
ประมวลรายวิชา (Course Syllabus) 

1. รหสัวิชา     2302531 

2. จาํนวนหน่วยกิต   2 หน่วยกิต 

3. ช่ือวิชา    Molecular Modeling I 

4. คณะ/ภาควิชา   คณะวิทยาศาสตร์/ภาควิชาเคมี 

5. ภาคการศึกษา   ภาคต้น 

6. ปีการศึกษา   2554 

7. ช่ือผู้สอน    รศ.ดร. วฒุิชยั พาราสขุ 

ผศ.ดร. สมศกัดิ ์เพียรวณิช  

8. เงื่อนไขรายวิชา 
8.1 วิชาท่ีต้องเรียนมาก่อน  ไมมี่ 

8.2 วิชาบงัคบัร่วม   ไมมี่ 

8.3 วิชาควบ   ไมมี่ 

9. สถานภาพของวิชา   วิชาเลือก 

10. ช่ือหลักสูตร   วิทยาศาสตรมหาบณัฑิตและวิทยาศาสตรดษุฎีบณัฑิต 

11. วิชาระดบั    ปริญญาโทและปริญญาเอก 

12. จาํนวนช่ัวโมงที่สอน/สัปดาห์ 2 ชัว่โมง/สปัดาห์ 

13. เนือ้หารายวิชา ตามท่ีปรากฏในหลกัสตูร 

บทนํา ทฤษฎีพืน้ฐานเก่ียวกบัแบบจําลองโมเลกลุ การสร้างโครงสร้างเคมีบนคอมพิวเตอร์ การคํานวณ

แบบจําลองโมเลกุล การประยกุต์ด้านโครงสร้างและเสถียรภาพของโครงสร้าง การประยกุต์ด้านปฏิกิริยา

เคมี การประยกุต์ด้านสมบตั ิ

Introduction, basic theory for molecular modeling, building chemical structure on computer, 

molecular modeling calculations, applications to structure and their stability, applications to 

chemical reactions, applications to properties 

14. ประมวลการเรียนรายวิชา 
14.1 วตัถปุระสงค์ทัว่ไปและ/หรือวตัถปุระสงค์เชิงพฤตกิรรม 

1. อธิบายหลกัการของการสร้างแบบจําลองโมเลกลุ 

2. วิเคราะห์ผลท่ีได้จากการสร้างแบบจําลองโมเลกลุ 

3. สร้างแบบจําลองโมเลกลุจากโครงสร้าง 2 มิต ิ

4. ออกแบบการทดลองการสร้างแบบจําลองโมเลกลุเพ่ือศกึษาระบบทางเคมี 

14.2 เนือ้หารายวิชาตอ่สปัดาห์ 
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สปัดาห์ท่ี หวัข้อ รายละเอียด 

