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บทคัดย่อ
ปัจจบุนัความก้าวหน้าทางนาโนเทคโนโลยีเตบิโตขึน้อย่างแพร่หลาย ด้วยเทคโนโลยทีีท่นัสมยัท�าให้มกีารค้นคว้าวจิยัและพฒันา

ยาอย่างกว้างขวาง ซึ่งกรดพิโคลินิกได้รับความสนใจในด้านอุตสาหกรรมยา และสามารถจับกับอิออนของโลหะในร่างกายได้ 

ขณะที่อนุภาคคอปเปอร์นาโนถูกน�ามาใช้ในผลิตภัณฑ์ส�าหรับอุปโภคบริโภคอย่างแพร่หลาย ท�าให้มนุษย์มีโอกาสได้รับอนุภาค

คอปเปอร์นาโนเข้าสู่ร่างกายได้ ดังน้ันในงานวิจัยนี้จึงสนใจศึกษาการเกิดอันตรกิริยาระหว่างกรดพิโคลินิก (Picolinic acid) 

กับโลหะคอปเปอร์ (II) อนุภาคคอปเปอร์นาโน (CuNPs) และโซเดียม ด้วยระเบียบวิธีการค�านวณ B3LYP/6-31G (d,p) เพื่อ

ศึกษาลักษณะโครงสร้าง ต�าแหน่งของพันธะระหว่าง O-O และพันธะระหว่าง N-O และพลังงานการจับของอันตรกิริยาที่เกิดขึ้น

ระหว่างพิโคลินิกกับโลหะคอปเปอร์ (II) อนุภาคคอปเปอร์นาโน และโซเดียมแบบ 1 ต่อ 1 จากการศึกษาพบว่า พลังงานการจับ

ระหว่างพิโคลินิกกับโลหะคอปเปอร์ (II) ท่ีพันธะระหว่าง N-O มีพลังงานการจับเท่ากับ -493.838 kcal/mol ซึ่งพบว่ามีความ

เสถยีรมากกว่าพันธะระหว่าง O-O ส�าหรับพลงังานการจบัระหว่างพโิคลนิกิกบัโลหะโซเดยีมทีพ่นัธะระหว่าง O-O มีพลงังานการ

จับเท่ากับ -155.501 kcal/mol ซึ่งพบว่า มีความเสถียรมากกว่าพันธะระหว่าง N-O เนื่องจากพลังงานที่ได้จากการค�านวณมีค่า

ลดลง ดงันัน้พบว่าโลหะคอปเปอร์ (II) มคีวามจ�าเพาะกบัพโิคลนิกิมากกว่าโลหะโซเดยีม นอกจากนีเ้มือ่เปรยีบเทยีบความจ�าเพาะ

ระหว่างพโิคลนิกิกบัโลหะคอปเปอร์ (II) และอนภุาคคอปเปอร์นาโน พบว่าพลงังานการจบัระหว่างพโิคลนิกิกบัอนุภาคคอปเปอร์

นาโนที่พันธะระหว่าง N-O มีความเสถียรมากกว่าพันธะระหว่าง O-O และพลังงานการจับเท่ากับ -5850.242 kcal/mol ซึ่งมี

พลังงานต�่ากว่าโครงสร้างของพิโคลินิกกับคอปเปอร์ (II) เนื่องจากอนุภาคคอปเปอร์นาโนมีขนาดเล็กกว่าโลหะคอปเปอร์ ท�าให้

มีความจ�าเพาะและสามารถจับกับพิโคลินิกได้ดีที่สุด

ค�ำส�ำคัญ: กรดพิโคลินิก คอปเปอร์ (II) อนุภาคคอปเปอร์นาโน (CuNPs) โซเดียม สารประกอบเชิงซ้อน

Abstract
Today, nanotechnology is a rapidly growing modern technology widely researched in drug development. Picolinic acid 

is interesting to the pharmaceutical industry because of its interaction with metal ions in the human body. Copper 

nanoparticles (CuNPs) are widely used in consumer products and the human can be exposed to them. In this study, 

the interactions between picolinic acid and copper (II) and sodium were studied using the B3LYP/6-31G (d,p) method. 

The structures, position of the O-O bond and N-O bond and the binding energy of the complex ratios of picolinic acid 

to metal ions of copper (II) and sodium of 1 : 1 were investigated. The results showed that binding ofpicolinic acid and 

copper (II) at the position between N-O bond had a binding energy of -493.838 kcal/mol, which is found to be more 

stable than the position between O-O bond. While, the binding energy of picolinic acid and sodium at the position 

between O-O bond was estimated to be -155.501 kcal/mol being more stable than at the position between N-O bond, 



Nootcharin Wasukan et al. J Sci Technol MSU526

due to the result of the energy calculation being decreased. Therefore, binding of copper (II) with picolinic acid is more 

specific than sodium. In addition, specificity between picolinic with copper (II) and copper nanoparticles was compared. 

The results showed that picolinic acid and copper nanoparticles at the position between N-O bond were found to be 

more stable than the position between O-O bond with the binding energy of -5850.242 kcal/mol. Due to the Copper 

nanoparticles are smaller than copper (II) can occur the best specificity and the ability to bind the picolinic acid.

