1.833238 -1.9696 -1.58976 

3le 0.225131 3.561932 -0.19113 -3.02402 

3ma 2.455198 2.455252 -2.1422 -2.14224 

3mb 2.660462 2.662507 -2.30476 -2.30653 

3mc 5.178728 4.452848 -4.5134 -3.88078 

3md 2.081598 2.104001 -1.83119 -1.8509 

3me 0.874061 3.175087 -0.7526 -2.73387 

3na 3.753189 3.753115 -3.19037 -3.19031 

3nb 4.062449 4.064995 -3.4295 -3.43165 
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3nc 8.320739 6.37552 -7.06466 -5.41308 

3nd 3.676229 2.572176 -3.15023 -2.20415 

3ne 0.035875 6.047929 -0.0301 -5.07475 

3oa 3.397774 3.397804 -3.00873 -3.00876 

3ob 3.67346 3.676817 -3.22985 -3.2328 

3oc 7.466907 5.847859 -6.60484 -5.17272 

3od 3.12085 2.692905 -2.7859 -2.40389 

3oe 0.566516 5.635797 -0.49515 -4.92587 

3pa -0.25565 -0.25582 0.228983 0.229137 

3pb -0.17824 -0.17969 0.158615 0.159914 

3pc -0.01669 -0.48038 0.014933 0.429867 

3pd 0.270932 -0.81217 -0.24445 0.732773 

3pe -1.06369 0.261094 0.94158 -0.23112 

3qa -1.90394 -1.90465 1.549576 1.550158 

3qb -1.67285 -1.67447 1.3531 1.354408 

3qc -0.46469 -4.86615 0.377755 3.955785 

3qd 0.785198 -4.63798 -0.64382 3.802919 

3qe -7.51216 5.701691 6.041631 -4.58556 

3ra -1.74933 -1.75002 1.431677 1.43224 

3rb -1.5181 -1.5195 1.234762 1.235906 

3rc -0.23221 -4.55739 0.189823 3.725485 

3rd 0.85474 -4.40225 -0.70473 3.629655 

3re -7.25924 5.735218 5.87093 -4.63837 

3sa -1.93655 -1.93727 1.581211 1.5818 

3sb -1.70098 -1.7026 1.380285 1.381606 

3sc -0.49027 -4.92921 0.399838 4.020026 

3sd 0.785383 -4.68328 -0.64605 3.852433 

3se -7.59048 5.73605 6.124414 -4.62816 

3ta -2.03972 -2.04043 1.653846 1.654426 

3tb -1.8265 -1.82834 1.471867 1.473348 

3tc -0.81143 -5.08885 0.657141 4.121252 

3td 0.621599 -4.7542 -0.50776 3.883495 

3te -7.42953 5.397859 5.952908 -4.32503 

3ua -1.98025 -1.98097 1.608159 1.608747 

3ub -1.74606 -1.74773 1.409218 1.410566 

3uc -0.56938 -5.00889 0.461844 4.062884 
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3ud 0.754127 -4.73177 -0.617 3.871369 

3ue -7.61683 5.709132 6.112318 -4.58144 

3va -1.64581 -1.64646 1.255825 1.25632 

3vb -1.48151 -1.48382 1.123412 1.12517 

3vc -0.67512 -4.19688 0.514436 3.197979 

3vd 0.55928 -4.18653 -0.4301 3.219521 

3ve -6.73341 3.785272 5.074373 -2.85262 

3wa -1.96476 -1.96546 1.582058 1.582628 

3wb -1.75101 -1.75268 1.401257 1.402596 

3wc -0.65684 -4.97082 0.528262 3.997751 

3wd 0.677164 -4.67336 -0.54935 3.791297 

3we -7.33809 5.608307 5.838523 -4.46223 
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ตารางแสดงพลังงานอันตรกิริยา 

Compound 
Interaction energy (kJ/mol) 

11 12 21 22 

3aa -72.8837 -67.6361 118.5307 123.8316 

3ab -0.255448575 69.9525444 

3ac -228.885 -189.747 -85.5017 -95.9478 

3ad -10.9912 26.64325 45.6666 61.33925 

3ae 102.8081 100.5582 91.12884 92.61413 

3ba 120.6366 125.8781 154.1496 159.8023 

3bb -1.354659814 71.39890367 

3bc -1.60987 37.12574 83.11266 72.95844 

3bd -10.0067 27.47672 48.28241 63.88504 

3be 101.2585 99.24684 123.1022 124.7738 

3ca 120.9417 126.1224 153.7192 159.1573 

3cb -1.121877397 71.01071436 

3cc -1.02553 35.80949 81.7966 72.83738 

3cd -8.56356 27.87971 47.83523 63.23066 

3ce 101.3115 98.88259 122.6825 123.9753 

3da 149.232 138.2177 180.5576 174.1203 

3db 16.64312204 77.88220061 

3dc 18.31494 46.28841 119.3702 96.47822 

3dd 7.557499 34.27925 50.4418 68.38742 

3de 115.4803 101.8512 152.5488 129.9536 

3ea 125.6293 130.1766 155.8352 161.2219 

3eb 3.425542222 72.23674216 

3ec 4.261982 42.27239 84.03539 73.99243 

3ed -5.18946 32.21192 47.69445 64.3716 

3ee 105.4503 102.6908 125.4788 126.6159 

3fa 126.4715 130.7663 154.7039 159.7513 

3fb 4.351879054 71.27324914 

3fc 5.259039 43.42083 83.63441 73.37663 

3fd -4.23361 33.4402 46.67722 63.85524 

3fe 106.1646 103.277 124.5465 125.694 

3ga 157.0179 147.3804 182.5299 177.7164 

3gb 24.41315421 79.99853207 
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3gc 26.16762 55.70498 124.7398 98.46049 

