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ประมวลรายวชิา (Course Syllabus) 
 
1. รหัสวิชา 2302664 
2. จํานวนหนวยกิต 3 หนวยกิต 
3. ชื่อวิชา เทคนิคการคํานวณทางคอมพิวเตอรในวิชาเคม ี
 (Computational Methods in Chemistry) 
4. คณะ/ภาควิชา คณะวิทยาศาสตร/ภาควิชาเคมี 
5. ภาคการศึกษา  ตน 
6. ปการศึกษา 2554 
7. ชื่อผูสอน ผศ. ดร. วิวัฒน วชิรวงศกวนิ (สวนแรก) 

 รศ. ดร. วทิยา เรืองพรวิสุทธิ ์(สวนที่สอง) 
 รศ. ดร. พรเทพ สมพรพิสุทธิ์ (สวนที่สาม) 
8. เงื่อนไขรายวิชา 

8.1 วิชาที่ตองเรียนมากอน  ไมมี 
8.2 วิชาบงัคับรวม ไมมี 
8.3 วิชาควบ ไมมี 

9. สถานภาพของวิชา วิชาเลือก  
10. ชื่อหลักสูตร วิทยาศาสตรมหาบัณฑิตและดุษฎีบัณฑติ 
11. วิชาระดับ ปริญญาโท/ปริญญาเอก 
12. จํานวนชัว่โมงที่สอน/สัปดาห  3 ชั่วโมง/สัปดาห 
13. เนื้อหารายวิชา 

บทนาํ สมการเชิงอนพุนัธ อินทิเกรทเชงิตวัเลข การประยุกตในเคมีสารละลาย การประยุกตในเคมี
ควอนตัม การวิเคราะหรีเกรสชั่นมอนติคารโลเทคนิค การคุมแตงขอมูล 
Introduction, differential equations, numerical integrations, applications in solution 
chemistry, applications in quantum chemistry, regression analysis, Monte-Carlo technique, 
data manipulations. 

14. ประมวลการเรียนรายวิชา 
14.1 วัตถุประสงคทัว่ไปและ/หรือวัตถุประสงคเชิงพฤติกรรม 
เพื่อเขาใจพฤติกรรมของการเกดิสปชีสตาง ๆ ในสารละลาย โดยอาศยัคาคงที่ของการเกิด 
สมดุลเคมีของสารประกอบทีไ่ดจากการคํานวณทางคอมพิวเตอร เรียนเทคนิควธิีการ 
ทดลองเพื่อใหสอดคลองกับการคํานวณโดยโปรแกรมคอมพิวเตอร 
14.2 เนื้อหารายวิชาตอสัปดาห 
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สัปดาหที ่ หัวขอ รายละเอียด ผูสอน 
1  ความรูเบื้องตนเกีย่วกับการ

เขียนโปรแกรม 
 

- การใช editor ในระบบปฏบัิติการ Linux 
- ประเภทของภาษาที่ใชในการเขียนโปรแกรม 
- หลักการทัว่ไปในการเขียนโปรแกรม 

ผศ.ดร.วิวัฒน 

2 การเขียนโปรแกรมดวยภาษา 
Perl 

- พื้นฐานการเขียนโปรแกรมดวยภาษา Perl 
- ตัวแปรในภาษา Perl 
- การเขียนคําสั่งเพื่อทํางานเปน loop 
- การเขียนคําสั่งในการตัดสินใจ 

ผศ.ดร.วิวัฒน 

3 การอานขอมูลและ
ประมวลผลขอมูลจากไฟล
ดวยภาษา Perl 

- การเปดและปดไฟล ASCII 
- การอานขอมลูและจัดการขอมูลจากไฟลที่
เปดอาน 

ผศ.ดร.วิวัฒน 

4 การเขียนโปรแกรม 
คํานวณทาง 
numerical ดวยภาษา 
Perl 

- The Bar-Graph Approximation 
- The Trapezoidal Approximation 
- Simpson’s Rule 

ผศ.ดร.วิวัฒน 

5 Introduction to 
digital signal 
process 

- Velocity autocorrelation function 
- Discrete Fourier transformation (DFT) 
- Fast Fourier transformation (FFT) 

