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บทคดัย่อ 
โรคน่ิวในทางเดินปัสสาวะเป็นกลุ่มโรคท่ีพบไดม้ากในปัจจุบนั สาเหตุ มาจาก

ค่านิยมในการบริโภคอาหาร และการสะสมของเสียภายในร่างกาย เป้าหมายหลกัในการรักษาน่ิว
ประกอบดว้ย 2 ส่วนคือการก าจดัน่ิวออกและการป้องกนัการกลบัมาเป็นซ ้า ซ่ึงมีโอกาสกลบัมาเป็น
ซ ้าสูงถึงร้อยละ 39 การทราบองคป์ระกอบของน่ิวจะช่วย ป้องกนัปัญหาน้ีได้  วิธี อินฟราเรด
สเปกโทร  สโกปี เป็นวิธีท่ีเหมาะสมท่ีสุดในการวิเคราะห์น่ิว  ลกัษณะสเปกตรัมจะแตกต่างกนั
ออกไปตามองคป์ระกอบทางเคมีของแต่ละชนิด การแปลผลแบ่งออกเป็น 2 ส่วนคือการแปลผลเชิง
คุณภาพซ่ึงเป็นการใชต้  าแหน่งพีคในการจ าแนกชนิดของน่ิว และการแปลผลเชิงปริมาณในกรณีน่ิว
ชนิดผสม เพื่อบอกปริมาณของน่ิวแต่ละชนิดองคป์ระกอบ 

วตัถุประสงคข์องงานวิจยัน้ีคือการจ าแนกชนิดของน่ิวในทางเดินปัสสาวะ และ
บอกปริมาณในกรณีน่ิวชนิดผสม ปัญหาเบ้ืองตน้ท่ีพบไดจ้ากการแปลผลจากอินฟราเรดสเปกตรัม
ตั้งตน้คือ ความแปรปรวนของเสน้แนวโนม้  ดงันั้นจึงเลือก การท าอนุพนัธอ์นัดบั หน่ึงและอนัดบั
สองซ่ึงมีประสิทธิภาพเป็นอยา่งมาก มาใช้ ในการก าจดัเสน้แนวโนม้ แต่ผลท่ีตามมาคือ ปรากฏ
สญัญาณรบกวน ปะปนอยูบ่นสเปกตรัม  ดงันั้น จึงมีการก าจดัสญัญาณรบกวนโดยใช้ ตวักรองซา
วิสก้ี-โกเลยเ์ปรียบเทียบกบัวิธีวิเคราะห์หลายระดบัความละเอียดเพื่อหาวิธีการท่ีดีท่ีสุดในการก าจดั
สญัญาณรบกวน โดยประเมินผลจากค่า SNR ปรากฏว่า ตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์พหุนามอนัดบัสอง  
ขนาดหนา้ต่างพิจารณาเท่ากบั 5 มีผลการวดัค่า SNR ดีท่ีสุดเท่ากบั 64.04 ในขณะท่ีวิธีวิเคราะห์
หลายระดบัความละเอียด นั้นใหผ้ลการวดัค่า SNR ท่ีดีท่ีสุดเท่ากบั 48.05 เมื่อใชเ้วฟ เลต็ db08(L2) 
เม่ือเปรียบเทียบผลการระบุต าแหน่งพีคจากทั้งสองวิธีดงักล่าวกบัการระบุต าแหน่งพีคจาก
อินฟราเรดสเปกตรัมตั้งตน้ พบว่าผลการระบุต าแหน่งพีคจากสเปกตรัมตั้งตน้นั้นมีเปอร์เซ็นตค์วาม
ถกูตอ้งมากกว่าผลจากการท าอนุพนัธอ์นัดบัสองในกรณีของน่ิวชนิดเด่ียว ส่วนกรณีน่ิวชนิดผสม
นั้นพบว่าอนุพนัธอ์นัดบัสองสามารถระบุต าแหน่งพีคส าคญัของน่ิวองคป์ระกอบไดม้ากกว่า  
เน่ืองจากสามารถจ าแนกพีคท่ีมีการซอ้นทบักนัได ้
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ในส่วนของการแปลผลเชิงปริมาณของน่ิวชนิดผสม โดยวิธี zero-crossing first- 
derivative และการวดัค่าความเขม้ขน้ จากต าแหน่งความถ่ี 1324 cm-1 ซ่ึงเป็นพีคของน่ิวแคลเซียม
ออกซาเลตไดไฮเดรต จากวิธีตวักรองซาวิสก้ี-โกลย ์และวิธีวิเคราะห์หลายระดบัความละเอียด  เมื่อ
น ามาประเมิ นผลค่าความผดิพลาดเบ่ียงเบนมาตรฐาน (SEP) พบว่ามีค่า  0.0129 และ  0.0127 
ตามล าดบั แต่พบว่าค่าความเขม้ขน้ท่ีไดจ้ากต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตท่ีได้
จากการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง ซ่ึงเป็นผลจากการทดลองมีค่าสอดคลอ้งกบั ค่าความเขม้ขน้ท่ีไดจ้าก
เสน้โคง้อา้งอิงมากกว่า  

 
ค าส าคญั น่ิวในทางเดินปัสสาวะ อินฟราเรดสเปกโทรสโกปี ตวักรองซาวิสก้ี- โกเลย ์ วิธี

วิเคราะห์หลายระดบัความละเอียด 
 



(7) 
 

 

Thesis Title Automated Expert System for Urolithiasis Classification from 
Infrared Spectrogram 

Author Miss Jiaranai Ponnui 
Major Program Electrical Engineering 
Academic Year 2013 
 

ABSTRACT 
 

Urolithiasis is frequently found in nowadays because of consumer behavior and 
accumulation of waste products in the body. Goals are removing and preventing a recurrence of 
urinary stone, which has a chance to recurrent high 39 percent after surgery. The knowledge of 
the chemical composition is important to prevent recurrence of stones. Infrared spectroscopy is 
suitable method for analysis urinary stone composition. Each spectrum is depended on chemical 
formula. The interpretation of infrared spectra separate in 2 types; qualitative analysis and 
quantitative analysis. 

The purpose of this research is classification of Urolithiasis from infrared 
spectroscopy and measuring quantitative in case of mixed stone. The first problem of interpreting 
is baseline offset from zero because of scattering of light. The 1st and 2nd derivative are high 
performance to eliminate baseline slope but it affected by noise. Savitzky-Golay filter (2 
polynomial, 5 side points) are compared with multiresolution analysis method (db08(L2) for 
noise removal. Savitzky-Golay filter is better than multiresolution analysis method because 
Savitzky-Golay filter has SNR value = 64.04, on the others hand multiresolution analysis method 
has SNR value only 48.05. However, the qualitative analysis results from original spectrum are 
better than 2 methods in case of pure stone. For mixed stone, the results from second derivative 
can identify peaks more than original spectrum because the second derivative has performance for 
distinguish the overlapped peaks. 

In case of quantitative analysis with COM-COD mixed stone, the analysis 
employ zero-crossing first-derivative and calculation intensity value at 1324 cm-1 which is COD’s 
peak. The results of Savitzky-Golay filter has SEP value = 0.0129 and the results of 
multiresolution analysis method has SEP value = 0.0127, respectively.   
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สญัญาณโดยวิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด 

52 

4.2 การแปลผลเชิงคุณภาพ (Qualitative analysis) 55 
4.2.1 การก าหนดค่าเคร่ืองมือในโปรแกรม LabVIEW เพื่อระบุต าแหน่งพีค 55 

4.2.1.1 กรณีอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีไม่ผา่นการประมวลผลสญัญาณ
ขั้นตน้ 

55 

4.2.1.2 กรณีอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีผา่นการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้
และผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 

57 

4.2.2 การแปลผลเชิงคุณภาพของอินฟราเรดสเปกตรัมกรณีไม่ผา่นการ
ประมวลผลขั้นตน้ 

58 

4.2.2.1 น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต 58 
4.2.2.2 น่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 59 

 4.2.2.3 น่ิวสตูไวท ์ 59 
4.2.2.4 น่ิวแซนทีน 60 
4.2.2.5 น่ิวซิสทีน 61 
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สารบัญ(ต่อ) 

 หนา้ 
4.2.2.6 น่ิวบรูไชต ์ 61 
4.2.2.7 น่ิวยริูก 62 
4.2.2.8 น่ิวผสมระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิว
แคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 

63 

4.2.3 การแปลผลเชิงคุณภาพของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัผา่นการ
ประมวลผลสญัญาณขั้นตน้และการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 

67 

4.2.3.1 กรณีใชต้วักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์ 67 
4.2.3.2 กรณีใชว้ิธีวิเคราะห์หลายระดบัความละเอียด 71 

4.3 ผลการแปลผลเชิงปริมาณ 73 
บทท่ี 5 สรุปผลการทดลองและขอ้เสนอแนะ 81 

5.1 การวิเคราะห์และสรุปผลการทดลอง 81 
5.1.1 ผลการทดลองจากขั้นตอนการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ 81 
5.1.2 ผลการแปลผลเชิงคุณภาพ 81 
5.1.3 ผลการการแปลผลเชิงปริมาณจากจากวิธี zero-crossing first-derivative 
และการประเมินค่า Standard Error of Performance (SEP) 

82 

5.2 ปัญหาและขอ้เสนอแนะ 82 
5.2.1 ปัญหา 82 
5.2.2 ขอ้เสนอแนะ 83 

บรรณานุกรม 84 
ภาคผนวก 88 
ภาคผนวก ก ผลงานท่ีตีพิมพ ์ 89 
ประวติัผูเ้ขียน 95 
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รายการตาราง 

  หนา้ 
ตารางท่ี 2.1 รังสีแม่เหลก็ไฟฟ้าช่วงต่าง ๆ 13 
ตารางท่ี 2.2 ช่วงคล่ืนของอินฟราเรด 14 
ตารางท่ี 3.1 ตวัอยา่งของน่ิวท่ีใชใ้นการทดลอง 41 
ตารางท่ี 4.1 ผลการวดัค่า SNR ของอินฟราเรดสเปกตรัมตั้งตน้ 49 
ตารางท่ี 4.2 อตัราส่วนร้อยละของปริมาณองคป์ระกอบน่ิวชนิดผสมชนิดแคลเซียม

ออกซาเลตโมโนไฮเดรตต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต และ
ส่วนประกอบไม่ทราบชนิด 

65 

ตารางท่ี 4.3 ค่าความเขม้ขน้ท่ีต าแหน่งแถบดูดกลืน 1324 cm-1 ของน่ิวเด่ียวชนิด
แคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต (COM) 

76 

ตารางท่ี 4.3 ค่าความเขม้ขน้ท่ีต าแหน่ง 1324 cm-1 ของน่ิวผสมชนิดแคลเซียมออกซา
เลตโมโนไฮเดรต (COM) และน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต(COD) 

78 

   
 



รายการภาพประกอบ 

  หนา้ 
ภาพประกอบ 1-1 จ านวนประชากรทั้งประเทศท่ีป่วยเป็นโรคน่ิวในทางเดินปัสสาวะ  

ตั้งแต่ปีพ.ศ. 2550-2553 
1 

ภาพประกอบ 1-2 จ านวนประชากรท่ีป่วยเป็นโรคน่ิวในทางเดินปัสสาวะ  
ตั้งแต่ปีพ.ศ. 2550-2553 โดยจ าแนกตามภูมิภาค 

2 

ภาพประกอบ 2-1 ต าแหน่งท่ีพบน่ิวในทางเดินปัสสาวะ 9 
ภาพประกอบ 2-2 เทคนิคบดผสมกอ้นน่ิวตวัอยา่งกบัโพแทสเซียมโบรไมด ์ 12 
ภาพประกอบ 2-3 เคร่ืองอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี 12 
ภาพประกอบ 2-4 การสัน่พ้ืนฐานรูปแบบต่างๆ 15 
ภาพประกอบ 2-5 ลกัษณะของอินฟราเรดสเปกตรัมในรูปแบบการดูดกลืนแสง 

(Absorbance) 
17 

ภาพประกอบ 2-6 เสน้พ้ืนฐานถกู offset ข้ึนมาจากเสน้ศนูย ์ 20 
ภาพประกอบ 2-7 เสน้พ้ืนฐานมีค่าความชนั 21 
ภาพประกอบ 2-8 เสน้พ้ืนฐานโคง้ 21 
ภาพประกอบ 2-9 การเปรียบเทียบสเปกตรัมของสารท่ีผา่นและไม่ผา่นการปรับเสน้

เรียบ 
22 

ภาพประกอบ 2-10 (a) ลกัษณะสญัญาณก่อนผา่นตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์(b) ลกัษณะ
สญัญาณหลงัผา่นตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์ท่ีมีจ  านวนต าแหน่งในการ
พิจารณาเท่ากบั 65 ต าแหน่ง และมีอนัดบัของพหุนาม 2, 4 และ 6 
ตามล าดบั 

26 

ภาพประกอบ 2-11 ลกัษณะสเปกตรัมหลงัการแปลงอนุพนัธอ์นัดบัต่างๆ 28 
ภาพประกอบ 2-12 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต โมโนไฮเดรต 28 
ภาพประกอบ 2-13 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต โมโนไฮเดรต 29 
ภาพประกอบ 2-14 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต ไดไฮเดรต 30 
ภาพประกอบ 2-15 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต ไดไฮเดรต 30 
ภาพประกอบ 2-16 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแคลเซียมฟอสเฟต 31 
ภาพประกอบ 2-17 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวบรูไชท ์ 32 
ภาพประกอบ 2-18 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวบรูไชท ์ 32 
 



(16) 
 

รายการภาพประกอบ(ต่อ) 

  หนา้ 
ภาพประกอบ 2-19 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวสตรูไวต ์ 33 
ภาพประกอบ 2-20 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวสตรูไวต ์ 33 
ภาพประกอบ 2-21 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวยริูก 34 
ภาพประกอบ 2-22 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวยริูก 34 
ภาพประกอบ 2-23 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวซิสทีน 35 
ภาพประกอบ 2-24 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวซิสทีน 35 
ภาพประกอบ 2-25 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวแซนทีน 36 
ภาพประกอบ 2-26 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแซนทีน 36 
ภาพประกอบ 2-27 เสน้โคง้มาตรฐานเปรียบเทียบ 37 
ภาพประกอบ 2-28 ลกัษณะการค านวณค่า SNR ส าหรับอินฟราเรดสเปกตรัม 38 
ภาพประกอบ 3-1 หนา้ต่างแสดงตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมจากโปรแกรม EZ 

OMNIC 
40 

ภาพประกอบ 3-2 ระเบียบวิธีการจดัการอินฟราเรดสเปกตรัม 42 
ภาพประกอบ 3-3 แผนภูมิแสดงขั้นตอนการทดลอง 45 
ภาพประกอบ 4-1 ลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมตวัอยา่งเมื่อแสดงผลโดยโปรแกรม 

LabVIEW 
46 

ภาพประกอบ 4-2 อินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการท า Normalization 47 
ภาพประกอบ 4-3 อินฟราเรดสเปกตรัมเมื่อผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึง 48 
ภาพประกอบ 4-4 ค่า SNR เฉล่ียของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัผา่นการกรองสญัญาณ 

โดยวิธีตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์
50 

ภาพประกอบ 4-5 ผลการเปรียบเทียบขนาดพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการท า 
smoothing ดว้ยวิธีตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยท่ี์หนา้ต่างการพิจารณา
เท่ากบั 5 และ 11 side points 

51 

ภาพประกอบ 4-6 ผลการเปรียบเทียบลกัษณะสเปกตรัมก่อนและหลงัการท า 
smoothing โดยวิธีตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์ท่ีหนา้ต่างพิจารณาเท่ากบั 
5 side points  

52 
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รายการภาพประกอบ(ต่อ) 

  หนา้ 
ภาพประกอบ 4-7 ค่า SNR เฉล่ียของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัผา่นการกรองสญัญาณ 

โดยวิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด 
53 

ภาพประกอบ 4-8 ผลการเปรียบเทียบขนาดพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการท า 
smoothing ดว้ยวิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความ
ละเอียด (db08(L2)) 

54 

ภาพประกอบ 4-9 ผลการเปรียบเทียบลกัษณะสเปกตรัมก่อนและหลงัการท า 
smoothing ดว้ยวิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความ
ละเอียด (db08(L2)) 