Keywords: Picolinic acid, Copper (II), Copper Nanoparticles (CuNPs), Sodium, Complex

บทน�ำ
ในปัจจุบันความก้าวหน้าทางเทคโนโลยีมีการเติบโตขึ้นอย่าง

รวดเรว็ ด้วยเทคโนโลยทีีท่นัสมยัท�ำให้เกดิการค้นคว้าวจัิยและ

พัฒนายาในรูปแบบใหม่อย่างกว้างขวาง ส�ำหรับสารประกอบ

พิริดิน (Pyridine compounds) ได้รับความสนใจในการน�ำมา

ใช้ในผลิตภัณฑ์ธรรมชาติอย่างแพร่หลาย โดยเฉพาะทางเคมี

ยาเนือ่งจากความหลากหลายของคณุสมบตัทิางกายภาพและ

สามารถสังเคราะห์ขึ้นได้เองเป็นจ�ำนวนมาก ดังนี้นจึงมีความ

ส�ำคัญทางด้านอุตสาหกรรมยา1-3 กรดพิโคลินิก (Picolinic 

acid) มีหมู่คาร์บอกซิล (Carboxyl) อยู่ต�ำแหน่งที่สอง แสดง

ดงั Figure 1 เป็นไอโซเมอร์ของกรดนโิคตนิกิ (Nicotinic acid) 

ซึง่มหีมู่คาร์บอกซลิอยูต่�ำแหน่งทีส่าม4-5 กรดพโิคลนิกิสามารถ

สร้างพันธะกับโลหะไอออนในร่างกายมนุษย์ เช่น โครเมียม 

สังกะสี แมงกานีส และโมลิบดีนัม จะเก่ียวข้องกับปฏิกิริยา

ต่างๆ ในร่างกาย6-8 นอกจากนีย้งัพบว่าอนภุาคคอปเปอร์นาโน 

(CuNPs) มีการใช้อย่างแพร่หลายในผลติภณัฑ์อปุโภคบรโิภค

ซึ่งมนุษย์มีโอกาสได้รับสัมผัสเข้าสู่ร่างกายได้ 9-10 จึงได้รับ

ความสนใจในการศึกษาระบบเมตาบอลิซึมในร่างกายมนุษย์

เนือ่งจากสารประกอบของลแิกนด์กลุ่มนีม้คุีณสมบัติของสารคี

เลต (Chelating agent) และเก่ียวข้องในบริเวณเร่ง (Active 

site) ที่มีโครงสร้างเหมาะสมกับโครงสร้างโมเลกุลของยา

ปฏิชีวนะ สามารถผ่านเซลล์ผนังหลอดเลือดท�ำให้ระบบไหล

เวยีนเลือดดขีึน้ และลดปรมิาณคอเลสเตอรอลรวมทัง้ไขมนัใน

เส้นเลือดได้ 11 
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Figure 1 Structure of picolinic acid.

	 กรดพโิคลนิกิมกีารประยกุต์ใช้อย่างหลากหลายทาง

เคมีและอตุสาหกรรมยา นอกจากนีย้งัมรีายงานทีเ่กีย่วข้องกบั

กรดพิโคลินิกเมื่ออยู่ในรูปแบบของสารประกอบเชิงซ้อนกับ

สงักะส ีท�ำให้สงักะสสีามารถผ่านผนงัทางเดนิอาหารและระบบ

ไหลเวียนได้ดีขึ้น10 เม่ือท�ำปฏิกิริยากับโครเมียมและเหล็กใช้

ในการรักษาโรคเบาหวานและโรคโลหิตจาง12-13 ทางด้านเชิง

พาณชิย์กรดพโิคลนิกิจะใช้เป็นตัวกลางในการผลติเภสชัภณัฑ์

และเกลอืของโลหะส�ำหรบัการประยกุต์ใช้ทางด้านอาหารเสรมิ14

	 ความก้าวหน้าทางเทคโนโลยด้ีานคอมพวิเตอร์ไม่ว่า

จะเป็นทางด้านซอฟต์แวร์ (Soft ware) และฮาร์ดแวร์ (Hardware) 

เกิดขึ้นอย่างรวดเร็วโดยเฉพาะอย่างยิ่งทางด้านวิทยาศาสตร์

และการประยุกต์ ดังนั้นการพัฒนาและออกแบบโมเลกุลที่มี

สมบติัของสารคีเลต เพือ่ใช้ทางยาปฏชิวีนะในระบบเมตาบอลซึิม 

ของร่างกาย ในโครงการวิจัยนี้จะท�ำการประยุกต์โดยใช้เคมี

คอมพิวเตอร์ (Computational chemistry) ในการศึกษาวิจัย 

เพื่อเป็นการท�ำนายโครงสร้าง อันตรกิริยาของสารประกอบ

เชงิซ้อน รวมทัง้เปรยีบเทยีบความจ�ำเพาะ และความเสถยีรภาพ 

ของโลหะกับลแิกนด์ดงักล่าว นอกจากนีท้างด้านเคมีคอมพวิเตอร์ 

ยังช่วยลดระยะเวลา งบประมาณ และประหยัดสารเคมีในการ

ทดลองอีกด้วย ในปัจจบุนัพบว่ามกีารศึกษาและวจิยัเพือ่พฒันา 

สารประกอบของลิแกนด์ท่ีมีหมู่คาบอกซิลิก (Carboxylic; 

