
d 

หัวข้อวทิยานิพนธ์ การศึกษาเชิงทฤษฎีของปฏิกิริยาการถ่ายโอนโปรตอนท่ี                                                                           
สถานะกระตุน้ของ 7-เอซาอินโดลกบักลุ่มน ้ า แอมโมเนีย
และน ้า-แอมโมเนีย 

  
ผู้เขียน นางสาวขนิษฐา  เกิดผล 

ปริญญา วทิยาศาสตรมหาบณัฑิต (เคมี) 

อาจารย์ทีป่รึกษา ดร. นาว ี กงัวาลย ์

บทคดัย่อ 

ปฏิกิริยาการถ่ายโอนโปรตอนระหว่างโมเลกุล ท่ีสถานะกระตุ้นของ 7-เอซาอินโดลกับกลุ่มน ้ า 
(7AI(W)n เม่ือ n=1-5), แอมโมเนีย (7AI(A)n เม่ือ n=1-3) และน ้ า-แอมโมเนีย (7AI(AW)n เม่ือ n=2-3) 
ไดถู้กศึกษาโดยใช้การจ าลองทางพลวตัควอนตมั โครงสร้างท่ีสถานะพื้นไดจ้ากการค านวณทางเคมี
คอมพิวเตอร์ดว้ยวิธี RI-ADC(2) ร่วมกบั SVP-SV(P) ในสภาวะก๊าซ จากนั้นน าโครงสร้างท่ีไดม้าท า
การจ าลองทางพลวตัท่ีสถานะกระตุ้นล าดบัท่ีหน่ึง เพื่อศึกษากลไกการเกิดปฏิกิริยา, ระยะเวลาท่ี
เกิดข้ึนของการถ่ายโอนโปรตอนและผลกระทบของสารละลายท่ีแตกต่างกนัลอ้มรอบโมเลกุล 7AI 
จากผลการศึกษาพบว่าปฏิกิริยาการถ่ายโอนโปรตอนเกิดข้ึนผ่านพนัธะไฮโดรเจนระหว่างโมเลกุล 
7AI กบัโมเลกุลสารละลาย ส าหรับ 7AI(W)n เม่ือ n=1-5 พบว่าปฏิกิริยาส่วนใหญ่เกิดผ่านโมเลกุล
สารละลายชั้นแรก และเม่ือจ านวนโมเลกุลสารละลายเพิ่มข้ึนจะช่วยให้ค่าพลงังานก่อกมัมนัต์ต ่าลง 
ส่งผลใหร้้อยละของโอกาสในการเกิดปฏิกิริยาการถ่ายโอนโปรตอนเพิ่มข้ึน ในส่วนของ (7AI(A)n เม่ือ 
n=1-3) พบว่า 7AI(A) เกิดปฏิกิริยาถ่ายโอนโปรตอนไดดี้กว่า 7AI(A)2-3 และนอกจากน้ีในการศึกษา 
7AI(AW)n เม่ือ n=2-3 พบวา่เม่ือแทนท่ีน ้ าดว้ยแอมโมเนียท่ีต าแหน่งโมเลกุลสารละลายใกล ้N-H ของ 
7AI จะท าใหเ้กิดปฏิกิริยาการถ่ายโอนโปรตอนง่ายข้ึน เพราะค่าพลงังานก่อกมัมนัตต์  ่าลง 
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ABSTRACT 

Excited-state intermolecular proton transfer (ESIPT) reactions of 7-azaindole with water 

(7AI(W)n when n=1-5), ammonia (7AI(A)n when n=1-3) and mixed water-ammonia 

(7AI(AW)n when n=2-3) clusters were investigated by quantum dynamics simulation. 

The ground-state structures were optimized using RI-ADC(2)/SVP-SV(P) in the gas 

phase. Dynamic simulations on the first-excited state were employed to investigate 

reaction mechanisms, time evolution of proton transfer processes and the different solvent 

effects around 7AI. In this study, we found that ESIPT occurs via intermolecular 

hydrogen-bonded network. For 7AI(W)n=1-5, PT took place preferentially through the first 

shell of solvent and an increasing number of water molecules tends to reduce the free 

energy barrier. For 7AI(A)n=1-3, ESIPT reactions occur in 7AI(A) better than 7AI(A)2-3 

clusters. Moreover, for 7AI(AW)n=2-3, 7AI(AW) clusters with ammonia placed near N–H 

of 7AI has the highest probability among other isomers. 

 

 

 

 

 

 

 

 