54 

ภาพประกอบ 4-10 ผลการระบุต าแหน่งจากการก าหนดค่า width ค่าต่างๆ 56 
ภาพประกอบ 4-11 อินฟราเรดสเปกตรัมท่ีใชเ้ทคนิคตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์และผา่น

การท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 
57 

ภาพประกอบ 4-12 อินฟราเรดสเปกตรัมท่ีใชเ้ทคนิควิเคราะห์หลายระดบัความละเอียด 
และผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 

58 

ภาพประกอบ 4-13 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม
โนไฮเดรต 

58 

ภาพประกอบ 4-14 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต
ไดไฮเดรต 

59 

ภาพประกอบ 4-15 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวสตูไวท ์ 60 
ภาพประกอบ 4-16 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแซนทีน 60 
ภาพประกอบ 4-17 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวซิสทีน 61 
ภาพประกอบ 4-18 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวบรูไชต ์ 62 
ภาพประกอบ 4-19 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวยริูก 62 
ภาพประกอบ 4-20 เปอร์เซ็นตค์วามถกูตอ้งในการระบุต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดเด่ียวท่ี

ไม่ผา่นการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ 
63 
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รายการภาพประกอบ(ต่อ) 

  หนา้ 
ภาพประกอบ 4-21 (A) อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวออกซาเลตโมโนไฮเดรต (COM) 

 (B) อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวออกซาเลตไดไฮเดรต (COD) (C) 
อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวผสมระหว่างน่ิวออกซาเลตโมโนไฮ
เดรตกบัน่ิวออกซาเลตไดไฮเดรต (COM+COD) 

64 

ภาพประกอบ 4-22 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมน่ิว
ชนิดผสมระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิว
แคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ตวัอยา่งท่ี 19 

65 

ภาพประกอบ 4-23 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมน่ิว
ชนิดผสมระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิว
แคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ตวัอยา่งท่ี 79 

65 

ภาพประกอบ 4-24 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมน่ิว
ชนิดผสมระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิว
แคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ตวัอยา่งท่ี 101 

66 

ภาพประกอบ 4-25 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม
โนไฮเดรตในช่วงความถ่ี 4000-400 cm-1 

67 

ภาพประกอบ 4-26 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม
โนไฮเดรตในช่วงความถ่ี 2000-400 cm-1 

68 

ภาพประกอบ 4-27 เปอร์เซ็นตค์วามถกูตอ้งในการระบุต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดเด่ียวท่ี
ผา่นตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยแ์ละการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 

68 

ภาพประกอบ 4-28 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 107 69 
ภาพประกอบ 4-29 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 167 70 
ภาพประกอบ 4-30 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 79 70 
ภาพประกอบ 4-31 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 101 71 
ภาพประกอบ 4-32 เปอร์เซ็นตค์วามถกูตอ้งในการระบุต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดเด่ียวโดย

ใชว้ิธีวิเคราะห์หลายระดบัความละเอียดและการท าอนุพนัธอ์นัดบั
สอง 

71 

ภาพประกอบ 4-33 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 107 72 
 



(19) 
 

รายการภาพประกอบ(ต่อ) 

  หนา้ 
ภาพประกอบ 4-34 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 167 72 
ภาพประกอบ 4-35 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 79 73 
ภาพประกอบ 4-36 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 101 73 
ภาพประกอบ 4-37 zero-crossing-point first-derivative Infrared spectrum (SG)(COM) 77 
ภาพประกอบ 4-38 zero-crossing-point first-derivative Infrared spectrum (SG) 79 
ภาพประกอบ 4-39 zero-crossing-point first-derivative Infrared spectrum (MRA) 79 
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สัญลักษณ์ค าย่อและตวัย่อ 

COM Calcium Oxalate MonoHydrate น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต 
COD Calcium Oxalate DiHydrate น่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 
MRA Multiresolution analysis วิธีวิเคราะห์หลายระดบัความละเอียด 
SNR Signal to Noise Ratio อตัราส่วนระหว่างสญัญาณต่อสญัญาณรบกวน 
SEP Standard Error of Performance ค่าความผดิพลาดท่ีเกิดข้ึนจากการประเมินผล 

 

 



บทที่ 1  

บทน า 

1.1 ความส าคญัและที่มาของงานวจิยั 

เมื่อกล่าวถึงปัญหาดา้นสุขภาพท่ีพบไดม้ากในปัจจุบนั หลายคนจะนึกถึงโรคมะเร็ง 

โรคหวัใจ โรคเสน้เลือดตีบ หรือโรคอว้น ซ่ึงปัญหาดงักล่าวเป็นสาเหตุอนัดบัตน้ๆ ของการเสียชีวิต 

แต่จากขอ้มลูสถิติของกระทรวงสาธารณะสุขพบว่า โรคน่ิวในทางเดินปัสสาวะก็เป็นอีกกลุ่มโรคท่ี

พบบ่อย และสามารถน าไปสู่การเสียชีวิตไดเ้ช่นกนั หากไม่ไดรั้บการรักษาท่ีเหมาะสม น่ิวในระบบ

ทางเดินปัสสาวะแบ่งออกเป็น  น่ิวในไต น่ิวในท่อไต น่ิวในกระเพาะปัสสาวะ หรือน่ิวในท่อ

ปัสสาวะ กอ้นน่ิวเหล่าน้ีจะท าใหเ้กิดการติดเช้ือในระบบทางเดินปัสสาวะซ่ึงส่งผลกระทบต่อการ

ท างานของไต เป็นสาเหตุของไตเส่ือม ในระยะยาวจะส่งผลใหเ้กิดภาวะไตอกัเสบเร้ือรัง และ

กลายเป็นโ รคไตวายซ่ึงเป็นสาเหตุของการเสียชีวิตได้  มีแนวโนม้พบผูป่้วยโรคน่ิวในทางเดิน

ปัสสาวะเพ่ิมสูงข้ึนในทุกปี โดยอา้งอิง จากรายงานสถิติผูป่้วยโรคน่ิวในทางเดินปัสสาวะของ

กระทรวงสาธารณะสุขตั้งแต่ปี พ.ศ. 2550-2553[1] ดงัแสดงในภาพประกอบ 1-1  

 

ภาพประกอบ 1-1 จ านวนประชากรทั้งประเทศท่ีป่วยเป็นโรคน่ิวในทางเดินปัสสาวะ  

ตั้งแต่ปีพ.ศ. 2550-2553 
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เมื่อพิจารณาโดยจ าแนก ตามภูมิภาคแลว้พบว่าภาคตะวนัออกเฉียงเหนือมีอตัราการ

ป่วยเป็นโรคน่ิวในทางเดินปัสสาวะมากท่ีสุด และรองลงมาคือภาคเหนือ ดงัภาพประกอบ 1-2 

 

ภาพประกอบ 1-2 จ านวนประชากรท่ีป่วยเป็นโรคน่ิวในทางเดินปัสสาวะ  

ตั้งแต่ปีพ.ศ. 2550-2553 โดยจ าแนกตามภูมิภาค 

สาเหตุหลกัของการเกิดน่ิวมาจากค่านิยมในการบริโภคอาหารท่ีมีส่วนท าใหเ้กิดน่ิว 

และมีการสะสมตวัของกอ้นน่ิวภายในร่างกาย นอกจากนั้นก็เป็นผลมาจาก ของเสีย ท่ีเกิดข้ึน ใน

ร่างกาย ไดแ้ก่ แคลเซียมออกซาเลต ฟอสเฟต และกรดยริูก  ดงันั้นกลไกการเกิด น่ิวแต่ละชนิดจะ

แตกต่างกนัตามลกัษณะองคป์ระกอบหลกัทางเคมี โดยแบ่งออกเป็น 5 กลุ่มใหญ่ๆ คือ น่ิวแคลเซียม

ออกซาเลต น่ิวยริูก น่ิวแมกนีเซียมแอมโมเนียมฟอสเฟส น่ิวซีสทีน และน่ิวแซนทีน [2] 

การก าจดักอ้นน่ิวโดยทัว่ไปจะใชว้ิธีการผา่เอากอ้นน่ิวออก หรือใชรั้งสีสลายกอ้นน่ิ ว

ท้ิงก็ได ้โดยเป้าหมายหลกัในการรักษาน่ิวในทางเดินปัสสาวะจะประกอบดว้ย 2 ส่วนคือ การก าจดั

น่ิวออกจากตวัผูป่้วย  และการป้องกนัการกลบัมาเป็นซ ้า ซ่ึงเป็นเป้าหมายส าคญัของการรักษา 

เน่ืองจากพบว่าโอกาสการเกิดน่ิวซ ้าหลงัการผา่ตดัหรือสลายน่ิวสูงถึงร้อยละ 39 [2] อาจมีสาเหตุมา

จากการเหลือคา้งของน่ิว เดิม  หรือ จากการรับประทานอาหาร แบบเดิม ท่ีมีส่วนท าใหเ้กิดน่ิว  

นอกจากนั้นการกลบัมาเป็นซ ้าจะท าให้ ตวัผูป่้วยรวมถึงภาครัฐ ตอ้งเสียค่าใชจ่้ายในการรักษา เพ่ิม

มากข้ึน  
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การทราบองคป์ระกอบทางเคมีของกอ้นน่ิวจะเป็นวิธีการป้องกนัการกลบัมาสะสม

ของน่ิวใหม่ ซ่ึงวิธีการวิเคราะห์องคป์ระกอบของน่ิวในปัจจุบนัมีดว้ยกนัอยูห่ลาย วิธี [3-5] ไดแ้ก่

Thermal analysis (การวิเคราะห์ดว้ยความร้อน ) Chemical analysis (การวิเคราะห์ทางเคมี ) X-ray 

diffraction (การวิเคราะห์การเล้ียวเบนของรังสีเอก็ซเ์ม่ือกระทบกบัสาร) Infrared spectroscopy (การ

วิเคราะห์ลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมจากการดูดกลืนแสงอินฟราเรดของสาร) 

วิธีท่ีไดรั้บความนิยมและใชก้นัอยา่งแพร่หลายคือ วิธีอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี และ

เอก็ซเ์รยดิ์ฟแ ฟรกชนั แต่พบว่า วิธีเอก็ซเ์รยดิ์ฟแฟรกชนันั้น เหมาะส าหรับการวิเคราะห์สารท่ีมี

ลกัษณะเป็นผลึก [5] ตอ้งใชส้ารเฉพาะส าหรับการตรวจสอบน่ิวแต่ละชนิด ซ่ึงสารท่ีใชท้ดสอบจะมี

ราคาแพง นอกจากนั้นในการวิเคราะห์สาร ท่ีมีขนาดของตวัอยา่งเท่ากนั จะมีค่าใชจ่้ายท่ีสูง กว่า [6] 

จากสาเหตุดงักล่าวท าให้ วิธีอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี ไดรั้บความนิยมมากกว่า  ขั้นตอนในการ

วิเคราะห์โดยใชว้ิธีน้ีท าไดโ้ดยการบดผสมกอ้นน่ิวตวัอยา่งกบัโพแทสเซียมโบรไมด์  ( KBr pellet ) 

แลว้น าไปอดัแรงดนั เมด็สารดงักล่าวจะถกูน าไปเขา้เคร่ืองอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี  โมเลกุลของ

สารจะดูดกลืนพลงังานของรังสีอินฟราเรดช่วงกลาง (mid-infrared) จนท าใหเ้กิดการสัน่ของพนัธะ

ภายในโมเลกุล ปรากฏการณ์ทั้งหมดท่ีเกิดข้ึน จะถกูบนัทึกไวเ้ป็นอินฟราเรดสเปกตรัม ซ่ึงลกัษณะ

ของอินฟราเรดสเปกตรัมจะแสดงความสมัพนัธร์ะหว่างต าแหน่งแถบดูดกลืนในรูปของเล ขคล่ืน 

(wavenumber, cm-1) กบัค่าความเขม้ขน้ (intensity) ซ่ึงอาจจะแสดงอยูใ่นรูปของค่า เปอร์เซ็นตก์าร

ส่งผา่นแสง (%transmittance, T) หรือค่าการดูดกลืนแสง  (absorbance, A) ก็ได้ [7] จากนั้นจะเขา้สู่

ขั้นตอนการการแปลผลจากอินฟราเรดสเปกตรัม ซ่ึงมีดว้ยกนัสองดา้นคือ การแปลผล เชิงคุณภาพ 

(qualitative analysis) คือการ ระบุต าแหน่งการเกิด จุดยอด  (peak) หรือ ท่ีเรียกว่าต าแหน่งแถบ

ดูดกลืนความถ่ี โดยแต่ละต าแหน่งแถบดูดกลืนความถ่ีจะเป็นผลมาจากการดูดกลืนแสงอินฟร าเรด

ของหมู่ฟังกช์นัท่ีแตกต่างกนัตามองคป์ระกอบทางเคมี ของน่ิวชนิดนั้นๆ และโอกาสท่ีอินฟราเรด

สเปกตรัมของน่ิวต่างชนิดจะเหมือนกนัทั้งหมดนั้นมีนอ้ยมาก จึงสามารถใชผ้ลส่วนน้ีในการจ าแนก

น่ิวชนิดต่างๆ ออกจากกนัได้  การแปลผลอีกส่วนหน่ึง คือการแปลผลในเชิงปริมาณ  (quantitative 

analysis) จะถกูน ามาใชว้ิเคราะห์ในกรณีท่ีเป็นน่ิวชนิดผสม เพื่อหาอตัราส่วนประกอบของน่ิวชนิด

ผสมนั้นจากค่าความเขม้ขน้ท่ีวดัไดจ้ากต าแหน่งแถบดูดกลืนความถ่ี  น่ิวผสมท่ีพบมากท่ีสุดคือน่ิว

ผสมชนิดน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 
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งานวิจยัน้ีไดน้ าเสนอระบบผูเ้ช่ียวชาญอตัโนมติัส าหรับการคดัแยกน่ิวชนิดต่าง ๆ จาก

การแปลผลอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวในทางเดินปัสสาวะท่ีเกิดข้ึนเองตามธรรมชาติ ซ่ึงกอ้นน่ิว

อาจมีส่วนประกอบอ่ืนๆ นอกเหนือจากส่วนประกอบหลกัของน่ิวชนิดนั้นๆ ปะปนอยู่  โดยเฉพาะ

การแปลผลจากอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวชนิดซ่ึงจะ ประกอบดว้ย ต าแหน่งแถบดูดกลืนความถ่ี

จ  านวนมากและมีความซบัซอ้น การแปลผลจึงท าไดย้าก ดงันั้นในงานวิจยัน้ีจึงไดศึ้กษาและพฒันา

ระบบส าหรับช่วยในการแปรผลอินฟราเรดสเปกตรัม ของน่ิวประเภทต่างๆ ให้ ง่าย รวดเร็ว  และมี

ความแม่นย  าเพียงพอในการระบุชนิด รวมถึงองคป์ระกอบของน่ิว เพ่ือประโยชน์ในการรักษาต่อไป 

1.2 การทบทวนวรรณกรรม 

จากการศึกษาบทความและงานวิจยัท่ีเก่ียวขอ้งกบัการแปลผลอินฟราเรดสเปกตรัม ใน

สารประกอบชีวภาพชนิดต่างๆ พบว่าสามารถแบ่งออกเป็น 2 ส่วนไดแ้ก่  ส่วนแรกคือ ขั้นตอนการ

ประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ (preprocessing methods) ประกอบไปดว้ยการปรับขนาดสญัญาณ

บรรทดัฐาน (normalization) การก าจดัสญัญาณเสน้แนวโนม้  (baseline correction) และการปรับ

เสน้เรียบสเปกตรัม (spectral smoothing) และส่วนท่ีสองคือขั้นตอนการแปลผล ซ่ึงจะประกอบไป

ดว้ยการแปลผลเชิงคุณภาพและการแปลผลเชิงปริมาณ  ปัญหาท่ีพบในกา รแปลผลจากอินฟราเรด  

สเปกโทรสโกปีคือการวางตวัผดิปกติ ของเสน้แนวโนม้พ้ืนฐาน (baseline) ซ่ึงเป็นผลจากปัจจยั

ภายนอกขณะการทดลอง ไดแ้ก่ อุณหภูมิ หรือความช้ืนของเคร่ืองอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี และ

การซอ้นทบักนัของต าแหน่งพีค (overlapped peaks) อาจส่งผลใหก้ารแปลผลทั้งชนิด และปริมาณ