COOH) กับโลหะต่างๆ อย่างแพร่หลาย เนื่องจากมีส่วน

เกี่ยวข้องในกระบวนการทางชีวโมเลกุลของร่างกายมนุษย์ 

	 ดงันัน้ในงานวจิยันีจ้งึมวีตัถปุระสงค์เพือ่ศกึษาอนัตร

กริยิาของสารประกอบเชงิซ้อนระหว่างพโิคลนิกิกบัโลหะคอปเปอร์ 

(II) และโลหะโซเดยีม รวมทัง้ศกึษาเปรยีบเทยีบความจ�ำเพาะ

ระหว่างโลหะคอปเปอร์ (II) กบัอนภุาคคอปเปอร์นาโน ซึง่โลหะ

ดงักล่าวมีส่วนเก่ียวข้องในกระบวนทางชีวโมเลกลุและทางด้าน

การดแูลสขุภาพร่างกายของมนษุย์ โดยใช้วธิกีารค�ำนวณทาง

เคมีควอนตัม (Quantum chemistry) หรือเคมีคอมพิวเตอร์ 

การศกึษาดังกล่าวนีจ้ะเป็นข้อมลูพืน้ฐานทีส่�ำคญัทีจ่ะใช้ในการ

อธิบายและเกิดความเข้าใจถึงกลไกในการเกิดอันตรกิริยา 

ระหว่างพโิคลนิกิกบัโลหะทีม่คีวามจ�ำเพาะต่อบริเวณต่างๆ ใน

ร่างกาย

วัสดุ อุปกรณ์และวิธีการศึกษา
	 การศกึษาโครงสร้างและอนัตรกริยิาทีเ่กดิขึน้ระหว่าง

พิโคลินิกกับโลหะคอปเปอร์ (II) และโซเดียม รวมทั้งเปรียบ

เทียบระหว่างโลหะคอปเปอร์ (II) กับอนุภาคคอปเปอร์นาโน 

อาศัยการค�ำนวณทฤษฎีฟังก์ชันความหนาแน่น (Density 
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functional theory;DFT) โดยใช้ชุดฟังก์ชันพื้นฐานส�ำหรับ

ค�ำนวณอะตอมด้วย B3LYP/6-31G (d,p) (Becke 3-parameter 

exchange and Lee–Yang–Parr) ด้วยโปรแกรม Gaussian 

03 ซึ่งท�ำงานด้วยระบบปฏิบัติการลีนุกต์ เป็นการใช้งานของ

ซอฟต์แวร์ผ่านการเชื่อมต่อกับเครือข่ายอินเตอร์เน็ต ส�ำหรับ

การค�ำนวณอันตรกิริยาที่เกิดขึ้นระหว่างมอนอร์เมอร์ A และ

มอนอร์เมอร์ B ซึ่งจะเกิดจากความแตกต่างระหว่างพลังงาน

ของซปุเปอร์โมเลกลุ AB และการค�ำนวณพลงังานทัง้หมดต้อง

ประกอบด้วยฟังก์ชันของซุปเปอร์โมเลกุลด้วย ซึง่ในการค�ำนวณ 

ในครั้งนี้ท�ำการค�ำวณพลังงานการจับกันโดยใช้สมการที่ (1)

ΔE(AB) = E(ABAB) - E(AAB) - E(BAB)   	 …(1)

เมื่อ	 ΔE(AB)	คือ	พลังงานการจับที่เกิดขึ้นระหว่าง A กับ B

	 E(ABAB)	คือ	พลังงานของโครงสร้างของโมเลกุลท่ีเกิด

อันตรกิริยาของ A และ B

	 E(AAB)	 คือ	พลังงานของโมเลกุล A ท่ีค�ำนวณด้วย

ฟังก์ชันของโมเลกุลของ A และ B

	 E(BAB)	 คือ	พลังงานของโมเลกุล B ท่ีค�ำนวณด้วย

ฟังก์ชันของโมเลกุลของ A และ B

โดยแบ่งการศึกษาออกเป็น 2 ส่วนดังนี้

การศึกษาโครงสร้างของกรดพิโคลินิก
	 โครงสร้างที่เป็นไปได้ทั้งหมดของการค�ำนวณด้วย

ระเบียบวิธี B3LYP/6-31G (d,p) ซึ่งพบว่าโครงสร้างที่เป็นไป

ได้ทัง้หมดของโมเลกลุพโิคลนิกิม ี3 โครงสร้าง แสดงดงั Figure 2
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Figure 2	 Optimized molecular structures of a) Picolinic 

acid- neutral 1 b) Picolinic acid- neutral 2 and 

c) Picolinic acid-ionic form.

การศกึษาโครงสร้างและอนัตรกริยิาระหว่าง Pico-
linic acid-ionic form กบัโลหะคอปเปอร์ (II) อนุภาค 
คอปเปอร์นาโนและโซเดียม
	 ส�ำหรับการศกึษาอนัตรกริยิาระหว่าง Picolinic acid-

ionic form กับโลหะดังนี้ 

	 1.	 โครงสร้างและอันตรกิริยาระหว่าง Picolinic 

acid-ionic form กับโลหะคอปเปอร์ (II) แบบ 1 ต่อ 1

		  โครงสร้างและอนัตรกริยิาทีเ่กดิขึน้ระหว่างโมเลกุล 

Picolinic acid-ionic form กับโลหะคอปเปอร์ (II) ที่เป็น

โครงสร้างแบบ 1 ต่อ 1 ส�ำหรบัในการศกึษานีเ้พือ่ศกึษาอทิธพิล 

ของต�ำแหน่งในโครงสร้างของโมเลกุลพโิคลนิกิทีต่�ำแหน่งของ

พันธะระหว่าง O-O (ต�ำแหน่ง XI) กับพันธะระหว่าง N-O 

(ต�ำแหน่ง XII) ท่ีมีผลต่อการจับกันของโลหะคอปเปอร์ (II) 

โครงสร้างและพลงังานการจบักนัทีเ่กดิขึน้กบัต�ำแหน่งดงักล่าว

ท�ำการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G (d,p) ส�ำหรับ

โครงสร้างที่เป็นไปได้ทั้งหมดของอันตรกิริยาดังกล่าวพบว่ามี

โครงสร้างที่เป็นไปได้ทั้งหมด 2 โครงสร้าง แสดงดัง Figure 3 
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Figure 3 	 The interactions of picolinic acid-ionic form 

with copper (II) at XI and XII positions in the 

ratio of 1:1.

