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ของน�้ายังมีการเคลื่อนที่ตลอดเวลา)	 หลังจากนั้นได้ท�าการบันทึกการ 
เรียงตัวของโมเลกุลน�้ารอบไอออนที่เวลาต่างๆ	 ท�าให้ทราบพลวัตโดย 
ละเอียดของโมเลกุลน�้ารอบไอออน	 อย่างไรก็ตาม	 ผลการจ�าลองนี ้
เป็นเพียงผลตามทฤษฎี	 ซ่ึงการได้มานั้นมีการประมาณต่างๆหลาย 
อย่าง	 ดังนั้นจึงต้องมีการยืนยันความถูกต้อง	 ทั้งนี้	 ในปัจจุบันได้มีงาน 
ค�านวณทางทฤษฎีของระบบไอออนท้ังสองนี้ในน�้าจากหลายกลุ่มวิจัย 
ทั่วโลก	 ซึ่งได้ผลการค�านวณที่แตกต่างกัน	 ขึ้นอยู่กับรายละเอียดใน 
การค�านวณ	 ในงานวิจัยนี้	 ได้ค�านวณการดูดกลืนรังสีเอกซ์ของระบบท่ี 
ได้จากการจ�าลองโดยเคมีควอนตัม	 โดยค�านวณการดูดกลืนรังสีเอกซ ์
ด้วยเทคนิคควอนตัมฟิสิกส์	 จากโครงสร้างท่ีบันทึกไว้ตามที่เวลาในการ 
จ�าลองเปลี่ยนไปทีละโครงสร้างและเฉลี่ยเพื่อหาการดูดกลืนเฉลี่ย	 
ไปเทียบกับการทดลอง	 ผลการเปรียบเทียบ	 ได้ผลลัพธ์ที่ใกล้เคียง
กันท�าให้เชื่อได้ว่า	 พลวัตของน�้ารอบไอออนที่ค�านวณได้มีความน่า 
เชื่อถือสูง	 นอกจากนั้นงานวิจัยนี้ยังเป็นการบุกเบิกระเบียบวิธีการ 
ศึกษาระบบอื่นท่ีมีลักษณะเดียวกัน	 โดยบูรณาการเทคนิคการวัด 
การดูดกลืนรังสีเอกซ์เข้ากับการค�านวณโดยระเบียบวิธีเคมีควอนตัม	 
และฟิสิกส์ควอนตัม

การเปล่ียนแปลงของสเปกตรัมการดูดกลืนรังสีเอกซ์ 
ของไอออนคลอรีนที่ได้จากการจ�าลองจากเทคนิคเคมีควอนตัม  

ร่วมกับฟิสิกส์ควอนตัม ก่อนท่ีจะหาค่าเฉลี่ยเพื่อเทียบ 
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	 	 	 	 	 	 	 แม้ว่าในปัจจุบันมนุษย์จะเข้าใจธรรมชาติมากข้ึน	 ท�าให้สามารถพัฒนาเทคโนโลยีต่างๆ	 และปรับแปลงสาร 
ให้มีสมบัติพิเศษหลายด้าน	 	 แต่เป็นที่น ่าแปลกใจว่าความเข้าใจในอันตรกิริยาระหว่างโมเลกุลของน�้ากับไอออน 
ของธาตุที่เป็นที่รู ้จักกันอย่างดี	 คือ	 คลอรีน	 และ	 แคลเซียม	 กลับไม่เป็นท่ีทราบกันอย่างแน่ชัด	 คณะผู ้วิจัยจึงได้ 
อาศัยเทคนิคการดูดกลืนรังสีเอกซ์ประกอบกับเทคนิคการค�านวณเคมีควอนตัม และฟิสิกส์ ควอนตัม ในการศึกษาโครงสร้าง 
ของน�้ารอบไอออนของธาตุทั้งสอง โดยในส่วนของการทดลองได้น�าสารแคลเซียมคลอไรด์ (CaCl

2
) มาละลายน�้า และ 

ไปวัดการดูดกลืนรังสีเอกซ์ในย่านของแคลเซียม และคลอรีน ตามล�าดับ	 ส่วนของการค�านวณนั้น	 ได้เริ่มตั้งแต่การใช ้
เทคนิคเคมีควอนตัมในการจ�าลองพลวัตของโมเลกุลน�้ารอบไอออนแคลเซียมและคลอรีน	 โดยในการจ�าลองมีโมเลกุล 
น�้าจ�านวนหลายร้อยโมเลกุล	 และได้ท�าการจ�าลองเป็นเวลานานพอท่ีระบบเข้าสู่ภาวะสมดุลเชิงความร้อน	 (แต่โมเลกุล 
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