ของน่ิวผดิพลาดได ้มีงานวิจยัท่ีเก่ียวขอ้งซ่ึงไดรั้บการตีพิมพด์งัต่อไปน้ี 

1.2.1 การประมวลผลสัญญาณขั้นต้น (preprocessing methods) 

 ผลการศึกษาบทความเก่ียวกบัการแปลผลอินฟราเรดสเปกโทรสโกปีพบว่ามีการ

มุ่งเนน้ไปท่ี 2 ขั้นตอนก่อนการแปลผล ไดแ้ก่การก าจดัเสน้แนวโนม้ และการก าจดัสญัญาณรบกวน 

วิธีการท่ีถกูน ามาใชใ้นขั้นตอนการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ ส าหรับอินฟราเรด ส เปกโทรสโกปี

มีดงัต่อไปน้ี โดยจะถกูแบ่งออกเป็นสองส่วน คือส่วนของการปรับเสน้แนวโนม้ พ้ืนฐาน  (baseline 

correction) และส่วนของการการก าจดัสญัญาณรบกวน (spectral smoothing)  

บทความ [8] กล่าวว่า Schulze et al. [9] ไดท้ าการศึกษาวรรณกรรมเก่ียวกบัก าจดั

เสน้แนวโนม้ท่ีเกิดข้ึนบนอินฟราเรดสเปกตรัม โดยน าเสนอใน 3 วิธีการไดแ้ก่  วิธีการปรับเสน้โคง้ 
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(curve fitting)  ซ่ึงเป็นวิธีการท่ีง่ายท่ีสุดในการปรับเสน้แนวโนม้ โดย การหาเสน้โคง้พอดี ของ

สเปกตรัม แลว้น าไปลบออกจากสเปกตรัมเดิม (subtracting) ซ่ึงในความเป็นจริงพบว่าเสน้โคง้พอดี

ท่ีไดอ้าจไม่ใช่เสน้แนวโนม้ท่ีแทจ้ริงของสเปกตรัม วิธีการต่อมาคือ วิธีวิเคราะห์ความถ่ี (frequency 

analysis) โดยการแปลงฟเูรียร์ (fourier transform) และการแปลงเวฟเลต็ (wavelet transform) พบว่า

มีการประยกุตใ์ชก้ารวิเคราะห์ความถ่ีในขั้นตอนการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ส าหรับอินฟราเรด

สเปกตรัมหลากหลายแขนง โดยเฉพาะอยา่งยิง่ บทความท่ีเก่ียวขอ้งกบัการวิเคราะห์องคป์ระกอบ

ทางเคมีของสาร โดยการ แบ่งลกัษณะสญัญาณออกเป็นองคป์ระกอบความถ่ีสูง (high frequency 

features) องคป์ระกอบความถ่ีกลาง (middle-frequency features) และองคป์ระกอบความถ่ีต ่า (low 

frequency features) โดยมองเสน้แนวโนม้เป็นองคป์ระกอบความถ่ีต ่า ดงันั้นการก าจดัองคป์ระกอบ

ความถ่ีต ่าออกไป ก็จะเป็นการก าจดัเสน้แนวโนม้  [10]  โดยใชก้ารแปลงเวฟเลต็แบบ  Daubechies 

เน่ืองจากมีโครงสร้างคลา้ยกบัลกัษณะของอินฟราเรดสเปกตรัมมากท่ีสุด แต่ขอ้ดอ้ยท่ีพบคือไม่มี

ทฤษฎีตรงตวัท่ีใชส้ าหรับอธิบายการก าจดัเสน้แนวโนม้น้ี  วิธีการ สุดทา้ยคือการ หาอนุพนัธ ์

(Derivative) [4-5], [11-14] ซ่ึงมีทั้งการใชอ้นุพนัธอ์นัดบัหน่ึงและอนุพนัธอ์นัดบัสอง นอกจากนั้น  

ลกัษณะของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการท าอนุพนัธจ์ะง่ายต่อการน าไปแปลผลเชิงปริมาณอีกดว้ย  

ขอ้ดอ้ย ของวิธีการน้ี คือการก าหนดค่าท่ีเหมาะสมเพื่อก  าจดัเสน้แนวโนม้ เน่ืองจากพบว่าหาก

ก าหนดค่าหนา้ต่างของการวิเคราะห์กวา้งเกินไปจะเป็นการบิดเบือนลกัษณะของ พีค  ใน

ขณะเดียวกนัหากก าหนดค่าใหแ้คบเกินไปก็จะยิง่เป็นการเพ่ิมสญัญาณรบกวนในสเปคตรัมมาก

ยิง่ข้ึน  

 วิธีการท่ีใชใ้นขั้นตอนการก าจดัสญัญาณรบกวน ท่ีพบมากท่ีสุดคือ  วิธีกรองเฉล่ีย

เคล่ือนท่ี (moving average) [14-15] และตวักรองของซาวิสก้ี- โกเลย ์ (Savitzky-Golay filter) [4-5], 

[11], [14-17] ซ่ึงพบว่าวิธีตวักรองเฉล่ียเคล่ือนท่ีใชว้ิธีการแทนท่ีค่าช่วงท่ีพิจารณาดว้ยค่าเฉล่ียของ

ต าแหน่งทั้งหมดท่ีอยูใ่นช่วงนั้น และค่าดงักล่าวจะเป็นตวัก  าหนดอนัดบัพหุนามของการปรับเสน้

โคง้ (polynomial degree) ดงันั้นจะส่งผลใหข้อ้มลูบางต าแหน่งเกิดกา รสูญหาย ท าใหล้กัษณะของ

สเปกตรัมท่ีไดมี้ความผดิเพ้ียนสูง ส่วนตวักรองของซาวิสก้ี-โกเลย ์นั้น เรียกไดอี้กอยา่งว่าหนา้ต่าง

ตวักรองเฉล่ียเคล่ือนท่ี (moving window averaging) ซ่ึงจะแตกต่างกบัตวักรองเฉล่ียเคล่ื อนท่ีตรงท่ี

จะตอ้งมีการก าหนดทั้งขนาดหนา้ต่างของการวิเคราะห์ (window size) และอนัดบัของพหุนาม 
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(polynomial order) ซ่ึงค่าพหุนามน้ีจะใชส้ าหรับการปรับเสน้เรียบของสเปกตรัม หนา้ต่างของการ

วิเคราะห์จะเล่ือนต าแหน่งการพิจารณาไปเร่ือยๆ ทีละต าแหน่งจนส้ินสุดต าแหน่งการพิจารณา 

1.2.2 การดึงคุณลกัษณะส าคญัของสัญญาณ (feature extraction) 

 จากท่ีไดก้ล่าวไปแลว้ว่าขั้นตอนการแปลผลจากอินฟราเรดสเปกโทรสโกปีนั้นแบ่ง

ออกเป็นสองส่วน คือการแปลผลเชิงคุณภาพและการแปลผลเชิงปริมาณ จากบทความวิจยัท่ีได้

ศึกษามาพบว่าโดยส่วนมากแลว้จะเป็นการศึกษาวิธีการส าหรับการแปลผลในเชิงปริมาณเป็นส่วน

ใหญ่ การแปลผลในเชิงปริมาณเป็นการบ อกอตัราส่วนประกอบของหมู่ฟังกช์ั นจากอินฟราเรด

สเปกตรัม ซ่ึงอาจเป็นการผสมระหว่างสารประกอบสองชนิด หรือมากกว่า เน่ืองจากโดยธรรมชาติ

แลว้ น่ิวในทางเดินปัสสาวะจะเป็นการผสมกนัระหว่างน่ิวหลายชนิด ดงันั้นจึงตอ้งการความแม่นย  า

ในการวิเคราะห์เชิงปริมาณ วิธีการท่ีมีการตีพิมพแ์ละไดรั้บการยอมรับเด่นๆ มีสองวิ ธีคือ การใช้

โครงข่ายประสาทเทียมในการวิเคราะห์ (artificial neuron network) [17] และวิธีการหาอนุพนัธ ์ทั้ง

อนัดบัท่ี 1 และ 2 (1st – 2nd derivative) [4-5], [11], [14-17] ซ่ึงจากการศึกษาบทความวิจยัทั้งหมด

พบว่าขอ้ดอ้ยของการวิเคราะห์โดยการใชโ้ครงข่ายประสาทเทียมคือ จ าเป็นจะตอ้งมีตวัอยา่งในการ

ทดลองจ านวนมาก  ขั้นตอนการก าหนดค่าตวัแปลซบัซอ้น ยุง่ยาก  แต่ใหผ้ลการทดลองท่ีละเอียด

และมีความแม่นย  าสูง ในขณะท่ีขอ้ดีของวิธีการหาอนุ พนัธคื์อสามารถระบุต าแหน่งแถบดูดกลืน

แสงท่ีอยูใ่นส่วนของการซอ้นทบั (overlapping) ไดจ้ากการหาอนุพนัธอ์นัดบัสองของอินฟราเรด

สเปกตรัม และ สามารถหาเปอร์เซ็ นตอ์ตัราส่วนผสมของน่ิวท่ีเกิดจากน่ิ วสองชนิดไดโ้ดยการหา

อนุพนัธอ์นัดบัหน่ึงควบคู่ไปกบัการใชต้  าแหน่งจุดตดัผา่นศนูย ์(zero-crossing) และตวักรองของซา

วิสก้ี-โกเลย ์ ซ่ึงพบว่ามีอีกหลายบทความวิจยัท่ีใชว้ิธีการน้ีไปประยกุตใ์ชส้ าหรับการหาอตัรา

ส่วนผสมระหว่างสารสองชนิดดว้ย [17], [19] ขอ้ดอ้ยท่ีพบไดจ้ากวิธีน้ีคือการท่ีลกัษณะสเปกตรัมท่ี

ไดห้ลงัการท าอนุพนัธจ์ะไม่เหมือนกบัลกัษณะสเปกตรัมตั้งตน้ เน่ืองจากเม่ือผา่นการ ท าอนุพนัธ ์

ขนาดของอินฟราเรดสเปกตรัมจะลดลงในอตัรา 1 ใน 3 [4] นอกจากนั้นยงัพบว่าต าแหน่งพีคท่ีมีค่า

เป็นบวก จะเปล่ียนไปมีค่าเป็นลบเมื่อผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึงแลว้ 

จากการศึกษาบทความขา้งตน้พบว่าการท าอนุพนัธเ์ป็นวิธีการท่ีมีประสิทธิภาพในการ

ก าจดัเสน้แนวโนม้พ้ืนฐานของอินฟราเรดสเปกตรัม และยงัมีประโยชน์ ต่อการแปลผลเชิงคุณภาพ

และปริมาณ ซ่ึงส่วนใหญ่จะท างานควบคู่ไปกบัตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยใ์นการกรองสญัญาณรบกวน
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ท่ีเกิดข้ึนหลงัจากผา่นการท าอนุพนัธ ์อยา่งไรก็ตาม พบว่ายงัไม่มีการทดลองกบัอินฟราดเรด

สเปกตรัมของน่ิวท่ีเกิดข้ึนเองโดยธรรมชาติในประเทศไทย ในงานวิจยัน้ีจึงไดใ้ชว้ิธีการขั้นตน้เป็น

เทคนิคส าคญัในการวิเคราะห์ผล และท าการทดลองเปรียบเทียบตวักรองสญัญาณ รบกวนจากตวั

กรองซาวิสก้ี-โกเลยท่ี์เป็นวิธีการเดิมกบัวิธีการวิเคราะห์ความถ่ีโดยการแปลงเวฟเลต็ แลว้วิเคราะห์

ผลผลท่ีได ้ทั้งในส่วนของการแปลผลเชิงปริมาณและเชิงคุณภาพ ตามล าดบั 

1.3 วตัถุประสงค์ 

1.3.1 เพื่อศึกษาลกัษณะของอินฟราเรดสเปกตรัม และการแปลผลจากอินฟราเรดสเปกตรัม 

1.3.2 เพ่ือศึกษาน่ิวในทางเดินปัสสาวะ และความแตกต่างของน่ิวแต่ละชนิดตามหมู่ฟังกช์นั

ท่ีเป็นองคป์ระกอบ 

1.3.3 เพื่อเปรียบเทียบวิธีการและหาวิธีการท่ีเหมาะสม ในการวิเคราะห์ผลจากอินฟราเรด

สเปกตรัม ส าหรับการก าหนดเง่ือนไขใหก้บัระบบผูเ้ช่ียวชาญ 

1.4 ขอบเขตงานวจิยั 

1.4.1 ใช้ขอ้มลู อินฟราเรดสเปกโทรสโกปีของน่ิวใ นทางเดินปัสสาวะท่ี น ามาจาก

โรงพยาบาลเชียงใหม ่ปี พ.ศ. 2544 จ านวน 52 ตวัอยา่ง โดยขอ้มลูท่ีน ามาทดลองมีทั้งน่ิวชนิดเด่ียว 

และชนิดผสม บนัทึกผลมาในโปรแกรม EZ OMNIC 

1.4.2 สามารถแปลผลเชิงคุณภาพจากตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมได ้

1.4.3 สามารถแปลผลเชิงปริมาณจากตวัอยา่งของน่ิวชนิดผสมได ้

1.5 ประโยชน์ที่คาดว่าจะได้รับ 

ไดเ้คร่ืองมือส าหรับการจ าแนกประเภทของน่ิวจากอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีมีความ

ซบัซอ้น ส าหรับช่วยยน่ระยะเวลาในการแปลผล และตดัปัญหาเร่ืองขาดผูเ้ช่ียวชาญในการแปลผล 

1.6 วธิีด าเนินการวจิยั 

 1.6.1 ศึกษาและคน้ควา้โครงงานวิจยัท่ีเก่ียวขอ้ง 

 1.6.2 ศึกษา หลกัการของ อินฟราเรดสเปกโทรสโกปีและรวบรวมขอ้มลูอินฟราเรด

สเปกตรัมของน่ิวประเภทต่าง ๆ 
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 1.6.3 ศึกษาวิธีการแปลผลจากอินฟราเรดสเปกตรัม และเทคนิคท่ีใชใ้นการแปลผลทั้งเชิง

คุณภาพและปริมาณ 

 1.6.4 สร้างเง่ือนไขการตดัสินใจโดยใชซ้อฟ ตแ์วร์ LabVIEW ในการวิเคราะห์ผลขอ้มลู 

และใชเ้ทคนิคในการแปลผลมาทดลองใชก้บัขอ้มลูจริง 

 1.6.5 ตรวจสอบ พฒันาและแกไ้ขจุดบกพร่องของอลักอริท่ึมท่ีใชใ้นการแปลผลอินฟราเรด

สเปกตรัมของน่ิวในทางเดินปัสสาวะ 

 1.6.6 ตรวจสอบอีกคร้ัง สรุปผลและเขียนรายงาน 



บทที่ 2 

ทฤษฎีและหลกัการ 

การวิเคราะห์และการแปลผลจากอินฟราเรดส เปกโทรสโกปี จะประกอบดว้ยสอง

ส่วนหลกัๆ คือ การประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ และส่วนของการแปลผล ดงันั้นผูว้ิจยัจะแบ่งทฤษฏี

ท่ีเก่ียวขอ้งกบังานวิจยัดงัต่อไปน้ี 1) น่ิวในทางเดินปัสสาวะ (Urinary tract stone) 2) เทคนิคท่ีใชใ้น

การวิเคราะห์น่ิว 3) ขั้นตอนการวิเคราะห์น่ิวโดย วิธีอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี 4) หลกัการของ

อินฟราเรดสเปกโทรสโกปี 5) การแปลผลจากอินฟราเรดสเปกตรัม 

2.1 นิ่วในทางเดินปัสสาวะ (urinary tract stones) 

น่ิวเกิดจากการตกผลึกของของเสียท่ีจะขบัออกทางปัสสาวะ รวมตวักนัเป็นน่ิวเกิดข้ึน

ในไต ซ่ึงกอ้นน่ิวในระยะแรกท่ีมีขนาดเลก็ก็อาจจะเคล่ือนท่ีหลุดออกมาท่ีท่อไต และลงไปท่ีกระ

เพราะปัสสาวะ หากเกิดการสะสมของผลึกจ านวนมาก ขนาดของน่ิวก็จะยิง่มีขนาดใหญ่ข้ึน หรือ

อาจมีกอ้นน่ิวปริมาณท่ีเยอะข้ึน ท าใหค้า้งอยูใ่นบริเวณท่ีเรียกว่า ทางเดินปัสสาวะและในไต [2] โดย