	 2. 	 โครงสร้างและอันตรกิริยาระหว่าง Picolinic 

acid-ionic form กับอนุภาคคอปเปอร์นาโน แบบ 1 ต่อ 1

		  โครงสร้างและอนัตรกริยิาทีเ่กดิขึน้ระหว่างโมเลกุล 

Picolinic acid-ionic form กับอนุภาคคอปเปอร์นาโนที่เป็น

โครงสร้างแบบ 1 ต่อ 1 ส�ำหรับในการศึกษานี้เพื่อศึกษา

อิทธิพลของต�ำแหน่งในโครงสร้างของโมเลกุล picolinic acid 

ที่ต�ำแหน่งของพันธะระหว่าง O-O (ต�ำแหน่ง XI) กับพันธะ

ระหว่าง N-O (ต�ำแหน่ง XII) ท่ีมีผลต่อการจับกันของโลหะ

อนภุาคคอปเปอร์นาโน โครงสร้างและพลงังานการจบักนัทีเ่กดิ

ขึ้นกับต�ำแหน่งดังกล่าวท�ำการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี 

B3LYP/6-31G (d,p) ส�ำหรบัโครงสร้างทีเ่ป็นไปได้ทัง้หมดของ

อันตรกิริยาดังกล่าวพบว่ามีโครงสร้างท่ีเป็นไปได้ทั้งหมด 2 

โครงสร้าง แสดงดัง Figure 4 
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Figure 4 	 The interactions of picolinic acid-ionic form 

with CuNPs at positions-XI and XII in the ratio 

of 1:1. 

	 3. 	 โครงสร้างและอันตรกิริยาระหว่าง Picolinic 

acid-ionic form กับโลหะโซเดียมแบบ 1 ต่อ 1

		  โครงสร้างและอันตรกิริยาที่เกิดขึ้นระหว่าง

โมเลกุล Picolinic acid-ionic form กับโลหะโซเดียมที่เป็น

โครงสร้างแบบ 1 ต่อ 1 ส�ำหรับในการศึกษานี้เพื่อศึกษา

อิทธิพลของต�ำแหน่งในโครงสร้างของโมเลกุล picolinic acid 

ที่ต�ำแหน่งของพันธะระหว่าง O-O (ต�ำแหน่ง XI) กับพันธะ

ระหว่าง N-O (ต�ำแหน่ง XII) ที่มีผลต่อการจับกันของโลหะ

โซเดยีม โครงสร้างและพลงังานการจบักนัทีเ่กดิขึน้กบัต�ำแหน่ง

ดังกล่าวท�ำการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G (d,p) 

ส�ำหรับโครงสร้างที่เป็นไปได้ท้ังหมดของอันตรกิริยาดังกล่าว

พบว่ามีโครงสร้างที่เป็นไปได้ท้ังหมด 2 โครงสร้าง แสดงดัง 

Figure 5 
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Figure 5 	 The interactions of picolinic acid-ionic form 

with sodium at positions XI and XII in the ratio 

of 1:1. 

	 4. 	 ขนาดอะตอมของโลหะคอปเปอร์ (II) อนุภาค

คอปเปอร์นาโนและโซเดียมท่ีมีผลต่ออันตรกิริยาระหว่าง  

Picolinic acid-ionic form 

		  อะตอมของโลหะคอปเปอร์ (II) และโซเดียม  

ทีเ่กดิขึน้ระหว่างต�ำแหน่ง XI กบัต�ำแหน่ง XII ในโครงสร้างของ 

picolinic acid-ionic form มคีวามแตกต่างกนั โดยขึน้กบัขนาด

ของอะตอม ซึง่พบว่าขนาดอะตอมของโลหะโซเดยีมจะมขีนาด

อะตอมใหญ่กว่าอะตอมของโลหะคอปเปอร์ (II) นอกจากนี้ยัง

เปรียบเทียบระหว่างโลหะคอปเปอร์ (II) อนุภาคคอปเปอร์

นาโน โดยขนาดของอนภุาคนาโนอยูใ่นช่วง 1-100 นาโนเมตร 

ดังนั้นในการศึกษาอิทธิพลของขนาดอะตอมท่ีมีต่อโครงสร้าง

และพลังงานการจับกันท่ีเกิดขึ้นกับโครงสร้างและอันตรกิริยา

ดังกล่าว ท�ำการค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G (d,p)

	 5. 	 การศกึษาลกัษณะสเปกตรมัการดูดกลนืแสงขอ

งกรดพิโคลินิก โลหะคอปเปอร์ (II) และโซเดียม ด้วยเทคนิค 

ยูวีวิสิเบิลสเปกโทรโฟโตเมตรี (UV-Vis spectrophotometry)

