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In this study, Monte Carlo simulation and density functional calculations for the design of 
molecularly imprinted polymers (MIPs) are intestigated.  Molecular template, indinavir, using the 
rational choice of suitable monomer set used in MIP was designed. Monte Carlo simulations were 
performed for four difference groups based on their functional group: nitrogen containing 
hydrocarbon (amine), aromatic hydrocarbon, oxygen containing hydrocarbon (acid and ester), and 
amino-like hydrocarbon.  The prepolymerization adducts of the template at different functional 
monomers were discovered in this study. The binding energy and hydrogen bond networks were 
analyzed and compared with experimental results to clarify the preferably imprinting complex forming 
the selective polymer with nanopore structure. 
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ในการศึกษานี้ ไดใชการจําลองดวยมอนติ คารโล และการคํานวณดวยทฤษฎเีดนซิตี้ฟงกชนัในการ
ติดตามการออกแบบพอลิเมอรลอกแบบ  (MIPs) ทั้งน้ี    เลือกเซตของมอนอเมอรสําหรับโมเลกุลตนแบบ
อินดินาเวียร  โดยไดทําการจําลองมอนติ คารโล สําหรับสี่กลุมที่แตกตางกันพิจารณาจากหมูฟงกชัน อันไดแก 
สารประกอบไฮโดรคารบอนที่มีไนโตรเจน (เอมีน) สารประกอบไฮโดรคารบอนแบบอะโรมาตกิ สารประกอบ
ไฮโดรคารบอนที่มีออกซิเจน (กรดและเอสเทอร) สารประกอบไฮโดรคารบอนที่คลายอะมิโน  ในการศึกษานี้
ไดพบผลกอนการเกิดพอลิเมอรไรเซชันจากปฏิกิริยาการเติมโดยอาศัยมอนอเมอรที่มีหมูฟงกชันตางๆกัน  
โดยไดวิเคราะหพลังงานการยึดจับและโครงขายพันธะไฮโดรเจนเปรียบเทียบกับการทดลองเพื่ออธิบายการ
เกิดสารเชิงซอนการลอกแบบที่มีความจําเพาะจากโครงสรางโพรงระดับนาโน 
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