ต าแหน่งท่ีพบแสดงไดใ้นภาพประกอบ 2-1 โดยน่ิวในทางเดินปัสสาวะแบ่งออกเป็น 2 ประเภทคือ 

น่ิวในไตและท่อไต  (renal calculi, ureteral calculi) และน่ิวในกระเพราะปัสสาวะและทางเดิน

ปัสสาวะ (vesicle calculi, urethral calculi)  

 

ภาพประกอบ 2-1 ต าแหน่งท่ีพบน่ิวในทางเดินปัสสาวะ [20] 
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การมีน่ิวอาจท าใหเ้กิดโรคแทรกซอ้นไดห้ลายอยา่ง  ทั้งการติดเช้ือในระบบทางเดิน

ปัสสาวะ หรือภาวะไตท างานหนกัจนเกิดภาวะไตวายเร้ือรังอาจถึงขั้นเสียชีวิตได ้ดงันั้นการรักษา

โรคน่ิวจะมุ่งเนน้ในสองทาง คือ การน าน่ิวออก และการป้องกนัไม่ใหเ้ป็นซ ้าซ่ึงเป็นขั้นตอนส าคญั

ในการรักษา เน่ืองจากโอกาสในการกลบัมาเป็นซ ้ามีมากถึงร้อยละ 39  ข้ึนอยูก่บัองคป์ระกอบของ

กอ้นน่ิว [2-3] 

กอ้นน่ิวมีองคป์ระกอบ 2 ส่วนคือ ส่วนท่ีเป็นแร่ธาตุ (mineral composition) และส่วน

ท่ีเป็นสารอินทรีย ์(organic matrix) ซ่ึงร้อยละ 5-10 ของสารจ าพวกน้ีจะเป็นสารโมเลกุลใหญ่ท่ีพบ

ในปัสสาวะ ไดแ้ก่ โปรตีน ไขมนั และคาร์โบไฮเดรต [2] ส่วนท่ีเป็นแร่ธาตุเกิดจากการตกผลึกของ

ของเสียท่ีเป็นสารก่อน่ิวในปัสสาวะ ไดแ้ก่ แคลเซียมออกซาเลต ฟอสเฟต และกรดยริูก  การทราบ

องคป์ระกอบของน่ิวจ าเป็นมากต่อการรักษา เน่ืองจากน่ิวแต่ละชนิดมีกลไกการเกิดและอตัราการ

เพ่ิมปริมาณท่ีแตกต่างกนั ซ่ึงน่ิวในทางเดินปัสสาวะแบ่งออกเป็น  5 ประเภทตามองคป์ระกอบทาง

เคมี ไดแ้ก่ 

น่ิวแคลเซียมออกซาเลต (calcium oxalate) เป็นน่ิวท่ีพบมากท่ีสุดในประเทศไทย โดย

พบมากถึงร้อยละ 75-80 น่ิวแคลเซียมออกซาเลตเกิดจากการรวมตวัของแคลเซียมกบักรดออกซาลิก 

(oxalic acid) นอกจากนั้นยงัพบว่ายงัมีการรวมตวักบั สารตวัอ่ืนอีก เช่น ฟอสเฟส (phosphate) 

แมกนีเซียม (magnesium) หรือโปแตสเซียม (potassium) ท าใหน่ิ้วท่ีมีแคลเซียมเป็นองคป์ระกอบ

หลกัมีจ  านวนมากท่ีสุด [2-3] โดยสามารถ แบ่งออกตามสารผสมไดเ้ป็น 5 ประเภทยอ่ย ไดแ้ก่ น่ิว

แคลเซียมออกซาเล ตโมโนไฮเดรต (calcium oxalate monohydrate, whewellite) มีโครงสร้างทาง

เคมีคือ Ca2C2O4*H2O, น่ิวแคลเซียมออกซาเลต ไดไฮเดรต (calcium oxalate dihydrate, weddelite) 

มีโครงสร้างทางเคมีคือ CaC2O4*2H2O, น่ิวแคลเซียมฟอสเฟต (calcium phosphate, carbonate 

apatite)มีโครงสร้างทางเคมีคือ Ca10(PO4)(CO3OH)6(OH)2, น่ิวบรูไชต ์ (brushite) มีโครงสร้างทาง

เคมีคือ CaHPO4*2H2O และน่ิววิทลอ็กไคต ์(whitlockite) มีโครงสร้างทางเคมีคือ Ca3(PO4)2  

ส่วนน่ิวชนิดอ่ืนๆ ไดแ้ก่ น่ิวยริูกมีโครงสร้างทางเคมีคือ C5H4N4O3 พบไดร้้อยละ 6 ซ่ึงเกิด

จากการรับประทานอาหารท่ีมีพิวรีน   (purine) สูง ซ่ึงสารชนิดน้ีจะพบมากในสตัวปี์ก น่ิวสตูไวท ์

หรือน่ิวแมกนีเซียม แอมโมเนียมฟอสเฟตมีโครงสร้างทางเคมีคือ MgNH4PO4*6H2O พบไดม้ากถึง

ร้อยละ 15 ส่วนใหญ่เกิดในผูป่้วยทางเดินปัสสาวะอกัเสบเร้ือรัง น่ิวซิสทีนเกิดจากความผดิปกติของ
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การดูดซึมสาร ซิสทีน  [2] มีโครงสร้าง ทางเคมีคือ C6H12N2O4S2 น่ิวตวัสุดทา้ยคือน่ิวแซนทีน 

(xanthine) มีโครงสร้างทางเคมีคือ C5H4N4O2 ในปัจจุบนัมีการวิเคราะห์น่ิวในทางเดินปัสสาวะอยู่

หลายวิธีการ แต่วิธีการท่ีน่าเช่ือถือและไดรั้บความนิยมมากท่ีสุดคือวิธีอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี 

2.2 เทคนิคการวเิคราะห์องค์ประกอบของนิ่วในปัจจุบัน 

วิธีการวิเคราะห์น่ิวท่ีไดรั้บการยอมรับ และใชก้นัอยา่งแพร่หลายในปัจจุบนัมี 2 วิธี คือ

เทคนิคเอกซเ์รยดิ์ฟแฟรกชัน (X-ray diffraction) และเทคนิคอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี (infrared 

spectroscopy) ซ่ึงพบว่าเทคนิคเอกซเ์รยดิ์ฟแฟรกชนันั้นเหมาะส าหรับการวิเคราะห์สารท่ีเป็น ผลึก 

และตอ้งใชส้ารเฉพาะส าหรับการตรวจสอบน่ิวแต่ละชนิด ดงันั้นเทคนิคอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี

จึงไดรั้บความนิยมกว่า วิธีอินฟราเรดสเปกโทรสโกปีถกู ใชเ้พื่อระบุความเป็นเอกลั กษณ์ของ

สารอินทรีย์  หาสูตรโครงสร้าง หรือหาปริมาณของสาร เน่ืองจากโมเลกุลของสารแต่ละชนิด จะ

ดูดกลืนแสงท่ีความถ่ีมีค่าเฉพาะแตกต่างกนัไป [7] จนท าใหเ้กิดการสัน่ (vibration) ของพนัธะ แถบ

การดูดกลืนจะถกูบนัทึกไวเ้ป็นสเปกตรัมการดูดกลืนของ สาร สารท่ีมีองคป์ระกอบทา งเคมีของ

โมเลกุลเหมือนกั นจะมีลกัษณ ะสเปกตรัมแบบเดียวกนั โมเลกุลสารอินทรียโ์ดยทัว่ไปจะมี

อินฟราเรดสเปกตรัมท่ีค่อนขา้งซบัซอ้น และยากต่อการแปลความหมาย  บางคร้ังสารท่ีมีกลุ่ม

อะตอม (หมู่ฟังกช์นั) เดียวกนั ก็ใหแ้ถบดูดกลืน (absorption band) ท่ีเลขคล่ืนเดียวกนั หรือใกลเ้คียง

กนัมาก เพราะโดนหมู่ฟังกช์นับางตวับดบงัแถบดูดกลืน ดงันั้นการแปลผลจากอินฟราเรด  

สเปกโทรสโกปี และระบุหมู่ฟังกช์นัของอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีบนัทึกไดต้อ้งอาศยัผูเ้ช่ียวชาญใน

วิเคราะห์และท าการแปรผล  

2.3 ขั้นตอนการวเิคราะห์นิ่วโดยวธิีอนิฟราเรดสเปกโทรสโกปี [3] 

การวิเคราะห์วิธี น้ี จะใชเ้ทคนิคบดผสมกอ้นน่ิวตวัอยา่งกบัโพแทสเซียมโบรไมด ์ (KBr 

pellet) โดยใชส้ารตวัอยา่งท่ีตอ้งการวิเคราะห์ 2.0 มิลลิกรัม ผสมกบั KBr 100 – 200 มิลลิกรัมใน

โกร่งอะเกต และบดใหล้ะเอียดเป็นเน้ือเดียวกนั น าไปใส่ในเคร่ืองอดั (KBr die) ดงัแสดงใน

ภาพประกอบ 2-2 จากนั้นน าไปเขา้เคร่ืองอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี ดงัภาพประกอบ 2-3 เพื่ออ่าน

ค่าสเปกตรัม (infrared spectrum) 
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ภาพประกอบ 2-2 เทคนิคบดผสมกอ้นน่ิวตวัอยา่งกบัโพแทสเซียมโบรไมด ์[21] 

 

ภาพประกอบ 2-3 เคร่ืองอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี [22] 

2.4 อนิฟราเรดสเปกโทรสโกปี (infrared spectroscopy) 

2.4.1 แสงอนิฟราเรด (infrared radiation) [7] 

คล่ืนรังสีแม่เหลก็ไฟฟ้า ท่ีอยูใ่นช่วงท่ีมองเห็น (visible light) ถกูจ าแนกออกตามช่วง

ตามความถ่ี (frequency) ดงัตารางท่ี 2-1 
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ตารางท่ี 2-1 รังสีแม่เหลก็ไฟฟ้าช่วงต่าง ๆ 

Type of Radiation Frequency Range 

(V : HZ) 

Wavelength Range 

(λ : µm) 

Type of Transition 

Gamma- rays 1020 – 1024 <1 pm Nuclear 

X-rays 1017 – 1020 1nm – 1 pm Inner electron 

Ultraviolet 1015 – 1017 400 nm -1 nm Outer electron 

Visible 4 – 7.5x1014 750 nm – 400 nm Outer electron 

Infrared 1013 – 1014 25µm -2.5µm Molecular vibration 

Microwave 3x1011 – 1013 1 mm – 25 µm Molecular rotation, 

electron spin flips 

Radio Wave <3x1011 >1mm Nuclear spin flips 

 

อินฟราเรดสเปกโทรสโกปีเป็นเทคนิคท่ีใชแ้สงอินฟราเรดในการตรวจวิเคราะห์

เอกลกัษณ์ของสาร จากการดูดกลืนแสงอินฟราเรดในช่วงความถ่ีท่ีมีค่าเฉพาะแตกต่างกนัแลว้ท าให้

เกิดการสัน่ของโมเลกุล (vibrations) สเปกตรัมจะแสดงลกัษณะเฉพาะของสารแต่ละชนิด โดยช่วง

คล่ืนของแสงอินฟราเรด ถกูแบ่งออกเป็น 3 ช่วงคล่ืนตามค่าความถ่ี  คือช่วงสูง , กลาง และต ่า  ดงั

ตารางท่ี 2-2  
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ตารางท่ี 2-2 ช่วงคล่ืนของอินฟราเรด [7] 

Region Wavelength range (mm) Wavenumber range (cm-1) 

Near 0.78 – 2.5 12800 - 4000 

Middle 2.5 - 50 4000 - 200 

Far 50 -1000 200 - 10 

 

ช่วงคล่ืนอินฟราเรดท่ีน ามาใชใ้นการวิเคราะห์คือ อินฟราเรดช่วงกลางซ่ึงมีความถ่ีตรงกบั

การสัน่ของพนัธะโควาเลนซ ์(covalent bond) ในโมเลกุลของสาร  สารตวัอยา่งจะไดรั้บพลงังานท่ี

พอเหมาะ พลงังานท่ีโมเลกุลไดรับเป็นไปตาม กฎของพลงัค ์ (Planck’s equation) [23] ดงัสมการ ท่ี 

2.1 

𝐸 = 𝜐      (2.1) 

เมื่อ  𝐸 = ค่าของพลงังาน ( J) 

   = ค่าคงท่ีของพลงัค ์(6.626 x 10-34 J-s) 

 𝜐 = ความถ่ีมลูฐานของการสัน่ 

การสัน่ของโมเลกุลท าใหเ้กิดการเปล่ียนแปลงค่าโมเมนตข์ั้วคู่ (dipole moment) ท าให้

โมเลกุลเกิดการดูดกลืนแสงและถกูบนัทึกออกมาเป็นอินฟราเรดสเปกตรัม ยิง่การเคล่ือนไหวของ

พนัธะท าใหเ้กิด dipole moment มากเท่าใด ลกัษณะสเปกตรัมท่ีตรวจไดจ้ะยิง่สูงข้ึนเท่านั้น โดย

พนัธะแต่ละชนิดจะมีการดูดกลืนแสงท่ีความถ่ีเฉพาะแตกต่างกนัไป (quantized energy) 
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2.4.2 ประเภทของการส่ัน 

การสัน่แบบพ้ืนฐาน (fundamental vibration) แบ่งไดเ้ป็น 2 ชนิด คือ 

  2.4.2.1 การยดื (stretching) เป็นการเปล่ียนแปลงระยะทางระหว่างอะตอมตาม

แนวแกนพนัธะ แต่มุมของพนัธะไม่เปล่ียนแปลง 

  2.4.2.2 การงอ (bending) เป็นการสัน่ท่ีท าใหเ้กิดการเปล่ียนแปลงของมุมระหว่าง

อะตอม เช่น การขยบัเขา้หากนัและแยกกนัแบบกรรไกร (scissoring), การเหวี่ยง (rocking), การ

กระดิก (wagging) และการบิด (twisting) 

นอกจากนั้นจะพบการยดืและการงอแบบสมมาตร (symmetric) และแบบอสมมาตร 

(symmetric) ในกลุ่มอะตอมท่ีมีอะตอมเหมือนกนัอยูส่องอะตอม โดยพลงังานท่ีท าใหเ้กิดการยดื

แบบอสมมาตรจะสูงกว่าการยดืแบบสมมาตร ลกัษณะการสัน่ของโมเลกุลแสดงไดใ้นภาพประกอบ 

2-4  

 

ภาพประกอบ 2-4 การสัน่พ้ืนฐานรูปแบบต่างๆ [24] 
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การสัน่ของโมเลกุลท่ีกล่าวมาขา้งตน้เรียกว่าการสัน่หลกัมลู (fundamental vibration) แต่

นอกจากการสัน่แบบหลกัมลูแลว้ ยงัมีแถบดูดกลืนอ่ืนๆท่ีแสดงในอินฟราเรดสเปกตรัม ไดแ้ก่ แถบ

โอเวอร์โทน (overtone band) แถบรวม (combination band) และเฟอร์มิ แรโซแนนซ ์ (Fermi 

resonance) แถบโอเวอร์โทนจะมีเลขคล่ืนเป็น 2, 3, 4... เท่าของการสัน่หลกัมลู และบางคร้ังมีความ

เขม้ต ่า เช่นเดียวกบัแถบรวมท่ีมกัจะมีความเขม้ต ่าเช่นกนั และปรากฏท่ีเลขคล่ืนท่ีเป็นผลรวมหรือ

ผลต่างของแถบท่ีเกิดจากการสัน่หลกัมลูสองแถบ หรือมากกว่า ถา้แถบโอเวอร์โทนและแถบรวม

เกิดอยูใ่กล้ๆ กบัแถบการสัน่หลกัมลู จะท าใหค้วามเขม้ของแถบหลกัมลูลดลง แต่จะเพ่ิมค่าความเขม้

ของแถบโอเวอร์โทน และแถบรวมแทน หรือเกิดการแตกแถบดูดกลืนออกเป็นสองแถบ เรียก

ปรากฏการณ์น้ีว่าเฟอร์มิ แรโซแนนซ ์[7]  

2.4.3 อนิฟราเรดสเปกตรัม (IR spectrum) 