		  การทดลองศกึษาลักษณะสเปกตรมัการดดูกลืน

แสงของกรดพิโคลินิก โลหะคอปเปอร์ (II) และโซเดียม โดย

เตรยีมสารละลายทีม่คีวามเข้มข้นเท่ากบั 0.01 โมลาร์ แล้วน�ำ

ไปตรวจด้วยเทคนิคยูวีวิสิเบิลสเปกโทรโฟโตเมตรี บันทึก

สเปกตรมัของสารตวัอย่างทีค่วามยาวคลืน่ในการดดูกลนืแสง

ที่ 200 - 800 นาโนเมตร 

ผลการศึกษา
	 ผลการศึกษาโครงสร้างและอันตรกิริยาท่ีเกิดขึ้น

ระหว่าง Picolinic acid-ionic form กับโลหะแบ่งออกเป็น  

2 ส่วนดังนี้

	 1. 	 ผลการศึกษาโครงสร้างของกรดพิโคลินิก

		  จาก Figure 2 และ Table 1 โครงสร้าง Picolinic 

acid Neutral-1, Neutral-2 และ Ionic form ท่ีได้จากการ

ค�ำนวณด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G (d,p) พบว่าพันธะ

ระหว่าง C-O, O-O และ N-O มีความยาวพันธะแตกต่างกัน 

ส่วนมุมระหว่างพันธะพบว่าโครงสร้างทั้งสามมีมุมระหว่าง

พันธะท่ีแตกต่างกันด้วยเช่นกัน เม่ือพิจารณาโครงสร้าง  

picolinic acid neutral-1 และ neutral-2 มีความยาวพันธะ

ระหว่าง C7…O8 แตกต่างกันคือ 1.202 และ 1.341 Å ตาม

ล�ำดับ และความยาวพันธะระหว่าง C7…O9 มีความแตกต่าง

กนัคอื 1.364 และ 1.210 ตามล�ำดับ อาจเนือ่งมาจากพนัธะไอ

โดรเจนที่ต�ำแหน่งพันธะระหว่าง C7…O9-H และต�ำแหน่ง

พันธะระหว่าง C7…O8-H ของโครงสร้าง picolinic acidneu-

tral-1 และ neutral-2 ซึ่งพบว่ามีความยาวพันธะแตกต่างกัน

เพียงเล็กน้อย คือ 1.364 และ 1.341 Å ตามล�ำดับ เมื่อเปรียบ

เทียบระหว่างสองโครงสร้างนี้พบว่าความยาวพันธะระหว่าง 

C7…O8 และความยาวพันธะ C7…O9 ของโครงสร้าง pico-

linic acid neutral-1 และ neutral-2 แตกต่างกันเพียงเล็กน้อย

คอื 1.202 และ 1.210 Å ตามล�ำดบั ซึง่พบว่ามคีวามยาวพนัธะ

สั้นกว่า เนื่องจากไม่มีพันธะไฮโดรเจน
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Table 1	The bond length (Å) and bond angle (deg) of the picolinic acid neutral-1, neutral-2 and ionic form structures 

calculated at the B3LYP/6-31G (d,p) method.

Parameters
Picolinic acid structure

Neutral-1 Neutral-2 Ionic form

Bond lenght (Å)

C7…O8 1.202 1.341 1.247

C7…O9 1.364 1.210 1.261

O8…O9 2.232 2.247 2.278

N6…O8 2.854 2.628 2.801

O9…H 0.968 - -

O8…H - 0.981 -

Bond angle (deg)

O8...C7...O9 120.771 123.380 130.536

		  นอกจากนี้โครงสร้าง picolinic acid ionic form 

พบว่าความยาวพนัธะระหว่าง C7…O8 และ C7…O9 มคีวาม

ยาวพันธะแตกต่างกันเพียงเล็กน้อย เนื่องจากไม่มีพันธะ

ไฮโดรเจนท�ำให้ความยาวท้ังสองพันธะใกล้เคียงกัน ขณะที่

ความยาวพันธะระหว่าง O8…O9 มีความยาวพันธะมากกว่า

ทัง้สองโครงสร้างเนือ่งจากไม่มพีนัธะไฮโดรเจน ส่วนโครงสร้าง 

picolinic acid neutral-1 และ neutral-2 มีความยาวพันธะ 

O8…O9 แตกต่างกนัเพยีงเล็กน้อย อาจเนือ่งมาจากโครงสร้าง

ทั้งสองมีพันธะไฮโดรเจนเหมือนกันแต่ต�ำแหน่งแตกต่างกัน 

ขณะที่ความยาวพันธะระหว่าง N6…O8 พบว่า โครงสร้าง 

Picolinic acid Neutral-1 มีความยาวพันธะมากที่สุด รองลง

มาคอื Picolinic acid Ionic form และโครงสร้าง Picolinic acid 

Neutral-2 ความยาวพันธะน้อยท่ีสุดเนื่องจากที่พันธะ

ไฮโดรเจนที่ต�ำแหน่ง O8-H ส่วนมุมระหว่างโครงสร้างทั้งสาม

พบว่า โครงสร้าง Picolinic acid Ionic form มมีมุระหว่างพนัธะ

มากที่สุด โครงสร้าง Picolinic acid Neutral-1 และ Neutral-2 

มีมุมระหว่างพันธะใกล้เคียงกัน

	 2. 	 ผลการศึกษาโครงสร้างและอันตรกิริยา

ระหว่าง Picolinic acid-ionic form กบัโลหะคอปเปอร์ (II) 

อนุภาคคอปเปอร์นาโน (CuNPs) และโซเดียม 

		  2.1 	โครงสร้างและอันตรกิริยาระหว่าง Pico-

linic acid-ionic form กับโลหะคอปเปอร์ (II) แบบ 1 ต่อ 1

การศึกษาโครงสร้างและอันตรกิริยาระหว่าง picolinic acid-

ionic form กับโลหะคอปเปอร์ (II) ผลการศึกษาได้แสดงไว้ใน 

Table 2 และ Table 3 ซึง่สอดคล้องกบั Figure 3 เมือ่พจิารณา

โลหะคอปเปอร์ (II) ที่จับกับโมเลกุลของ picolinic acid-ionic 

form ที่ต�ำแหน่ง XI  

Table 2	The bond length (Å) bond angle (deg) and binding energy (ΔE
binding 

, kcal/mol) of the picolinic acid-ionic-XI 

structure where X are copper (II) copper nanoparticles (CuNPs) and sodium obtained by B3LYP/ 

6-31G (d,p) calculations.

Parameters
Picolinic acid-ionic-XI

Cu (II) Na CuNPs

Bond length (Å)

XI…O8 1.850 2.181 1.850

XI…O9 1.862 2.187 1.862

XI…C7 2.224 2.465 2.224

C7-O8 1.298 1.264 1.298

C7-O9 1.299 1.277 1.299
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			   พบว่ามคีวามยาวพันธะระหว่าง C7-O8 กบั