ผศ.ดร.วิวัฒน 

6 พื้นฐานคอมพวิเตอร และ
ระบบเครือขายคอมพิวเตอร 
คําจํากัดความทางเคม ี
คํานวณและ 
แบบจําลอง 
 

-  ระบบเครือขายคอมพวิเตอร ระบบสายแลน 
อุปกรณเชื่อมตอสัญญาณ ระบบ 
ตรวจสอบการทํางานของครือขาย
คอมพิวเตอร 
- การทาํงานระหวางคอมพวิเตอรไคลเอน และ 
เซิรฟเวอร 
- ระบบปฏิบัติการ Linux และ Windows 
- โปรแกรมสื่อสาร และการรับสงไฟลอินพตุ 
ไฟลอินพุต และการใชคําสัง่ทางไกล 
- คณิตศาสตรกับการคํานวณ และบทบาท
ของวิธ ีLeast-Square Method 
- แบบจําลองโมเลกุล (Molecular Modeling) 
- แบบจําลองสารละลาย 

รศ.ดร.วิทยา 
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- กรณีศึกษา 
7 การคํานวณทางเคม ี

ควอนตัม 
 

- การใชโปรแกรม Gaussian 03 
- การคํานวณโครงสรางโมเลกุล (Structure 
optimization) 
- การหาโครงรปู (Isomer) 
- การคํานวณพลังงานการเปลี่ยนแปลงโครง 
รูป 

รศ.ดร.วิทยา 

8  การคํานวณทางเคมี
ควอนตัม (ตอ) 
 

- พลังงานการเกิดปฏิกิริยาชนิดตาง ๆ 
- การคํานวณปฏิกิริยาในตัวทําละลายชนดิ
ตาง ๆ 
- กรณีศึกษา 

รศ.ดร.วิทยา 

9 ปฏิกิริยากับแทรนซิชนัสเตต 
 

- ทฤษฎีแทรนซิชันสเตต 
- การคํานวณโครงสรางแทรนซิชันสเตต 
- คาคงที่อัตราเร็ว และคาคงที่สมดุล 
- กรณีศึกษา 

รศ.ดร.วิทยา 

10 โปรแกรมแสดงภาพ สมบัติ
ของโมเลกุล การคํานวณ IR 
สเปคตรัม 
 

- การใชโปรแกรม Molekel 4.3 บนระบบ 
Windows เพื่อแสดงภาพโมเลกุล และ การ
พลอตความหนาแนนอิเลก็ตรอน การคํานวณ
ดัชนีเคม ี(Chemical Index) และการคํานวณ 
Energy Gaps 
- การใชโปรแกรม GaussView 03 ในการ
แสดง IR สเปคตรัม โดยผลลัพธที ่
คํานวณไดจากโปรแกรม Gaussian 03 
- กรณีศึกษา 

รศ.ดร.วิทยา 

11 เคมีคอมพิวเตอรสําหรับ
การศึกษาชีวโมเลกุล 
 

- เทคนิคเคมีคอมพิวเตอรเบือ้งตน 
 โครงสรางพืน้ฐานและองคประกอบทางเคมี
ของสารชีวโมเลกุล 
- ระดับโครงสรางของโปรตนี 
- โปรแกรมและขอมูลทางโครงสรางในรูปแบบ
ตางๆ 

รศ.ดร.พรเทพ 

12 ฐานขอมูล Protein Data - การสืบคนโครงสรางสามมติิของชีวโมเลกุล รศ.ดร.พรเทพ 
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Bank (PDB) 
 