อินฟราเรดสเปกตรัมเป็นกราฟแสดงความสมัพนัธร์ะหว่างเลขคล่ืน และความเขม้ใน

การดูดกลืน ซ่ึงแสดงอยูใ่นรูปทรานส์มิทแทนซ ์ (transmittance, T) หรือแอบซอร์แบนซ ์

(absorbance, A) [7] ดงัแสดงไดด้งัภาพประกอบ 2-5 โดยท่ีทั้งสองค่าสมัพนัธก์บัความเขม้ของรังสี

อินฟราเรดดงัสมการท่ี 2.2 ซ่ึงเป็นไปตามกฎของ Lambert-Beer  

    𝑇 =
𝐼

𝐼0
     (2.2) 

เมื่อ  𝐼  = ความเขม้ของรังสีท่ีผา่นออกจากตวัอยา่งท่ีทดสอบ 

       𝐼0  = ความเขม้ของรังสีท่ีตกกระทบตวัอยา่งท่ีทดสอบ 

จากสมการ T มีค่าเป็นศนูยถ์า้รังสีทั้งหมดถกูดูดกลืน และมีค่าเป็น 1 หากไม่มีการดูดกลืน

รังสี ค่าทรานส์มิทแทนซม์ีความสมัพนัธก์บัค่าแอบซอร์แบนซด์งัสมการท่ี 2.3 
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𝐴 = 𝑙𝑜𝑔
1

𝑇
= 𝑙𝑜𝑔

𝐼0

𝐼
= 𝜀𝑐𝑙   (2.3) 

เมื่อ  𝐴  = แอบซอร์แบนซ ์ 

       𝑇 = ทรานส์มิทแทนซ ์

       ε =โมลาร์แอบซอบทิวิตี (molar absorptivity) 

      𝑐 = ปริมาณของสารตวัอยา่ง 

       𝑙  = ความหนาของสารตวัอยา่ง 

 

 

ภาพประกอบ 2-5 ลกัษณะของอินฟราเรดสเปกตรัมในรูปแบบการดูดกลืนแสง (Absorbance) [25] 

จากลกัษณะของอินฟราเรดสเปกตรัม สามารถแปลผลจาก ยา่นรังสีอินฟราเรดท่ีใชก้ารหา

โครงสร้างองคข์องสารแบ่งออกเป็น 3 บริเวณดงัน้ี  

  2.4.3.1 ยา่นหมู่ฟังกช์นั (functional group region) เป็นช่วงรังสีท่ีมีเลขคล่ืน 4000 – 

1300 cm-1 เกิดจากการสัน่ของพนัธะระหว่างอะตอมสองอะตอม สเปกตรัมในช่วงน้ีจะท าใหท้ราบ

ชนิดพนัธะและอะตอม  

- X-H stretching region (4000 – 2500 cm-1) เป็นบริเวณท่ีเกิดการสัน่แบบ stretching 
ของพนัธะเด่ียวท่ีต่ออยูก่บัอะตอมของไฮโดรเจน 

- Triple bond region (2500 – 2000 cm-1) เป็นบริเวณท่ีเกิดการสัน่แบบ stretching ของ
พนัธะสาม เช่น CC และ CN 

- Double bond region (2000 – 1500 cm-1) เป็นบริเวณท่ีเกิดการสัน่แบบ stretching ของ
พนัธะคู่ เช่น C=C และ C=O 



18 
 

  2.4.3.2 ยา่นรอยน้ิวมือ (fingerprint region) เป็นช่วงรังสีท่ีมีเลขคล่ืน 1300 – 910 cm-1 
เกิดจากการสัน่แบบยดืละแบบงอของพนัธะ C-C, C-O และ C-N เน่ืองจากโมเลกุลมีการสัน่แบบงอ
มากกว่าแบบยดื ส เปกตรัมจึงมีลกัษณะซบัซอ้นป ระกอบดว้ยแถบจ านวนมาก และหวัไหล่ 
(shoulders) ซ่ึงเป็นแถบขนาดเลก็ท่ียืน่ออกมาจากแถบขนาดใหญ่ สารบางชนิดอาจมีลกัษณะในยา่น
หมู่ฟังกช์นัคลา้ยกนั แต่สามารถระบุความแตกต่างไดจ้ากยา่นรอยน้ิวมือ  
  2.4.3.3 ยา่นอะโรแมติก (aromatic region) เป็นช่วงท่ีมีเลขคล่ืน 910 – 650 cm-1 

สารประกอบอะโรแมติกและเฮเทอโรอะโรแมติกแสดงแถบการงอนอกระนาบของพนัธะ C-H ซ่ึงมี

ความสมัพนัธก์บัแบบอยา่งการแทนท่ี (substitution pattern) บนวงแหวนได ้ 

2.4.4 ต าแหน่งของแถบดูดกลนื 

ต าแหน่งของแถบดูดกลืนจะปรากฏในรูปของเลขคล่ืน  (wavenumber (𝜐), cm-1) หรือ

ความยาวคล่ืน (wavelength (λ), µm) โดยเลขคล่ืนเป็นสดัส่วนผกผนักบัความยาวคล่ืน แต่เป็น

สดัส่วนโดยตรงกบัความถ่ี ดงัแสดงในสมการท่ี 2.4 ดงัต่อไปน้ี 

   𝜐 =
1

𝜆
=

𝑓

𝑐
      (2.4) 

เมื่อ 𝑐  = ความเร็วของแสง (cm/s) 

      𝜆  = ความยาวคล่ืนของแสง (cm) 

      𝑓  = ความถ่ีของแสง (Hz) 

ในอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวมกันิยมใชห้น่วยเลขคล่ืนมากกว่าหน่วยความยาวคล่ืน 

และเน่ืองจากเลขคล่ืนเป็นสดัส่วนโดยตรงกบัความถ่ี จึงมกัเรียกเลขคล่ืนเป็นความถ่ี ต าแหน่งแถบ

ดูดกลืนสามารถค านวณไดโ้ดยใชก้ฎของฮุก ( Hooke’s Law) อะตอมสองอะตอมและพนัธะซ่ึงต่อ

ระหว่างอะตอมทั้งสองเหมือนกบัฮาร์โมนิกออสซิลเลเตอร์เชิงเด่ียว (simple harmonic oscillator) ท่ี

ประกอบดว้ยมวลสองชนิดท่ียดึกนัดว้ยสปริง สมการท่ี 2.5 แสดงความสมัพนัธร์ะหว่างเลขคล่ืน

ของการยดื (stretching frequency) มวลอะตอม และค่าคงตวัของแรง (force constant) ของพนัธะ มี

ดงัต่อไปน้ี 
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 𝜐 =
1

2𝜋
(
𝑘

𝜇
)1 2      (2.5) 

เมื่อ  𝜐  = เลขคล่ืนของการสัน่ (cm-1) 

        𝑐  = ความเร็วของแสง (cm/s) 

       𝑘  = ค่าคงตวัของแรงของพนัธะ (ไดน/์cm) 

       𝜇  = reduced mass = (mAmB)/(mA + mB) 

  mA และ mB คือมวลอะตอมของอะตอม A และ B ตามล าดบั 

ค่าคงตวัของแรงมีค่าประมาณ 5x105 ไดน์/ซม. ส าหรับพนัธะเด่ียว และเพ่ิมเป็น 2 และ 3 

เท่าส าหรับพนัธะคู่และพนัธะสามตามล าดบั  จากขา้งตน้จะเห็นว่าแต่ละต าแหน่งการดูดกลืนของ

สเปกตรัม จะเป็นไปตามคุณลกัษณะเฉพาะของโมเลกุลท่ีเป็นองคป์ระกอบ ทั้งมวลอะตอม หมู่

ฟังกช์นั หรือแมแ้ต่ลกัษณะการจดัเรียงตวัของโมเลกุล  

2.5 การแปลผลจากอนิฟราเรดสเปกตรัม 

 2.5.1 ระเบียบวธิีการจดัการอนิฟราเรดสเปกตรัม (spectrum manipulation) 

ระเบียบวิธีการจดัการอินฟราเรดสเปกตรัมคือ ขั้นตอนการปรับคุณลกัษณะอินฟราเรด

สเปกตรัมใหส้ามารถน าไปวิเคราะห์ และแปลผลได ้อินฟราเรดสเปกตรัมแต่ละสเปกตรัมอาจเกิด

ความผดิเพ้ียนอนัเน่ืองมาจากเคร่ืองอินฟราเรดสเปกตรัม จากตวัอยา่งท่ีใชใ้นการการทดลอง  หรือ

จากอุณหภูมิโดยรอบขณะท าการทดลอง ทุกตวัแปรมีผลต่อลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมทั้งหมด 

การจะแปลผลเพื่อหาอตัลกัษณ์ หรือเปรียบเทียบ สารแต่ละชนิด จึงตอ้งมีขั้นตอนการจดัการ

อินฟราเรดสเปกตรัม ซ่ึงประกอบไปดว้ยขั้นตอนดงัต่อไปน้ี 

2.5.1.1 การปรับเส้นพืน้ฐาน bBaseline correction) [25-26] 

  ต าแหน่งเสน้พ้ืนฐาน (baseline) ในอุดมคติของอินฟราเรดสเปกตรัมในรูปการดูดกลืน

แสงควรวางอยูบ่นเสน้ศนูยข์องค่าความเขม้ขน้ท่ีวดัได ้หรือในกรณีสเปกตรัม ของการสะทอ้นแสง 

ต าแหน่งเสน้พ้ืนฐานจะอยูท่ี่ค่าความเขม้ขน้เท่ากบั  100% แต่ปัญหาท่ีพบไดบ่้อยในอินฟราเรด

สเปกตรัมคือการเกิดความผนัผวนของเสน้พ้ืนฐาน ดงันั้นในขั้นตอนน้ีจึงเป็นการก าจดัส่วนน้ีของ

สเปกตรัมออกไป ซ่ึงเป็นส่วนขององคป์ระกอบความถ่ีต ่า ความผดิเพ้ียนของเสน้พ้ืนฐานของ

สเปกตรัม เกิดข้ึนได ้3 กรณี ไดแ้ก่ 
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- กรณีท่ี 1 เสน้พ้ืนฐานถกู offset ข้ึนมาจากเสน้ศนูย ์ (offset baseline) ซ่ึงการ offset 

แบบน้ีเท่ากบัว่ามีการบวกค่าคงท่ีค่าหน่ึงเขา้ไปในสเปกตรัม  ดงัแสดงไดด้งัภาพประกอบ 2-6  ค่า 

offset เกิดข้ึนไดโ้ดยหลายกรณีไดแ้ก่ ความหนาของตวัอยา่งทดลอง การสะทอ้น (reflected) และ

การดูดกลืน (absorbed) ของล าแสงอินฟราเรดท่ีทุกต าแหน่งเลขคล่ืน ปัญหาน้ีแกไ้ขไดโ้ดยการท า

ใหต้วัอยา่งสารทดลองมีขนาดบางลง ในกรณีท่ียงัท าการทดลอง แต่ในกรณีของการวิเคราะห์จาก

อินฟราเรดสเปกตรัมจะใชว้ิธีการลบค่าคงท่ีท่ีเป็นค่า offset ออก  

 
ภาพประกอบ 2-6 เสน้พ้ืนฐานถกู offset ข้ึนมาจากเสน้ศนูย ์[25] 

-  กรณีท่ี 2 เสน้พ้ืนฐาน มีค่าความชนั (slope baseline) ดงัภาพประกอบ 2-7 ซ่ึงเกิด

จากการกระจาย (scattered) ของแสงจากล าแสงอินฟราเรด (infrared beam) สามารถแกไ้ขปัญหาน้ี

โดยท า KBr pellet ข้ึนมาใหม่ หรือในกรณีท่ีมีสาเหตุมาจาก sloped baseline drift ของเคร่ืองมือ อาจ

เน่ืองมาจากความแปรปรวนของอุณหภูมิภายในเคร่ืองมือและความผนัผวนของก าลงัไฟฟ้า แกไ้ข

โดยการปรับค่าพ้ืนหลงัของเคร่ืองใหม่ (running a fresh background ) 
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ภาพประกอบ 2-7 เสน้พ้ืนฐานมีค่าความชนั [25] 

- กรณีท่ี 3 การเกิด เสน้พ้ืนฐาน โคง้ (curvature) ในเพียงบางต าแหน่งเลขคล่ืน  ดงั

แสดงในภาพประกอบ 2-8 ซ่ึงกรณีน้ีมกัเกิดจากตวัเคร่ืองอินฟราเรด 

 
ภาพประกอบ 2-8 เสน้พ้ืนฐานโคง้ [25] 

  2.5.1.2 การปรับเส้นเรียบ (Smoothing) 

  การปรับเสน้เรียบจะถกูน ามาใชใ้นกรณีท่ีค่า SNR ของอินฟราเรดสเปกตรัมมีค่านอ้ย 

ซ่ึงแสดงใหเ้ห็นว่าสญัญาณรบกวนท่ีปะปนอยูม่ีจ  านวนมากเกินไป ตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัม

ของสาร banzonitrile [25] ดงัภาพประกอบ  2-9 จะสงัเกตเห็นไดว้่าในภาพบนซ่ึงเป็นอินฟราเรด

สเปกตรัมท่ีผา่นการปรับเสน้เรียบแลว้ จะเห็นต าแหน่งแถบดูดกลืนท่ีความถ่ี 1599 cm-1 ไดช้ดัเจน

กว่าอินฟราเรดสเปกตรัมภาพล่างซ่ึงยงัไม่มีการปรับเสน้เรียบแต่อยา่งใด 
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ภาพประกอบ 2-9 การเปรียบเทียบสเปกตรัมของสารท่ีผา่นและไม่ผา่นการปรับเสน้เรียบ [25] 

  การปรับเสน้เรียบ จะก าจดัสญัญาณรบกวนท่ีเกิดข้ึน โดยจะท าหนา้ท่ี เป็นตวักรอง

สญัญาณความถ่ีต ่า (low-pass filter) ซ่ึงจะกรองเอาองคป์ระกอบสญัญาณความถ่ีสูงออกไป ในท่ีน้ีก็

คือสญัญาณรบกวน โดยท่ีไม่ท าใหคุ้ณลกัษณะส าคญัของสเปกตรัมสูญหายไป  [26] เทคนิค ท่ีใชใ้น

การปรับเสน้เรียบส าหรับอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีนิยมใชก้นัอยา่งแพร่หลายไดแ้ก่ ตวักรองของซา

วิสก้ี-โกเลย ์(Savitzky-Golay filter) และวิธีการแปลงเวฟเลต็ (wavelet transform)  

  2.5.1.3 อนุพนัธ์สเปกตรัม (spectral derivatives) 

  อนุพนัธส์เปกตรัมใชส้ าหรับการวิเคราะห์หาต าแหน่งพีค และการก าจดัเสน้พ้ืนฐาน

ของสเปกตรัม โดยเฉพาะในกรณีท่ีอินฟราเรดสเปกตรัมมีต าแหน่งของพีคท่ีซอ้นทบักนั จากสมการ

ทางคณิตศาสตร์พบว่า เมื่ออินฟราเรดสเปกตรัมผา่นการ ท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึง (1st derivative) จะ

ท าให้ จุดพีค ของอินฟราเรดสเปกตรัมมี ค่าเท่ากบั 0 วิธีการดงักล่าวเรียกว่า zero-crossing first 

derivatives ซ่ึงสามารถน าไปใชใ้นการแปล ผลเชิงปริมาณไดอี้กดว้ย นอกจากนั้นพบว่า อนุพนัธ์

อนัดบัสอง (2nd derivative) และอนุพนัธอ์นัดบัสูงข้ึนไป ก็สามารถน ามาใชใ้นการหาต าแหน่งพีคได้

เช่นกนั  

 2.5.1.4 การปรับขนาดสัญญาณบรรทัดฐาน (Normalization) 

 Normalization คือการปรับรูปแบบสญัญาณใหอ้ยูภ่ายในบรรทดัฐานเดียวกนั เพ่ือ

ช่วยลคความซ ้าซอ้นของขอ้มลู โดยการท า normalization ในทาง อินฟราเรดสเปกตรัม เป็นไป

เพื่อใหง่้ายต่อการเปรียบเทียบลกัษณะโครงสร้าง ต าแหน่งการเกิดพีค และขนาดของการดูดกลืน
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แสง ซ่ึงจะส่งผลต่อการแปลผลอินฟราเรดสเ ปกตรัมในเชิงปริมาณดว้ย การปรับขนาดของ