พันธะระหว่าง C7-O9 มีความยาวพันธะเพิ่มขึ้น เม่ือเปรียบ

เทียบกับโครงสร้างมอนอเมอร์ แต่ความยาวพันธะระหว่าง 

O8-O9 จะมคีวามยาวพันธะลดลงเนือ่งจากต�ำแหน่งนีม้กีารจบั

กบัโลหะคอปเปอร์ (II) จงึท�ำให้พนัธะมคีวามเสถียรและมคีวาม

แข็งแรงมากขึ้น ส�ำหรับโลหะคอปเปอร์ (II) ที่จับกับโมเลกุล

ของ picolinic acid-ionic form ต�ำแหน่ง XII พบว่าความยาว

พันธะระหว่าง N6-O8 จะมีความยาวพันธะลดลงเมื่อเปรียบ

เทียบกับโครงสร้างมอนอเมอร์ picolinic acid-ionic form 

เน่ืองจากมโีลหะเข้ามาจบัต�ำแหน่งดงักล่าวท�ำให้พนัธะมคีวาม

เสถียรและมีความแข็งแรงมากขึ้นเช่นกัน ส่วนมุมระหว่าง

พันธะ O8…XI...O9 กับ มุมระหว่างพันธะ N6…XII…O8  

พบว่ามีความแตกต่างกัน และเม่ือเปรียบเทียบพลังงานการ

จับของโลหะคอปเปอร์ (II) ที่ต�ำแหน่ง XI กับต�ำแหน่ง XII มี

ค่าเท่ากับ -474.992 และ -493.838 kcal/mol ตามล�ำดับ 

ส�ำหรับโครงสร้าง Picolinic acid-ionic-X II หรอืโลหะคอปเปอร์ 

(II) ทีจ่บักนักบัพนัธะระหว่าง N-O (ต�ำแหน่ง XII) ในโครงสร้าง

ของ picolinic acid-ionic form โดยโครงสร้างนี้จะให้พลังงาน

ต�่ำสุดแสดงว่าที่พันธะระหว่าง N-O หรือต�ำแหน่ง XII มีความ

จ�ำเพาะและมีความเสถยีรมากกว่าต�ำแหน่งของพนัธะระหว่าง 

O-O หรือต�ำแหน่ง XI

		  2.2 	โครงสร้างและอันตรกิริยาระหว่าง Pico-

linic acid-ionic form กับอนุภาคคอปเปอร์นาโน แบบ 1 ต่อ 1

การศึกษาโครงสร้างและอันตรกิริยาระหว่าง picolinic acid-

ionic form กับอนุภาคคอปเปอร์นาโนผลการศึกษาพบว่า

อนุภาคคอปเปอร์นาโนจับกับโมเลกุลของ picolinic acid-

ionic form ที่ต�ำแหน่ง XI พบว่ามีความยาวพันธะระหว่าง 

C7-O8 กับ พันธะระหว่าง C7-O9 มีความยาวพันธะเพิ่มขึ้น 

เมื่อเปรียบเทียบกับโครงสร้างมอนอเมอร์ แต่ความยาวพันธะ

ระหว่าง O8-O9 จะมีความยาวพันธะลดลง แสดงดัง (Table 2 

และ Table 3) ตามล�ำดับ เนื่องจากต�ำแหน่งนี้มีการจับกับ

อนุภาคคอปเปอร์นาโน จึงท�ำให้พันธะมีความเสถียรและมี

ความแข็งแรงมากขึ้น 

			   ส�ำหรับอนุภาคคอปเปอร์นาโนที่จับกับ

โมเลกุลของ picolinic acid-ionic form ต�ำแหน่ง XII พบว่า

ความยาวพันธะระหว่าง N6-O8 จะมีความยาวพันธะเพิ่มขึ้น 

เมือ่เปรยีบเทยีบกบัโครงสร้างมอนอเมอร์ picolinic acid-ionic 

form เนื่องจากมีอนุภาคคอปเปอร์นาโนเข้ามาจับต�ำแหน่ง 

ดงักล่าวท�ำให้พนัธะมคีวามเสถยีรและมคีวามแขง็แรงมากขึน้

เช่นกนั ส่วนมมุระหว่างพนัธะ O8…XI...O9 กบั มมุระหว่างพนัธะ 

N6…XII…O8 พบว่ามคีวามแตกต่างกนั และเมือ่เปรยีบเทยีบ

พลังงานการจับของอนุภาคคอปเปอร์นาโนที่ต�ำแหน่ง XI กับ

ต�ำแหน่ง XII มีค่าเท่ากับ -5828.028 และ -5850.242 kcal/

mol ตามล�ำดับ ส�ำหรับโครงสร้าง Picolinic acid-ionic-X II 

หรืออนุภาคคอปเปอร์นาโนที่จับกันกับพันธะระหว่าง N-O 

(ต�ำแหน่ง XII) ในโครงสร้างของ picolinic acid-ionic form โดย

โครงสร้างนี้จะให้พลังงานต�่ำสุดแสดงว่าที่พันธะระหว่าง N-O 

หรือต�ำแหน่ง XII มีความจ�ำเพาะและมีความเสถียรมากกว่า

ต�ำแหน่งของพันธะระหว่าง O-O หรือต�ำแหน่ง XI

		  2.3 โครงสร้างและอนัตรกริยิาระหว่าง Picolinic 

acid-ionic form กับโลหะโซเดียม แบบ 1 ต่อ 1

			   การศึกษาโครงสร้างและอันตรกริยิาระหว่าง 

picolinic acid-ionic form กับโลหะโซเดียม ผลการศึกษาได้

แสดงไว้ใน Table 2 และ Table 3 ซึ่งสอดคล้องกับ Figure 4 

Table 2	The bond length (Å) bond angle (deg) and binding energy (ΔE
binding 

, kcal/mol) of the picolinic acid-ionic-XI 

structure where X are copper (II) copper nanoparticles (CuNPs) and sodium obtained by B3LYP/ 

6-31G (d,p) calculations.