1 Building and 

Displaying Molecules 

- แนะนําให้ รู้จักโปรแกรมท่ีใช้สําหรับงานทางด้าน  molecular 

modeling 

- ฝึกให้นิสิตสามารถสร้างและแสดงผลโครงสร้างโมเลกุลด้วย
โปรแกรมทางเคมีคอมพิวเตอร์ 

2 Performing 

calculations 

- ฝึกให้สามารถคํานวณเพ่ือปรับโครงสร้างด้วยวิ ธี  molecular 

mechanics และ semi-empirical 

3 Theoretical 

Background 

- อธิบายถึงทฤษฎีตา่ง ๆ ทัง้ 3 แบบท่ีใช้ในการคํานวณ คือ ab initio, 

semi-empirical และ molecular mechanics 

4 Stabilities of 

Molecules 

- ฝึกให้นิสิตสามารถทําการคํานวณเพ่ือเปรียบเทียบเสถียรภาพของ
โมเลกลุตา่ง ๆ ได้ 

5 Enthalpies of 

Reactions 

- ฝึกให้นิสิตสามารถทําการคํานวณเพ่ือหาค่า enthalpy ของ

ปฏิกิริยาเคมี และแปลผลจากข้อมูลท่ีคํานวณได้ เพ่ือนําไปใช้

ประโยชน์ตอ่ไป 

6 Frontier Molecular 

Orbitals 

- เข้าใจทฤษฎี Frontier molecular orbital และทําการคํานวณโดยใช้

โปรแกรมทางเคมีคอมพิวเตอร์เพ่ือนําความรู้ไปประยกุต์ใช้สําหรับ

ปฏิกิริยาเคมี 

7 Hardness and 

Softness 

- ฝึกให้นิสิตสามารถคํานวณหาค่า hardness และ softness ของ

สารต่าง ๆ เพ่ือประกอบการพิจารณาค่า nucleophilicity และ 

electrophilicity ของสารตา่ง ๆ 

8 Spectroscopy: 

Vibrational and 

Electronic 

- ฝึกให้นิสิตสามารถคํานวณหา spectrum ของสาร ทัง้แบบโหมด

การสัน่ และแบบ electronic โดยใช้โปรแกรมทางเคมีคํานวณ 

9 Coordination 

Chemistry 

- ฝึกให้นิสิตสามารถนําความรู้ด้านเคมีคํานวณไปประยกุต์ใช้ในการ
แก้ปัญหาทางด้าน coordination chemistry 

10 Proton Affinities - ฝึกให้นิสิตสามารถคํานวณหาค่าความเป็นกรดและเป็นเบสของ
สารตา่ง ๆ ได้ 

11 Molecular Similarities - ทําการเปรียบเทียบความเหมือนหรือแตกตา่งทางโครงสร้างของสาร
ตา่ง ๆ ด้วยวิธีการซ้อนทบัโมเลกลุและคํานวณหาคา่ RMSD 

12 Special Project - ฝึกให้นิสิตรู้จักนําเอาความรู้ทางเคมีคอมพิวเตอร์ท่ีได้เรียนมาไป
ประยกุต์ใช้ในการแก้ปัญหาตา่ง ๆ ทางเคมี 
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14.3 วิธีจดัการเรียนการสอน 

- การบรรยาย (Lecture)                                 1 ชัว่โมง/ครัง้  =  ร้อยละ  50 

- การฝึกฝน (Practice)                                   1 ชัว่โมง/ครัง้  =  ร้อยละ  50 

14.4 ส่ือการสอน 

- ส่ือนําเสนอในรูปแบบ PowerPoint 

- ส่ืออิเลก็ทรอนิกส์ / เว็บไซต์ 

- เคร่ืองคอมพิวเตอร์ 

14.5 การวดัผลการเรียน 

14.6.1 การประเมินการทํางานหรือกิจกรรมในชัน้เรียน  ร้อยละ  70 

14.6.2 การประเมินผลงานท่ีได้มอบหมาย   ร้อยละ  30 

15. รายช่ือหนังสือหรือแหล่งข้อมูลสาํหรับอ่านประกอบ 
15.1 หนงัสือบงัคบั 

- เอกสารประกอบการเรียนวิชา 2302531 

15.2 หนงัสืออา่นเพิ่มเตมิ 

- Andrew R. Leach, Molecular Modelling: Principles and Applications, 2nd edition, 

Prentice Hall 

16. การประเมินผลการเรียนการสอน 
16.1 ใช้แบบประเมินการสอนรูปแบบท่ี 11 (การสอนแบบบรรยายเชิงปฏิบตั)ิ  

16.2 การปรับปรุงจากผลการประเมินการสอนครัง้ท่ีผา่นมา 

- ทําการปรับปรุงข้อมลูเนือ้หาตา่ง ๆ ให้ทนัสมยั ตามเทคโนโลยีท่ีเปล่ียนไป 

16.3 การอภิปรายหรือการวิเคราะห์ท่ีเสริมสร้างคณุลกัษณะท่ีพงึประสงค์ของบณัฑิตจฬุาลงกรณ์

มหาวิทยาลยั  

- การสอนแบบบรรยายเชิงปฏิบตั ิทําให้นิสติได้ฝึกฝนการใช้คอมพิวเตอร์ซึง่เป็นเคร่ืองมือพืน้ฐาน

ท่ีจําเป็นอยา่งยิ่งในยคุสมยัปัจจบุนั จงึจะมีสว่นช่วยตอ่การทํางานในอนาคตของนิสติ 

(คณุลกัษณะด้านทกัษะและวิชาชีพ) 

- การให้แบบฝึกหดัทกุสปัดาห์ ทําให้นิสติได้ฝึกฝนการใช้ความรู้ ความสามารถในการแก้ปัญหา 

เป็นการสง่เสริมคณุลกัษณะด้านสตปัิญญาและวิชาการ 