อินฟราเรดสเปกตรัมโดยมากจะถกูปรับใหอ้ยูใ่นช่วง 0-1 absorbance unit  

2.5.2 เทคนิคที่ใช้ในการแปลผล  

2.5.2.1 การแปลงเวฟเลต็ (wavelet transform) 

การแปลงเวฟเลต็เหมาะส าหรับขอ้มลูท่ีมีความซบัซอ้น มีจ  านวนมาก และมีส่วนท่ีเกิด

การซอ้นทบักนัของขอ้มลู โดยมีพ้ืนฐานมาจากการแปลงฟเูรียร์ การแปลงเวฟเลต็ของสญัญาณจะอยู่

ในรูปของการรวมสญัญาณองคป์ระกอบความถ่ีต ่า (approximated version) และองคป์ระกอบ

ความถ่ีสูง (detailed version) ในระดบัต่างๆ โดยจะมีค่าสมัประสิทธเ์วฟเลต็เป็นค่า น ้ าหนกัของ

องคป์ระกอบความถ่ีแต่ละระดบั  การวิเคราะห์สญัญาณโดยใชก้ารแปลงเวฟเลต็จะน าสญัญาณเวฟ

เลต็ท่ีมีโครงสร้างแบบเดียวกนัมาใชส้ าหรับการอธิบาย ฟังกช์นัท่ีเป็นฟังกช์นัตน้ก  าเนิดเรียกว่าเวฟ

เลต็แม่ (mother wavelet) โดยท่ีเวฟเลต็แต่ละอนัในกลุ่มจะเกิดจากการปรับสเกล (scale ; a) เป็นค่าท่ี

แสดงถึงการยดืหดของเวฟเลต็แม่ ส่วนการเล่ือนต าแหน่ง (translation or shifting ; b) จะเป็นการ

แสดงต าแหน่งบนแกนเวลา [27] เขียนสมการของเวฟเลต็ไดด้งัสมการท่ี 2.6 

  Ψ𝑎 ,𝑏 𝑡 =
1

 𝑎
Ψ(

𝑡−𝑏

𝑎
)    (2.6) 

เมือ่  Ψ(𝑡)    = ฟังกช์นัของเวฟเลต็แม่ท่ีมีการปรับสเกล 

                               𝑎         = พารามิเตอร์ของการปรับสเกล (Scaling) 

                               𝑏         = พารามิเตอร์ของการเล่ือนต าแหน่ง (Shifting) 

รูปแบบการแปลงเวฟเลต็แบ่งไดเ้ป็นสองแบบ คือ การแปลงเวฟเลต็แบบต่อเน่ือง 

(continuous wavelet transform) และการแปลงเวฟเลต็แบบเต็มหน่วย (discrete wavelet transform) 

ซ่ึงการแปลงเวฟเลต็แบบเต็มหน่วยจะมีความแม่นย  าทางดา้นเวลาและความถ่ี แต่กระบวนการตอ้ง

ใชเ้วลาในการวิเคราะห์มาก และขอ้มลูท่ีไดมี้ความซบัซอ้นเกินความจ าเป็น จากส่วนน้ีการแปลงเวฟ

เลต็แบบเต็มหน่วยจึงถกูพฒันาข้ึน การแปลงเวฟเลต็แบบเต็มหน่วยคือการปรับสเกลและเล่ือน

ต าแหน่งของช่วงแบบไม่ต่อเน่ืองกนั  
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ในการศึกษาองคป์ระกอบทางเคมี มีการใชก้ารแปลงเวฟเลต็ส าหรับการระบุลกัษณ ะ

ส าคญัของสารประกอบ เน่ืองจากสามารถแทนท่ีโดเมนเวลาดว้ยโดเมนอ่ืนๆ เช่น ความยาวคล่ืน 

(wavelength)  ดงันั้นจึงมีการศึกษาใชก้ารแปลงเวฟเลต็ส าหรับอินฟราเรดสเปกโทรสโกปี เพ่ือระบุ

ต าแหน่งและลกัษณะของแถบดูดกลืนของหมู่ฟังกช์นัต่างๆ จากลกัษณะสเปกตรัม โดยจาก

การศึกษาของ Bos และ Vrielink [28] พบว่าการแปลงเวฟเลต็โดยใชค้ล่ืนเวฟเลต็แบบ  Daubechies 

wavelet functions จะใหผ้ลท่ีมีประสิทธิภาพสูงสุด เน่ืองจากลกัษณะของคล่ืนเวฟเลต็แบบ 

Daubechies จะมีลกัษณะโครงสร้างคลา้ยกบัลกัษณะของอินฟราเรดสเปกตรัมมากท่ีสุด  

2.5.2.2 วธิีการวเิคราะห์สัญญาณแบบหลายระดับความละเอยีด 

การวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด (multiresolution analysis) เป็น

อีกหน่ึงวิธีการท่ีใชรู้ปแบบการวิเคราะห์ความถ่ี โดย จะแบ่ง ลกัษณะสญัญาณออกเป็น 2 

องคป์ระกอบ ไดแ้ก่สญัญาณองคป์ระกอบความถ่ีสูง เรียกว่า “detail, D” และสญัญาณองคป์ระกอบ

ต ่า เรียกว่า “approximation, A” ซ่ึงเป็นการน าสญัญาณท่ีไดจ้ากการปรับสเกล a ซ่ึงมี b หลายๆ  

ต าแหน่งมารวมกนั เกิดเป็นสญัญาณระดบัความ ละเอียดท่ีเลือกไว ้และเม่ือน าสญัญาณทั้งหมดมา

รวมกนัแลว้จะท าใหไ้ดส้ญัญาณตน้แบบดั้งเดิมคืนมา [29-30]  

2.5.2.3 ตวักรองของซาวสิกี-้โกเลย์ (Savitzky-Golay filter) [31] 

ตวักรองของซาวิสก้ี- โกเลยเ์ป็นเคร่ือง มือท่ีมีประสิทธิภาพในการ ก าจดัสญัญาณ

รบกวนอีกวิธีหน่ึง  โดยมีพ้ืนฐานมีจากระเบียบวิธีก  าลงัสองนอ้ยสุด (least square method) และมี

ขั้นตอนในการท างานคลา้ยคลึงกบัตวักรองเฉล่ียเคล่ือนท่ีซ่ึงเป็นการค านวณหาค่าเฉล่ียจากผลรวม

ของทุกต าแหน่งท่ีอยูใ่นช่วงหนา้ต่างท่ีพิจารณา แลว้แทนท่ีดว้ยค่าเพียงค่าเดียว ท าใหว้ิธีตวักรอง

เฉล่ียมีแนวโนม้ในการกรองเอาส่วนท่ีเป็นคุณลกัษณะส าคญัของขอ้มลูออกไป ตวักร องของซา

วิสก้ี-โกเลยถ์กูเรียกอีกอยา่งว่า หนา้ต่างตวักรองเฉล่ียเคล่ือนท่ี (moving window averaging) [32] 

โดยต าแหน่งการพิจารณา (𝑖) จะมีค่าท่ีต  าแหน่งการพิจารณาเท่ากบั  𝑓𝑖 ≡ 𝑓(𝑡𝑖) เมื่อ 𝑡𝑖 =

𝑡0 + ∆𝑖  โดยท่ี 𝑖  = …-2, -1, 0, 1, 2,… ดงันั้นสมการท่ีไดจ้าก ตวักรองซาวิสก้ี- โกเลย์สามารถ

ค านวณไดจ้ากสมการท่ี 2.7 
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𝑔𝑖 =   𝑐𝑛
𝑛𝑅
𝑛=−𝑛𝐿

𝑓𝑖+𝑛     (2.7) 

เมือ่  𝑖  = ต าแหน่งเลขคล่ืนท่ีตอ้งการพิจารณา 

 𝑔𝑖   = ค่าแทนท่ีต าแหน่งพิจารณาจากการค านวณโดยวิธีการซาวิสก้ี-โกเลย ์

                            𝑛L  = จ านวนต าแหน่งถดัไปทางซา้ยจากต าแหน่งท่ีพิจารณา 

                           𝑛𝑅  = จ านวนต าแหน่งถดัไปทางขวาจากต าแหน่งท่ีพิจารณา 

                           𝑓𝑖+𝑛  = พารามิเตอร์ของการเล่ือนต าแหน่ง (Shifting) 

                            𝑐𝑛  = ค่าคงท่ี (𝑐𝑛 =  1 (𝑛𝐿 + 𝑛𝑅 + 1))  

 

นอกจากนั้นวิธีการของตวักรองของซาวิสก้ี- โกเลยจ์  าเป็นตอ้งก าหนด อนัดบัของพหุ

นาม (polynomial order) ในแต่ละช่วงหนา้ต่างท่ีใชว้ิเคราะห์ ซ่ึงค่าพหุนามน้ีจะใชส้ าหรับการปรับ

เสน้เรียบของสเปกตรัม และมีการก าหนดขนาดหนา้ต่างของการวิเคราะห์ (window size) อีกดว้ย ถา้

ขนาดของหนา้ต่างท่ีใชว้ิเคราะห์ยิง่กวา้ง และอนัดบัพหุนามต ่ามากเท่าไหร่ ระดบัความเรียบของ

ขอ้มลูจะยิง่มากข้ึน ดงัแสดงในภาพประกอบ 2-10 
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(a) 

 
(b) 

 

ภาพประกอบ 2-10 (a) ลกัษณะสญัญาณก่อนผา่นตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์(b) ลกัษณะสญัญาณหลงั

ผา่นตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์ท่ีมีจ  านวนต าแหน่งในการพิจารณาเท่ากบั 65 ต าแหน่ง และมีอนัดบั

ของพหุนาม 2, 4 และ 6 ตามล าดบั [31] 

จากภาพประกอบ 2-10 พบว่ายิง่อนัดบัของพหุนามมาก การลดทอนสญัญาณก็จะ

เกิดข้ึนนอ้ย แต่ประสิทธิภาพในการปรับเสน้เรียบของสญัญาณก็มีนอ้ยลงเช่นกนั 
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2.5.2.4 การหาอนุพนัธ์ (derivative) 

สมการในการหาอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึงของสเปกตรัมเป็นอตัราการเปล่ียนแปลงของค่า

การดูดกลืนแสง (absorbance) เทียบกบัการเปล่ียนแปลงของความยาวคล่ืน (wavelength) [33] ซ่ึง

เป็นไปตามสมการท่ี 2.8 

 

 
𝑑𝐴

𝑑𝜐
=

(𝐴𝜐+Δ𝜐−𝐴𝜐 )

Δ𝜐
    (2.8) 

 

เมื่อ 𝐴  = Absorbance 

 𝜐  = wavenumber (cm-1) 

 

 จากสมการ ท่ี 2.8 จะพบว่าค่า คงท่ีต่างๆในสเปกตรัม นั้น เม่ือผา่นการท าอนุพนัธ์

แลว้จะใหค่้าเท่ากบั 0 ซ่ึงเป็นไปตามสมการทางคณิตศาสตร์ ดงันั้นการหาอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึงจึงมี

ประสิทธิภาพในการก าจดัออฟเซต นอกจากนั้นจากการศึกษาบทความวิจยัท่ีผา่นมาพบว่ามีการใช้

การหาความสมัพนัธแ์บบเสน้ตรงจากอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึงส าหรับการวิเคราะห์ผลเชิงปริมาณ

ส าหรับสารผสม  [17], [19] นอกจากนั้น อนุพนัธอ์นัดบัสอง มีประสิทธิภาพมากในการ จ าแนก

ต าแหน่งแถบดูดกลืนแสงท่ีเกิดการซอ้นทบักนั (overlapped peaks) [4-5], [33] ซ่ึงจะถกูน าไปใชใ้น

ขั้นตอน การวิเคราะห์เชิงคุณภาพ  ลกัษณะของสเปกตรัมท่ีผา่นอนุพนัธอ์นัดบัต่างๆ แสดงดงั

ภาพประกอบ 2-11 หลงัจากสเปกตรัมผา่นการแปลงอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึงเรียบร้อยแลว้ ต าแหน่งแถบ

ดูดกลืนของสเปกตรัมตั้งตน้จะตดัผา่นศนูยบ์นเสน้ของความยาวคล่ืน และจะปรากฏต าแหน่ง แถบ

ดูดกลืนใหม่ทั้งดา้นแกนบวกและลบของแกนความยาวคล่ืน ซ่ึงต าแหน่งแถบดูดกลืน ใหม่ท่ีเกิดข้ึน 

เดิมก็คือต าแหน่งท่ีมีค่าความชนันอ้ยท่ีสุดของสเปกตรัมเดิมนัน่เอง  
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ภาพประกอบ 2-11 ลกัษณะสเปกตรัมหลงัการแปลงอนุพนัธอ์นัดบัต่างๆ [33] 

 2.5.3 การแปลผลเชิงคุณภาพ 

การประเมินผลเชิงคุณภาพเป็นการแปลความหมายของอินฟราเรดสเปกตรัม ในรูป

ของการระบุต าแหน่ง พีคส าคญัของน่ิวชนิดต่างๆ ปัญหาท่ีพบในการแปลผลเชิงคุณภาพคือ

อินฟราเรดสเปกตรัมมี ต าแหน่งพีค ซอ้นทบักนัซ่ึงมกัจะเกิดในสเปกตรัมของน่ิวชนิดผสม ซ่ึงน่ิว

ชนิดผสมอาจเกิดข้ึนจากน่ิวสองชนิดหรือมากกว่านั้น และไม่ว่าจะประกอบดว้ยน่ิวก่ีชนิด ต าแหน่ง

พีคส าคญั ของน่ิวแต่ละชนิดจะ แสดงใหเ้ห็น ในอินฟราเรดสเ ปกตรัม  โดยน่ิวแต่ละชนิดก็จะมี

ต าแหน่งพีคท่ีแตกต่างกนัออกไปตามหมู่ฟังกช์นัท่ีเป็นองคป์ระกอบดงัน้ี [34] 

2.5.3.1 นิ่วที่มแีคลเซียมเป็นองค์ประกอบหลกั (calcium stone) 

2.5.3.1.1 น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต (calcium oxalate monohydrate, 

Whewellite) มีโครงสร้างทางเคมีคือ Ca2C2O4*H2O ดงัภาพประกอบ 2-12 

 
ภาพประกอบ 2-12 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต โมโนไฮเดรต  
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จากโครงสร้างของโมเลกุลพบว่าประกอบดว้ยพนัธะของ C-C หน่ึงต าแหน่ง พนัธะ 

C=O สองต าแหน่ง ในส่วนของโมเลกุลของน ้ าก็ประกอบดว้ยพนัธะ OH สองต าแหน่ง จากพนัธะท่ี

กล่าวมาขา้งตน้นั้น จะไดล้กัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมดงัภาพประกอบ 2-13  

 

ภาพประกอบ 2-13 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต โมโนไฮเดรต  

จากภาพประกอบ 2-13 ต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตมีดงัน้ี 

(A)  ท่ีความถ่ี 3477 – 3059 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ  O-H ของโมเลกุล
ของน ้ า 

(B) ท่ีความถ่ี 1620 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่แบบสมมาตรของพนัธะ C=O ซ่ึงจะมี
ไหล่ของพีคท่ีความถ่ี 1646 cm-1 แสดงอยูด่ว้ย 

(C) ท่ีความถ่ี 1315 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่แบบสมมาตรของพนัธะ C=O ซ่ึงเป็น
ต าแหน่งพีค ส าคญัท่ีจะบ่งบอกว่ามีน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตประกอบอยู่
ดว้ย ในน่ิวชนิดท่ีเป็นน่ิวผสม 

(D) ท่ีความถ่ี 886 และ 950 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ตามแบบแผนของพนัธะ O-H  
(E) ท่ีความถ่ี 780 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ  C=O ท่ีมีความผดิปกติของ

การจดัเรียงอะตอม  ต าแหน่งพีค น้ีเป็นต าแหน่งพีค ท่ีบอกความแตกต่างระหว่างน่ิวชนิด
แคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 

(F) พีคท่ีความถ่ี 597 และ 660 cm-1แสดงต าแหน่งพีค ท่ีเกิดจากการสัน่ตามแบบแผนของพนัธะ  
OH  

(G) พีคท่ีความถ่ี 518 cm-1 เป็นต าแหน่งพีคท่ีเกิดในน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ดว้ย
เช่นกนั จึงตอ้งใชค้วามเขม้ของการดูดกลืนแสงอินฟราเรดในการตดัสินใจ 
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 2.5.3.1.2 น่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต  (Calcium oxalate dehydrate, Weddelite) 