Parameters
Picolinic acid-ionic-XI

Cu (II) Na CuNPs

O8-O9 2.165 2.248 2.165

N6-O8 2.722 2.763 2.722

Bond angle (deg)

O8…XI...O9 71.377 61.933 71.377

XI…O8-C7 88.082 87.124 88.082

XI…O9-C7 87.562 86.548 87.562

O8-C7-O9 112.979 124.395 112.979

Binding energy (kcal/mol)

ΔE
binding

-474.992 -155.501 -5828.028
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เมื่อพิจารณาโลหะโซเดียมที่จับกับโมเลกุลของ picolinic  

acid-ionic form ทีต่�ำแหน่ง XI พบว่ามคีวามยาวพนัธะระหว่าง 

C7-O8 กับ พันธะระหว่าง C7-O9 มีความยาวพันธะเพิ่มขึ้น

เมือ่เปรยีบเทยีบกบัโครงสร้างมอนอเมอร์ และเมือ่เปรยีบเทยีบ

กับโลหะคอปเปอร์ (II) พบว่ามีความยาวพันธะดังกล่าวน้อย

กว่า แสดงว่าโซเดียมมีความจ�ำเพาะกับต�ำแหน่งดังกล่าวนี้ 

ส�ำหรับโลหะ โซเดียมท่ีจับกับโมเลกุลของ picolinic acid-

ionic form ต�ำแหน่ง XII พบว่าความยาวพันธะระหว่าง N6-O8 

จะมีความยาวพนัธะเพ่ิมขึน้เพยีงเลก็น้อย อาจเนือ่งมาจากไม่มี

ความจ�ำเพาะกบัต�ำแหน่งดงักล่าว ส่วนมมุระหว่างพนัธะ O8…

XI...O9 กบั มมุระหว่างพันธะ N6…XII…O8 พบว่ามมุระหว่าง

พนัธะมคีวามแตกต่างกนั และเมือ่เปรยีบเทยีบพลังงานการจบั

ของโลหะโซเดียมที่ต�ำแหน่ง XI กับต�ำแหน่ง XII มีค่าเท่ากับ 

-155.501 และ -154.491 kcal/mol ตามล�ำดับ ส�ำหรับ

โครงสร้าง Picolinic acid-ionic-XI หรือโลหะ โซเดียมที่จับกัน

กับพันธะระหว่าง O-O (ต�ำแหน่ง XI) ในโครงสร้างของ pico-

linic acid-ionic form โดยโครงสร้างนีจ้ะให้พลงังานต�ำ่สุดแสดง

ว่าที่พันธะระหว่าง O-O หรือต�ำแหน่ง XI มีความจ�ำเพาะและ

มีความเสถียรมากกว่าต�ำแหน่งของพันธะระหว่าง N-O หรือ

ต�ำแหน่ง XII

		  2.4 	ขนาดอะตอมของโลหะคอปเปอร์ (II) 

อนภุาคคอปเปอร์นาโน และโลหะโซเดียมทีม่ผีลต่ออนัตรกริยิา

ระหว่าง Picolinic acid-ionic form 

			   การศกึษาโครงสร้างและอนัตรกริยิาระหว่าง 

Picolinic acid-ionic form กบัโลหะคอปเปอร์ (II) และ โซเดยีม

แบบ 1 ต่อ 1 โดยท�ำการศกึษาด้วยระเบยีบวิธ ีB3LYP/6-31G 

(d,p) ผลการศึกษาแสดงดังตารางที่ 2 และตารางที่ 3 ซึ่ง

สอดคล้องกบัรปูที ่3 และรปูที ่4 ตามล�ำดับ เมือ่พจิารณาขนาด

อะตอมของโลหะทั้งสองพบว่า ถ้าขนาดของอะตอมใหญ่ขึ้น 

ความยาวพันธะระหว่าง XI…O8 XI…O9 และ XI…C7 ของ

โครงสร้าง Picolinic acid-ionic-XI มีแนวโน้มเพิ่มขึ้น รวมทั้ง

ความยาวพนัธะระหว่าง XII…N6 และ XII…O8 ของโครงสร้าง 

Picolinic acid-ionic-XII มีแนวโน้มเพิ่มขึ้นด้วยเช่นกัน ดังนั้น

จะเห็นได้ว่าอะตอมที่มีขนาดเล็กจะมีผลต่อโครงสร้างของ 

พิโคลินิกมากกว่าอะตอมท่ีมีขนาดใหญ่ นอกจากนี้โครงสร้าง

ของพโิคลินิกกบัคอปเปอร์ (II) มพีลงังานต�ำ่กว่าโครงสร้างของ 

พิโคลินิกกับโซเดียม แสดงว่าพิโคลินิกมีความจ�ำเพาะหรือมี

ความสามารถในการจับกับคอปเปอร์ (II) มากกว่าโซเดียม 

โดยพบว่ามีความเสถียรมากกว่าประมาณ 3 เท่า

Table 3	The bond length (Å) bond angle (deg) and binding energy (ΔE
binding 

, kcal/mol) of the picolinic acid-ionic-XII 

structure where X are copper (II) copper nanoparticles (CuNPs) and sodium obtained by B3LYP/ 

6-31G (d,p) calculations.

Parameters
Picolinic acid-ionic-XII

Cu (II) Na CuNPs

Bond length (Å)

XII…N6 1.878 2.326 1.851

XII…O8 1.776 2.078 1.856

N6-O8 2.646 2.818 2.846

C7-O8 1.344 1.277 1.300

C7-O9 1.203 1.234 1.223

O8-O9 2.246 2.261 2.260

Bond angle (deg)

N6…XII…O8 92.728 79.333 100.298

XII…N6-O8 42.119 46.459 39.916

XII…O8-N6 45.153 54.208 39.786

XII…O8-C7 111.644 117.984 103.212

O8-C7-O9 123.687 128.389 127.195

Binding energy (kcal/mol)

ΔE
binding

-493.838 -154.491 -5850.242
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			   นอกจากนีเ้มือ่เปรยีบเทยีบความจ�ำเพาะ