จาก PDB 
- การเรียนรูและทําความเขาใจขอมูลทาง
โครงสรางในรูปแบบ PDB 
- เทคนิคเบื้องตนในการใชโปรแกรมสําเร็จรูป
เพื่อแสดงภาพ แอนนิเมชัน และ 
วิเคราะหโครงสรางโมเลกุลของโปรตีน 
- การเขียนโปรแกรมภาษา UNIX เบื้องตน
สําหรับการสรางอนิพทุและเอาทพุทจาก 
ขอมูล PDB 
- ปฏิบัติการ 2 

13 ภาษาฟอรแทรนสําหรับ
การศึกษาชีวโมเลกุล 
 

- การเขียนโปรแกรมเบื้องตนสําหรับการสราง
อินพทุและเอาทพทุจากขอมลู PDB 
- การเขียนโปรแกรมแปลงรูปแบบขอมูล 
- ปฏิบัติการ 3 

รศ.ดร.พรเทพ 

14 ภาษาฟอรแทรนสําหรับ
การศึกษาชีวโมเลกุล (ตอ) 
 

- การเขียนโปรแกรมเพื่อวิเคราะหโครงสราง
โมเลกุล 
- การเขียนโปรแกรมเพื่อเปลี่ยนโคออรดิเนต 
- ปฏิบัติการ 4 

รศ.ดร.พรเทพ 

15 การอินเทอรเฟสภาษา 
 

- การเขียนชุดคําสั่ง 
- การเขียนโปรแกรมอินเทอรเฟส 
- ปฏิบัติการ 5 

รศ.ดร.พรเทพ 

 
วิธีจัดการเรียนการสอน 

 การบรรยาย                                         30 ชั่วโมง/15 คร้ัง/30 คาบ/รอยละ 40 
 การปฏิบัติการ                                         45 ชั่วโมง/15 คร้ัง/45 คาบ/รอยละ 60 
 การบรรยายเชงิอภิปราย    
 การระดมสมอง และการอภิปรายกรณีศึกษา 

 เพื่อใหรูจักการวิเคราะห และการแกปญหา              
 การสรุปประเด็นสําคัญ หรือการนาํเสนอ 

 ผลของการสืบคนหรือผลของงานที่ไดรับมอบหมาย  
 อ่ืนๆ            
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14.3 ส่ือการสอน 
 แผนใสและแผนทึบ 
  ส่ือนําเสนอในรูปแบบ 
  ส่ืออิเล็กทรอนิกส / เว็บไซต  
 อ่ืนๆ 

14.4 การมอบหมายงาน ผานระบบเครือขาย 
14.4.1 กําหนดแบบฝกหัดการคํานวณบนคอมพวิเตอรของภาควิชาเคม ี
14.4.2 คอมพิวเตอร และอินเตอรเน็ต 

14.5 การวัดผลการเรียน 
14.5.1 คะแนนแบบฝกหัด 
14.5.2 คะแนนการเขาเรียนและงานปฏิบัติการ 
14.5.3 รายงานและการสอบวัดผล 
14.5.4 อ่ืนๆ (ไมมี) 

15. รายชื่อหนังสืออานประกอบ  
15.1 หนงัสือบังคับ (ไมมี) 
15.2 หนงัสืออานเพิม่เติม  (ไมมี) 
15.3 บทความวิจยั/บทความวิชาการ 

16. การประเมนิผลการสอน 
16.1 การประเมนิการสอน    

o รูปแบบที่ 4 การสอนแบบการบรรยาย 
16.2 การปรับปรุงจากผลการประเมินการสอนครั้งที่ผานมา 

o ปรับปรุงแบบฝกหัด 
16.3 การอภิปรายหรือการวิเคราะหที่เสริมสรางคุณลักษณะทีพ่ึงประสงคของบัณฑิต 

จุฬาลงกรณมหาวิทยาลัย 
o นิสิตมีศักยภาพในการทาํวิจยั 
o นิสิตมีทกัษะในการคนควาขอมูล  