มีโครงสร้างทางเคมีคือ CaC2O4*2H2O มีลกัษณะดงัภาพประกอบ 2-14 

 
ภาพประกอบ 2-14โครงสร้างทางเคมีของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต ไดไฮเดรต  

น่ิวแคลเซียมออกซาเลต ไดไฮเดรตต่างจากน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต

ตรงท่ีประกอบดว้ยโมเลกุลของน ้ าจ  านวน 2 โมเลกุลเท่านั้น พนัธะต่างๆภายในโมเลกุลจะคลา้ยกบั

น่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตเป็นอยา่งมาก จากพนัธะท่ีกล่าวมาขา้งตน้นั้น จะได้

ลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมดงัภาพประกอบ 2-15 

 

ภาพประกอบ 2-15 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต ไดไฮเดรต  

จากภาพประกอบ 2-15 แต่ละต าแหน่งพีคท่ีเกิดการดูดกลืนแสงของน่ิวแคลเซียมออก

ซาเลตไดไฮเดรตมีดงัน้ี 

(A) ท่ีความถ่ี 3476 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ  O-H ของโมเลกุลของน ้ า
แบบผลึก 

(B) ท่ีความถ่ี 1646 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่แบบสมมาตรของพนัธะ C=O  
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(C) ท่ีความถ่ี 1326 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่แบบสมมาตรของพนัธะ C=O ซ่ึงเป็น
ต าแหน่งพีคส าคญัท่ีจะบ่งบอกว่ามีน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตประกอบอยูด่ว้ย 
ในน่ิวชนิดท่ีเป็นน่ิวผสม 

(D) ท่ีความถ่ี 915 cm-1 แสดงต าแหน่งพีค ท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ  O-H และยงัเป็นส่วนท่ี
แสดงความแตกต่างกบัน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต 

(E) ทีความถ่ี 777 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ  C=O ท่ีมีความผดิปกติของ
การจดัเรียงอะตอม  ต าแหน่งพีค น้ีเป็นต าแหน่งพีค ท่ีบอกความแตกต่างระหว่างน่ิวชนิด
แคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 

(F) ท่ีความถ่ี 610 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ตามแบบแผนของพนัธะ O-H  
(G) ท่ีความถ่ี 518 cm-1 เป็นต าแหน่งพีคท่ีเกิดในน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลต โมโนไฮเดรตดว้ย

เช่นกนั จึงตอ้งใชค้วามเขม้ของการดูดกลืนแสงอินฟราเรดในการตดัสินใจ 

 2.5.3.1.3 น่ิวแคลเซียมฟอสเฟตหรือน่ิวอะพาไทท์  (Calcium phosphate, Carbonate 

Apatite) มีโครงสร้างทางเคมีคือ Ca10(PO4)2(CO3)6(OH)2  

 น่ิวแคลเซียมฟอสเฟต จะพบลกัษณะเด่นจาก กลุ่ม  (PO4)
3- ซ่ึงเป็นแกนกลางของ

โมเลกุล มีไอออนลบอิสระจากออกซิเจนทั้งหมด 3 ไอออน ไอออนเหล่าน้ีจะไปจบักบัไอออนบวก

ของแคลเซียมซ่ึงมีไอออนบวกอิสระสองไอออนต่อหน่ึงโมเลกุล โมเลกุลของคาร์บอเนตอะพาไทท์

นั้น สามารถบรรจุหมู่ OH อยูภ่ายในโครงสร้างของผลึ กแลตติกไดจ้  านวนมาก จากลกัษณะของ

พนัธะ ต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมฟอสเฟตมีลกัษณะดงัภาพประกอบ 2-16 

 

ภาพประกอบ 2-16 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแคลเซียมฟอสเฟต  
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(A) ต าแหน่งพีคท่ีความถ่ี 3404 และต าแหน่งพีคท่ีความถ่ี  1623 cm-1 เป็นผลมาจากการบรรจุหมู่ 
OH อยูภ่ายในโครงสร้างของผลึกแลกติค 

(B) ต าแหน่งพีคท่ีความถ่ี 1449, 1415 และ 873 cm-1 เป็นผลมาจากหมู่ฟังกช์นั CO3  
(C) ต าแหน่งพีคท่ีเห็นอยา่งเด่นชดัคือต าแหน่งพีคท่ีความถ่ี 1035 cm-1 ซ่ึงเกิดจากการสัน่ของหมู่

ฟอสเฟส และอีกหน่ึงต าแหน่งคือ 602 และ 566 cm-1 

 2.5.3.1.4 น่ิวแคลเซียมโมโนไฮโดรเจนฟอสเฟสหรือน่ิวบรูไชท์  (Calcium 

monohydrogenphosphate dihydrate, Brushite) มีโครงสร้างทางเคมีคือ CaHPO4 * 2H2O มีลกัษณะ

ดงัภาพประกอบ 2-17 

 
ภาพประกอบ 2-17 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวบรูไชท ์ 

 จากลกัษณะโครงสร้างทางเคมี ต  าแหน่งพีคท่ีปรากฏของน่ิวบรูไชทส์ามารถแสดงได้

ดงัภาพประกอบ 2-18 

 

ภาพประกอบ 2-18 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวบรูไชท ์ 

(A) ต าแหน่งความถ่ี 3540 และ 3488 cm-1 เป็นผลจากการสัน่ของหมู่ OH 
(B) ต าแหน่งความถ่ี 1649 cm-1 เป็นผลจากการสัน่ของพนัธะ O-H ของน ้ า 
(C) บริเวณแถบดูดกลืนความถ่ี 1000 cm-1 เป็นผลมาจากการสัน่ของพนัธะ HPO4 ซ่ึงท าใหเ้กิด

เป็นต าแหน่งพีค 4 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ 985, 1059, 1133 และ 1211 cm-1  
(D) ต าแหน่งความถ่ี 578 และ 527 cm-1 เกิดจากการสัน่ของหมู่ฟอสเฟส 
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 2.5.3.2 นิ่วแมกนีเซียม แอมโมเนียมฟอสเฟต (Magnesium Ammonium phosphate 

Stone) หรือนิ่วสตรูไวต์ (Struvite) มีโครงสร้างทางเคมีคือ MgNH4PO4*6H2O ดงัภาพประกอบ 2-

19 

 
ภาพประกอบ 2-19 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวสตรูไวต ์ 

จากลกัษณะโครงสร้างทางเคมี ต าแหน่งพีคท่ีปรากฏของน่ิวสตรูไวตส์ามารถแสดงได้

ดงัภาพประกอบ 2-20 

 

ภาพประกอบ 2-20 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวสตรูไวต ์ 

จากอินฟราเรดสเปกตรัมพบว่าต าแหน่งพีคท่ีใชต้ดัสินว่าเป็นน่ิวสตรูไวทมี์ดงัน้ี 

(A) ต าแหน่งพีค  3430 และ 3266 cm-1 แสดงต าแหน่งพีค ท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ  O-H และ
พนัธะ NH 

(B) ต าแหน่งพีค 2360 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ O-H 
(C) ต าแหน่งพีค1634 cm-1  แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ OH ของน ้ า 
(D) ต าแหน่งพีค  1467 และ 1435 cm-1  แสดงต าแหน่งพีค ท่ีเกิดจากการสัน่ของแอมโมเนียม 

ไอออน 
(E) ท่ีความถ่ี 1005 cm-1  แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของกลุ่มพนัธะฟอสเฟต 
(F) ท่ีความถ่ี 572 cm-1  แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของกลุ่มพนัธะฟอสเฟต 
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2.5.3.3 นิ่วยูริก (Uric acid Stone) มีโครงสร้างทางเคมีคือ C5H4N4O3 มีลกัษณะดงั

ภาพประกอบ 2-21 

 

ภาพประกอบ 2-21 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวยริูก  

โครงสร้างของน่ิวยริูกจะพบพนัธะของ C=C หน่ึงต าแหน่ง พนัธะ  C-C หน่ึงต าแหน่ง 

และหมู่เอไมล ์ (HNCONH) 2 ต าแหน่ง  ลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวยริูกแสดงไดด้งั

ภาพประกอบ 2-22 

 

ภาพประกอบ 2-22 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวยริูก  

จากอินฟราเรดสเปกตรัมพบว่าต าแหน่งพีคท่ีใชต้ดัสินว่าเป็นน่ิวยริูกดงัน้ี 

(A) ท่ีความถ่ี 3440 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ O-H 
(B) ความถ่ี 3005 cm-1 แสดงต าแหน่งพีค ท่ีเกิดจากการสัน่ร่วมกนัของพนัธะ N-H, C-N-H และ 

C-H 
(C) ท่ีความถ่ี 1675 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ C=O 
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(D) บริเวณช่วงความถ่ี 500 – 800 cm-1 เป็นบริเวณท่ีเห็น ต าแหน่งพีค ท่ีเกิดจากการสัน่ของกลุ่ม
โมเลกุลท่ีมีลกัษณะการจบัตวัเป็นวงแหวนแบบอะโรแมติก ของหมู่ C-H-N, C=O-N-H 

2.5.3.4 นิ่วซิสทีน (Cystine) มีโครงสร้างทางเคมีคือ C3H7ON2S มีลกัษณะดงั

ภาพประกอบ 2-23 

 
ภาพประกอบ 2-23 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวซิสทีน  

 โครงสร้างของน่ิวซิสทีนจะพบพนัธะท่ีโดดเด่นคือพนัธะ S-S นอกจากนั้นก็

ประกอบดว้ยพนัธะ COOH หน่ึงต าแหน่ง (C=O กบั OH) และพนัธะ C-H 2 ต าแหน่ง  ลกัษณะ

อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวซิสทีนแสดงไดด้งัภาพประกอบ 2-24 

 

ภาพประกอบ 2-24 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวซิสทีน  

 ต าแหน่งพีคท่ีปรากฏบนแถบดูดกลืนความถ่ีของน่ิวซิสทีนมีดงัน้ี 

(A) ความถ่ี 3454 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ร่วมกนัของพนัธะ O-H และ N-H 

(B) ความถ่ี 2587 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ S-H 
(C) ความถ่ี 1623 และ 1586 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่แบบไม่สมมาตรของพนัธะ 

C=O 
(D) ความถ่ี 452 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ S-S 
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2.5.3.5 นิ่วแซนทีน (Xanthine) มีโครงสร้างทางเคมีคือ C5H4N4O2 สามารถแสดงได้

ดงัภาพประกอบ 2-25 

 
ภาพประกอบ 2-25 โครงสร้างทางเคมีของน่ิวแซนทีน  

โครงสร้างของน่ิวแซนทีนจะพบพนัธะของเอไมด ์ 1 ต าแหน่ง พนัธะ C=C หน่ึง

ต าแหน่งน า ดงันั้นลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมจะปรากฏแถบดูดกลืนความถ่ีดงัภาพประกอบ 2-26 

 
ภาพประกอบ 2-26 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแซนทีน  

(A) แถบความถ่ีท่ีมากท่ีสุดอยูบ่ริเวณ 3444 cm-1 ซ่ึงเป็นแถบความถ่ีท่ีเกิดมาจากการสัน่ของ
พนัธะ OH 

(B) บริเวณช่วงความถ่ี 3000 cm-1 เป็นบริเวณท่ีเห็นต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของกลุ่มโมเลกุล
ท่ีเกิดการซอ้นทบักนัของหมู่พนัธะ O-H, N-H, C-N-H และ C-H 

(C) ความถ่ี 1702 และ 1662 cm-1 แสดงต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่แบบไม่สมมาตรของพนัธะ 
C=O 

 (D) บริเวณช่วงความถ่ี 1300 – 1100 cm-1 เป็นบริเวณท่ีเห็นต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของกลุ่ม
โมเลกุลท่ีเกิดการซอ้นทบักนัของหมู่พนัธะ C-N-H, C=O-N-H 

 (E) บริเวณช่วงความถ่ี 1000 – 800 cm-1 เป็นบริเวณท่ีเห็นต าแหน่งพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของกลุ่ม
โมเลกุลท่ีเกิดการซอ้นทบักนัของหมู่พนัธะ C-N-H, C=O-N-H 
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 2.5.4 การแปลผลเชิงปริมาณ 

 การแปลผลเชิงปริมาณจะถกูน ามาใชใ้นกรณีท่ีเป็นน่ิวชนิดผสม เพ่ือระบุปริมาณของน่ิวแต่

ละชนิดท่ีเป็นส่วนประกอบของกอ้นน่ิวท่ีน ามาวิเคราะห์ โดยพบว่าแปลผลเชิงปริมาณของ น่ิวผสม

ชนิดแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตนั้นยากมาก เน่ืองจาก

ผลการซอ้นทบักนัของพีค และรูปแบบของต าแหน่งการเกิดพีคนั้นใกลเ้คียงกนัมาก นอกจากนั้น

แลว้น่ิวผสมชนิดน้ีเป็นน่ิวท่ีพบมากท่ีสุดอีกดว้ย จากงานวิจยัท่ีผา่นมาพบว่าเทคนิคท่ีมีประสิทธิภาพ

ในการวิเคราะห์ส่วนทบัซอ้นคือ วิธีการหาอนุพนัธ ์ ซ่ึงต่อมามีการพฒันาใหส้ามารถน าไปแปลผล

เชิงปริมาณส าหรับสารผสม เรียกว่าวิธี zero-crossing-point first-derivative [17] 

 จากบทความ [17] พบว่าเม่ือน าอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวผสมชนิดแคลเซียมออกซาเลต

โมโนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตท่ีท าการสงัเคราะห์ข้ึน  ในอตัราส่วนประกอบ

ระหว่าง 0-100 เปอร์เซ็นมาผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึง  พบว่าค่าความเขม้ขน้ท่ีไดจ้ากต าแหน่ง

ความถ่ี 1324 cm-1 สามารถบอกอตัราส่วนประกอบของน่ิวผสมชนิดน้ีได ้ตามสมการท่ี 2.9 

𝐼1324 𝑐𝑚−1   𝑎𝑟𝑏𝑖𝑡𝑟𝑎𝑟𝑦 𝑢𝑛𝑖𝑡𝑠 =  𝑓(%𝐶𝑂𝑀) (2.9) 

 และผลการทดลองจากสมการท่ี 2.9 สามารถน ามาสร้าง เสน้โคง้มาตรฐานเปรียบเทียบ 

(calibration curve) ส าหรับการบอกปริมาณของส่วนประกอบของน่ิวทั้งสอง ชนิดได้ ดงัแสดงใน

ภาพประกอบ 2-27  

 
ภาพประกอบ 2-27 เสน้โคง้มาตรฐานเปรียบเทียบ [17] 
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 จากเสน้โคง้มาตรฐานเปรียบเทียบจะเห็นว่าเป็นกราฟบอกปริมาณส่วนผสมในรูปแบบของ 

%COM หรือปริมาณของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต ซ่ึงหากค่าความเขม้ขน้มีค่านอ้ยกว่า 

-0.032 หรือมีค่ามากกว่า 0 แสดงว่าน่ิวกอ้นนั้นเป็นน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตและน่ิว

แคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตชนิดเด่ียว ตามล าดบั 

 2.5.5 ตวัช้ีวดัประสิทธิภาพ (performance indicator) 

  2.5.5.1 Signal-to-Noise Ratio (SNR) [25]  

  การทดสอบคุณภาพของอินฟราเรดสเปกตรัม โดยทัว่ไปแลว้จะเป็นการวดัค่า SNR 

ของพีค หรือเรียกว่าการวดัค่า SNR ในช่วงสั้น (SNR for short) ดงัสมการ 2.9  

𝑆𝑁𝑅 = 𝑠𝑖𝑔𝑛𝑎𝑙/𝑛𝑜𝑖𝑠𝑒      (2.9) 

 เมื่อ  𝑆𝑁𝑅 =  Signal to noise ratio 

 วิธีการคือการหาอตัราส่วนระหว่างขนาดของพีค (size of a peak) ต่อขนาดของขนาดของ

สญัญาณรบกวน (peak-to-peak, PPN) ในหน่วยของ absorbance unit ลกัษณะการค านวณค่า SNR 

ของอินฟราเรดสเปกตรัมสามารถแสดงไดด้งัภาพประกอบ 2-28 

 
ภาพประกอบ 2-28 ลกัษณะการค านวณค่า SNR ส าหรับอินฟราเรดสเปกตรัม [25] 
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  2.5.5.2 Standard Error of Performance (SEP) [35] 