ระหว่าง Picolinic acid-ionic form กบัโลหะคอปเปอร์ (II) และ

อนภุาคคอปเปอร์นาโน พบว่าโครงสร้างของพิโคนลิกิกบัโลหะ

คอปเปอร์ (II) และอนุภาคคอปเปอร์นาโน สามารถจับกันได้ดี

และมีความเสถยีรภาพท่ีต�ำแหน่ง N-O (ต�ำแหน่ง XII) มากกว่า

ต�ำแหน่ง O-O (ต�ำแหน่ง XI) มีพลังงานการจับกันของโครง

สร้างพิโคนิลิกกับอนุภาคคอปเปอร์นาโนมากกว่าโลหะ

คอปเปอร์ (II) และมีพลังงานเท่ากับ -5850.242 kcal/mol 

เนื่องจากขนาดของอนุภาคคอปเปอร์นาโนมีขนาดอยู่ในช่วง 

1-100 นาโนเมตร ซึง่มขีนาดเลก็กว่าโลหะคอปเปอร์ (II) ท�ำให้

การเกดิอนัตรกริยิากบัพโิคนลิกิได้ง่ายและมคีวามเสถยีรภาพ

มากที่สุด

		  2.5 	 ผลการศึกษาลักษณะสเปกตรัมการดูด

กลืนแสงของกรดพิโคลินิก โลหะคอปเปอร์ (II) และโซเดียม 

ด้วยเทคนิคยูวีวิสิเบิลสเปกโทรโฟโตเมตรี

			   จากการทดลองน�ำสารละลายตัวอย่าง

ตรวจวิเคราะห์ลักษณะสเปกตรัมด้วยเทคนิคยูวีวิสิเบิลสเปก

โทรโฟโตเมตร ีพบว่ากรดพิโคลินกิมสีเปกตรมัการดดูกลนืแสง

ที่ความยาวคลื่น 264 นาโนเมตร แสดงดัง Figure 6 

Figure 6 	 The absorption intensity of the picolinic acid 

at 264 nm.

		  	 ขณะที่ ลักษณะสเปกตรัมของโลหะ

คอปเปอร์ (II) และโซเดียม เมื่อน�ำไปละลายแล้ววัดค่าการดูด

กลืนแสงด้วยเทคนิคยูวีวิสิเบิลสเปกโทรโฟโตเมตรี พบว่า

สามารถดูดกลืนแสงได้ในช่วงความยาวคล่ืนแตกต่างกัน  

ส่วนใหญ่สารละลายไม่มีสีจะมีการดูดกลืนแสงในช่วงอัลตรา 

ไวโอเลต (Ultraviolet; UV) แสดงดัง Figure 7 และ Figure 8 

ตามล�ำดับ 

Figure 7 The absorbance spectra of copper (II).

Figure 8 UV-Vis spectrum of sodium.

			   เมื่อกรดพิโคลินิกท�ำปฏิกิริยากับโลหะ

คอปเปอร์ (II) และโซเดียม โดยสร้างพันธะระหว่างไนโตรเจน

อะตอมของวงอะโรมาตกิกบัโลหะไอออน พบว่าความเข้มของ

สเปกตรมัการดูดกลนืแสงทีค่วามยาวคลืน่ 264 nm จะเกดิการ

เปล่ียนแปลงไปตามอัตราส่วนของลิแกนด์ต่อโลหะท�ำให้เกิด

สารประกอบเชิงซ้อนที่มีความเสถียรภาพ 

วิจารณ์และสรุปผล
จากการศกึษาพลงังานและโครงสร้างการจบัระหว่าง Picolinic 

acid-ionic form กับโลหะคอปเปอร์ (II) และ โซเดียมแบบ 1 

ต่อ 1 โดยท�ำการศึกษาด้วยระเบียบวิธี B3LYP/6-31G (d,p) 

พบว่าความยาวระหว่างพนัธะจะแปรผนัตามขนาดอะตอมของ

โลหะ เม่ือพิจารณาพลังงานการจับระหว่างโครงสร้างของ 

พิโคลินิกกับคอปเปอร์ (II) และโซเดียม ต�ำแหน่ง XI และ

ต�ำแหน่ง XII พบว่าโลหะคอปเปอร์ (II) และ โซเดียม มีความ

จ�ำเพาะกบัโครงสร้างของพโิคลนิกิทีต่�ำแหน่งแตกต่างกนั โดย

คอปเปอร์ (II) จะมีความจ�ำเพาะต่อต�ำแหน่ง XII ส่วนโซเดียม

จะมีความจ�ำเพาะต่อต�ำแหน่ง XI นอกจากนี้พลังงานการจับ

ของพิโคลินิกกับคอปเปอร์ (II) และโซเดียม มีความแตกต่าง

กันซึ่งขึ้นอยู่กับขนาดของอะตอม ส�ำหรับโครงสร้างระหว่าง 
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พิโคลินิกับคอปเปอร์ (II) และอนุภาคคอปเปอร์นาโน พบว่า

ต�ำแหน่ง XII มีความเสถียรภาพมากกว่าต�ำแหน่ง XI ขณะที่

โครงสร้างของพิโคลินิกกับอนุภาคคอปเปอร์นาโนมีความ

จ�ำเพาะและเสถยีรมากกว่าโครงสร้างของพโิคลนิกิกบัคอปเปอร์ 

(II) และมีพลังงานการจับกันเท่ากับ -5850.242 kcal/mol ซึ่ง

มีพลังงานที่ต�่ำที่สุดเมื่อเปรียบเทียบกับโลหะอื่น เน่ืองจาก

ขนาดของอนุภาคนาโนท่ีมีขนาดเล็กสามารถเกิดอันตรกิริยา

กับพิโคนิลิกได้โครงสร้างที่มีความเสถียรภาพ

	 ดังนั้นในการออกแบบโครงสร้างการจับกันของ 

พิโคลินิกกับโลหะ จึงเป็นองค์ประกอบจ�ำเป็นที่จะต้องเลือก

โลหะที่เหมาะสม และต�ำแหน่งระหว่างพันธะในการเกิดอันตร

กิริยาภายในโครงสร้าง รวมท้ังขนาดท่ีแตกต่างกันสามารถ

เข้าไปจับกับพิโคลินิกได้ดีที่สุด
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