3gd 15.77884 44.66636 52.51119 89.06956 

3ge 139.2556 109.6113 155.8746 132.797 

3ha 123.1381 127.581 152.975 158.2645 

3hb 1.826472608 70.46642824 

3hc 2.314665 40.51879 82.11614 71.91 

3hd -6.79371 30.59936 46.53193 62.67504 

3he 103.0144 100.2987 122.5318 123.7958 

3ia 146.81 150.9664 177.0575 181.8101 

3ib 22.90127346 92.67518636 

3ic 22.97238 62.91364 104.5556 94.92586 

3id 14.24645 52.48686 68.43532 84.77503 

3ie 125.1346 122.4845 145.701 146.6892 

3ja 128.2426 132.4174 154.8332 160.1016 

3jb 5.176030763 71.251577 

3jc 5.141351 45.68596 84.21094 73.59543 

3jd -3.47732 35.13245 47.14731 63.32786 

3je 107.3867 104.1527 125.1293 125.8359 

3ka 137.3773 142.7017 173.6071 179.0472 

3kb 14.97606614 90.51561824 

3kc 14.26597 53.10391 101.3963 91.93286 

3kd 6.357347 43.81568 66.71538 83.1812 

3ke 118.4819 116.5375 142.0937 143.9305 

3la 149.9128 155.4522 183.5594 189.0069 

3lb 41.54665916 114.0458563 

3lc 42.48645 80.79698 126.3672 115.8019 

3ld 33.28478 54.50128 90.00154 106.5552 

3le 130.1568 128.131 153.5191 155.0454 

3ma 145.6368 137.3124 153.4885 164.5265 

3mb -11.33856344 86.45275231 

3mc -2.91986 26.41744 105.5238 59.69863 

3md -12.927 16.06601 36.37924 49.86814 

3me 83.79338 86.11452 128.5167 109.2983 

3na 148.3695 156.3213 183.6735 188.8515 

3nb 39.66192259 112.3235787 

3nc 38.91275 75.92506 118.0099 113.9103 
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3nd 31.26396 67.01846 91.72568 105.0134 

3ne 124.6581 128.8511 147.4428 154.0956 

3oa 150.8816 156.9311 185.9726 190.616 

3ob 39.36566807 113.2810975 

3oc 39.3086 77.87347 121.5389 115.4343 

3od 31.13707 68.2994 91.02565 105.9017 

3oe 127.6042 129.1499 150.8361 157.2489 

3pa 111.6924 117.0938 139.3131 138.9946 

3pb 12.78725051 71.05922232 

3pc 16.58125 50.25438 70.28841 73.65688 

3pd 6.352544 32.74329 55.35682 60.87074 

3pe 81.47496 91.6922 103.9904 104.9445 

3qa 141.5823 147.3039 180.3481 180.732 

3qb 39.03450655 111.9862018 

3qc 44.02634 76.63287 105.6468 111.5769 

3qd 36.96071 61.15396 95.95205 99.66874 

3qe 106.5959 114.4647 141.0179 142.0494 

3ra 140.5457 140.5258 176.3282 178.357 

3rb 32.91123627 118.2796667 

3rc 47.00378 69.29012 111.899 106.179 

3rd 24.75453 64.56001 93.27496 105.6236 

3re 110.0805 116.7491 137.0658 138.062 

3sa 138.7364 138.2337 169.5006 169.879 

3sb 38.41085518 100.8973821 

3sc 43.85052 70.80473 94.61445 110.9018 

3sd 26.75855 50.73587 89.9501 88.29109 

3se 96.57709 104.0846 130.2227 131.274 

3ta 135.3544 135.7624 175.7528 185.0334 

3tb 43.74830688 115.8170227 

3tc 53.73804 87.68925 114.2609 110.2503 

3td 33.45198 65.54903 92.95166 103.5599 

3te 118.5019 105.7816 137.4135 144.575 

3ua 128.6593 131.3649 176.8526 168.7723 

3ub 32.00688368 98.64748541 

3uc 30.93072 63.25109 98.61453 98.98225 

3ud 24.28594 47.48665 79.88244 85.92546 
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3ue 94.22196 93.89657 141.518 129.8688 

3va 136.7433 128.065 163.0462 162.777 

3vb 32.62992258 92.92687177 

3vc 42.59542 62.71767 93.08438 93.94344 

3vd 25.0696 46.9891 81.40613 81.14499 

3ve 103.3725 92.45863 126.7119 131.1254 

3wa 123.3571 127.5195 162.8714 163.4044 

3wb 19.74293886 91.54908929 

3wc 24.25443 57.09408 85.67251 90.43839 

3wd 11.95927 41.58509 72.28107 78.7387 

3we 88.29044 90.2882 122.166 124.3832 
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