  SEP เป็นค่าเบ่ียงเบนมาตรฐานของค่าความแตกต่างระหว่างค่าท่ีวดัไดก้บัค่าอา้งอิง 

การค านวณเป็นไปตามสมการ 2.9 ซ่ึงถา้ค่า SEP มีค่านอ้ยๆ แสดงว่าค่าท่ีวดัไดก้บัค่าท่ีอา้งอิงมีค่าท่ี

ใกลเ้คียงกนัมาก 

𝑆𝐸𝑃 = (
  𝑌−𝑌  2

𝑁
)

1
2     (2.9) 

 เมื่อ    𝑌 = ค่าอา้งอิง  

   𝑌  = ค่าท่ีวดัได ้ 

   𝑁 = จ านวนของตวัอยา่งทั้งหมด  

    



บทที่ 3  

การทดลอง 

3.1 อนิฟราเรดสเปกตรัมของนิ่วในทางเดินปัสสาวะที่น ามาทดลอง 

 อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวในทางเดินปัสสาวะท่ีน ามาทดลองน ามาจากการบนัทึกผลใน

โปรแกรม EZ OMNIC (NICODOM®) จากฐานขอ้มลูของโรงพยาบาล เชียงใหม่  ปี พ.ศ. 2544 

โปรแกรม EZ OMNIC เป็นโปรแกรมท่ีแพทยเ์ฉพาะทางใชช่้วยในการแปลผล โปรแกรมสามารถ

ค านวณหาต าแหน่งแถบดูดกลืนความถ่ีของสเปกตรัม แต่ไม่สามารถตดัสินใจไดว้่าเป็นน่ิวชนิดใด 

ขอ้มลูอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีน าใชอ้ยูใ่นรูปแบบความสมัพนัธร์ะหว่างการดูดกลืนแสงกบัต าแหน่ ง

เลขคล่ืน ตวัอยา่งของอินฟราเรดสเปกตรัมสามารถแสดงไดด้งัภาพประกอบ 3-1 

 

ภาพประกอบ 3-1 หนา้ต่างแสดงตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมจากโปรแกรม EZ OMNIC  

 3.1.1 สมมุตฐิาน 

   ขอ้มลูอินฟราเรดท่ีไดรั้บมาเป็นตวัอยา่งของน่ิวท่ีเกิดข้ึนเองตามธรรมชาติ จึงมีความ

เป็นไปไดว้่ากอ้นน่ิวไม่ไดป้ระกอบดว้ยหมู่ฟังกช์นัท่ีเป็นส่วนประกอบของน่ิวชนิดใดชนิดหน่ึง

เพียงชนิดเดียว แต่จะมีหมู่ฟังกช์นัท่ีเป็นส่วนประกอบของน่ิวชนิดอ่ืน หรือเป็นองคป์ระกอบไม่

ทราบชนิด (unknown) ปะปนอยูด่ว้ยก็เป็นได ้เน่ืองจากหมู่ฟังกช์นัองคป์ระกอบแต่ละชนิดจะให้

ต  าแหน่งการดูดกลืนแสงท่ีเลขคล่ืนเฉพาะ และแต่ละต าแหน่งพีคท่ีปรากฏจะมีค่าความเขม้ขน้แปล

ผนัตามปริมาณท่ีเป็นส่วนประกอบ จึงสามารถน าไปใชใ้นการแปลผลเชิงคุณภาพและเชิงปริมาณ

ได ้ 
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 3.1.2 ตวัอย่างของนิ่วที่ใช้ในการทดลอง 

  ตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวท่ีน ามาทดลองมีดว้ยกนัทั้งหมด  52 ตวัอยา่ง 

ประกอบไปดว้ยน่ิวชนิดต่างๆ ดงัตารางท่ี 3-1  

ตารางท่ี 3-1  ตวัอยา่งของน่ิวท่ีใชใ้นการทดลอง 

ประเภทของน่ิว จ านวนตวัอยา่ง 
น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต 10 
น่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 7 
น่ิวแมกนีเซียม แอมโมเนียมฟอสเฟต หรือน่ิวสตรูไวต ์ 3 
น่ิวยริูก 10 
น่ิวซิสทีน 3 
น่ิวแซนทีน 1 
น่ิวบรูไชต ์ 1 
น่ิวชนิดผสมระหว่าง น่ิวแคลเซียมออกซาเลต โมโนไฮเดรต และ
น่ิวแคลเซียมออกซาเลต   ไดไฮเดรต 

17 

*น่ิวน่ิวแคลเซียมฟอสเฟตหรือน่ิวอะพาไททแ์ละน่ิววิทลอ็ก ไคต์  (Whitlockite) ไม่ไดถ้กูน ามา

ทดลอง เน่ืองจากไม่มีตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัม 
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3.2 ระเบียบวธิีการจดัการอนิฟราเรดสเปกตรัม 

 

ภาพประกอบ 3-2 ระเบียบวิธีการจดัการอินฟราเรดสเปกตรัม 

 แต่ละขั้นตอนของระเบียบวิธีการจดัการอินฟราเรดสเปกตรัมในภาพประกอบ 3-2 มี

ค  าอธิบายดงัน้ี 

 Infrared spectral คืออินฟราเรดสเปกตรัมตวัอยา่งท่ีน ามาใชใ้นการทดลอง โดยอยู่

ในรูปแบบความสมัพนัธร์ะหว่างการดูดกลืนแสง (absorbance) และต าแหน่งเลข

คล่ืน (wavenumber) 

 Normalization เป็นขั้นตอนการปรับขนาดสเกลค่าความเขม้ขน้ของอินฟราเรด

สเปกตรัมใหอ้ยู่ ในช่วงเดียวกนัคือ 0-1 เพ่ือน าไปใชใ้นขั้นตอนการเปรียบเทียบ

สเปกตรัม 

 Baseline correction เป็นขั้นตอนการก าจดัความผนัแปรของเสน้พ้ืนฐาน (baseline 

slope and curvature) ออกจากสเปกตรัมตวัอยา่ง 
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 Spectral smoothing เป็นขั้นตอนในการก าจดัสญัญาณรบกวนท่ีปะปนอยูใ่น

สเปกตรัมตวัอยา่ง 

 Spectral derivatives เป็นขั้นตอนท่ีถกูใชส้ าหรับการหาต าแหน่งการเกิดพีค และ

แกไ้ขส่วนของการซอ้นทบักนั (overlapped) ของต าแหน่งพีค 

 Library searching เป็นขั้นตอนการเปรียบเทียบต าแหน่งการเกิดพีคท่ีวดัได้ ว่าตรง

กบัผลการดูดกลืนแสงของหมู่ฟังกช์นัชนิดใด 

3.3 ขั้นตอนการทดลอง 

 3.3.1 บนัทึกขอ้มลูอินฟราเรดสเปกตรัมในรูปแบบการดูดกลืนของแสงจากโปรแกรม EZ 

OMNIC เป็นไฟล ์ .CVS แลว้แปลงเป็นไฟล ์ .txt อีกคร้ัง  เพื่อใหส้ามารถน าขอ้มลูเขา้โปรแกรม 

LabVIEW ได ้

 3.3.2 น าอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีไดจ้ากขอ้ 3.3.1 เขา้สู่ขั้นตอน ปรับขนาดเสน้บรรทดัฐาน  

เพื่อปรับขนาดสเกลค่าความเขม้ขน้ของอินฟราเรดสเปกตรัมใหอ้ยูใ่นช่วงเดียวกนัคือ 0-1 เพื่อ

น าไปใชใ้นขั้นตอนการเปรียบเทียบสเปกตรัม 

 3.3.3 อินฟราเรดท่ีผา่นขั้นตอนการปรับขนาดเสน้บรรทดัฐานแลว้ จะถกูน ามาค านวณหาค่า 

SNR เพื่อวดัประสิทธิภาพของสญัญาณก่อนการน าไปประมวลผล 

 3.3.4 น าอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีไดจ้ากขอ้ 3.3.2 เขา้สู่ขั้นตอนการ ปรับเสน้เรียบ  เพื่อก  าจดั

สญัญาณรบกวน จากนั้นแสดงผลเปรียบเทียบลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมทั้งก่อนและหลงั 

  3.3.4.1 วิธีตวักรองซาวิสก้ี- โกเลย์ ก าหนดค่าอนัดบัของพหุนาม (polynomial order) 

เท่ากบั 2 แลว้เปล่ียนจ านวนต าแหน่งในหนา้ต่างพิจารณา (side points) ตั้งแต่ 5-11 ต าแหน่ง  โดย

เพ่ิมข้ึนคร้ังละ 2 ต าแหน่ง  

  3.3.4.2 วิธีวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด จะใชรู้ปแบบการแปลง

เวฟเลต็แบบ Daubechies ซ่ึงมีรูปแบบคลา้ยกนัอินฟราเรดสเปกตรัมมากท่ีสุดในอนัดบั (order) 

ต่างๆ คือ db07 และ db08 และจะทดลองในระดบั (level) 1-3 ในทุกอนัดบั  
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 3.3.5 ค านวณค่า SNR ของอินฟราเรดสเปกตรัมข องน่ิวแต่ละชนิด หลงัผา่นขั้นตอนปรับ

เสน้เรียบ แลว้ประเมินผลการก าจดัสญัญาณรบกวน ท่ีเหมาะสมท่ีสุดท่ีไดจ้ากวิธี ตวักรองของซา

วิสก้ี-โกเลย ์และวิธีวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด พร้อมกบัเปรียบเทียบผล SNR 

ของก่อนและหลงัการปรับเสน้เรียบ 

 3.3.6 น าอินฟราเรดสเปกตรัมเขา้สู่ขั้นตอนก าจดัเสน้แนวโนม้ โดยใชอ้นุพนัธอ์นัดบัหน่ึง 

 3.3.7 น าอินฟราเรดสเปกตรัมเขา้สู่ขั้นตอนการระบุต าแหน่งพีคจาก การท าอนุพนัธอ์นัดบั

สอง และประเมินผลการระบุต าแหน่งพีคท่ีถกูตอ้ง 

 3.3.8 การแปลผลเชิงปริมาณในกรณีน่ิวชนิดผสม (น่ิวผสมระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลต

โมโนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซาเลต ไดไฮเดรต ) จะน าผลอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีไดจ้ากขอ้ 

3.3.6 ซ่ึงเป็นผลจากการท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึงไปประเมินผลเชิงปริมาณโดยวิธี zero-crossing first-

derivative เปรียบเทียบค่าความเขม้ขน้ท่ีต  าแหน่งแถบดูดกลืนความถ่ีส าคญัน่ิวองคป์ระกอบกบัเสน้

โคง้มาตรฐานเปรียบเทียบ (calibration curve) จากเอกสารอา้งอิง [17] 

 3.3.9 ประเมินค่าความคลาดเคล่ือนของผลการทดลองในขอ้ 3.3.8 ดว้ยวิธี Standard Error 

of Performance (SEP) 

3.4 เคร่ืองมอืและการก าหนดค่าพารามเิตอร์ของเคร่ืองมอืที่ใช้ในโปรแกรม LabVIEW 

 เคร่ืองมือ (tools) ภายในโปรแกรม LabVIEW ท่ีถกูน ามาใชแ้ละการก าหนดค่าพารามิเตอร์

ในแต่ละขั้นตอนมีดงัน้ี 

 3.4.1 Peak detector.vi เป็นเคร่ืองมือท่ีใชส้ าหรับการหาต าแหน่งการเกิดพีคของสเปกตรัม  

ก าหนดค่าความเขม้ขน้ท่ีมากท่ีสุด (Threshold) ส าหรับตรวจจบัต าแหน่งพีค  

 3.4.2 ต าแหน่งแถบดูกลืนท่ีตรวจจบัไดท้ั้งหมดจะถกูน าเขา้สู่เง่ือนไขการตดัสินใจว่าตรงกบั

ต าแหน่งแถบดูดกลืนความถ่ีของน่ิวชนิดใด เง่ือนไขการตดัสินใจน้ี เขียนข้ึนโดยใชภ้าษาซี (C 

language) บนเคร่ืองมือ MathScript Node โดยไดก้  าหนดช่วงท่ีเกิดต าแหน่งแถบดูดกลืนความถ่ี แต่

ละต าแหน่งแบ่งตามชนิดของน่ิว 
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3.5 แผนภูมแิสดงขั้นตอนการทดลอง 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

ภาพประกอบ 3-3 แผนภูมิแสดงขั้นตอนการทดลอง 
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บทที่ 4  

ผลการทดลอง 

 เน้ือหาในบทน้ีจะเป็นผลการทดลองโดยแบ่งออกเป็นส่วนของการประมวลสญัญาณขั้นตน้ 

การแปลผลเชิงคุณภาพ และการแปลผลเชิงปริมาณ ตามล าดบั  

4.1 ขั้นตอนประมวลผลสัญญาณขั้นต้น 

 4.1.1 การปรับขนาดสัญญาณบรรทัดฐาน (normalization) 

  ลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวตวัอยา่ง ซ่ึงเป็นน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตโม

โนไฮเดรต (Whewellite, COM) จ านวน 3 ตวัอยา่งไดแ้ก่ตวัอยา่งท่ี 19, 75 และตวัอยา่งท่ี 73 แสดง

ดงัภาพประกอบ 4-1  

 

ภาพประกอบ 4-1 ลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมตวัอยา่งเมื่อแสดงผลโดยโปรแกรม 

LabVIEW 
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  จากภาพประกอบ 4-1 จะเห็นว่าในส่วนของแกน y หรือค่าความเขม้ขน้ของการ

ดูดกลืนสารนั้น มีขนาดแตกต่างกนัในแต่ละตวัอยา่ง  ซ่ึงจะส่งผลเมื่อมีการ เปรียบเทียบลกัษณะ

สเปกตรัม ดงันั้นจึงมีการปรับขนาดสญัญาณบรรทดัฐาน หรือการท า normalization เพื่อปรับขนาด

อินฟราเรดสเปกตรัมใหอ้ยูใ่นช่วงเดียวกนั ใหผ้ลการปรับขนาดดงัภาพประกอบ 4-2 

 

ภาพประกอบ 4-2 อินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการท า Normalization 

  จากภาพประกอบ 4-2 จะเห็นว่าอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการปรับเสน้บรรทดัฐานแต่

ละตวัอยา่งจะมีค่าความเขม้ขน้ในการดูดกลืนแสง อยูใ่นช่วง 0-1 absorbance unit ทั้งหมด จากนั้น

ในขั้นตอนต่อไปเป็นการก าจดัเสน้แนวโนม้ของอินฟราเรดสเปกตรัมออกไป โดยวิธีการท่ีง่ายและ

มีประโยชน์ต่อการแปลผลเชิงปริมาณคือการก าจดัเสน้แนวโนม้โดยวิธีการท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึง  
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 4.1.2 ขั้นตอนการก าจดัเส้นแนวโน้มพืน้ฐาน (baseline correction) 

  ในขั้นตอนน้ี ใชเ้ทคนิคการท าอนุพนัธเ์พื่อก  าจดัเสน้แนวโนม้ ซ่ึงเป็นวิธีทาง

คณิตศาสตร์ท่ีไม่ยุง่ยากซบัซอ้น พร้อมกนันั้นยงัสามารน าผลจากส่วนน้ีไปแปลผลเชิงปริมาณไดอี้ก

ดว้ย โดยตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการท าอนุพนัธ ์มีลกัษณะดงัภาพประกอบ 4-3 

 

ภาพประกอบ 4-3 อินฟราเรดสเปกตรัมเมื่อผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึง 

 จากภาพประกอบ 4-3 จะเห็นว่า เสน้แนวโนม้ของอินฟราเรดสเปกตรัมถกูก าจดัออกไป 

และวางอยูบ่นเสน้ศนูย ์แต่จะสงัเกตไดว้่า มีหลายช่วงความถ่ี ท่ีปรากฏ  artifact peaks ซ่ึงจะมีผลต่อ

การแปลผลในขั้นตอนต่อไป ดงันั้นขั้นตอนต่อไปก่อนการแปลผลคือการก าจดัสญัญาณรบกวน 

  4.1.3 การปรับเส้นเรียบสเปกตรัม (spectral smoothing) 

  การปรับเสน้เรียบหรือการก าจดัสญัญาณรบกวน จะถกูน ามาใชใ้นกรณีท่ีไม่สามารถ

ระบุต าแหน่งพีคได ้เน่ืองจากมีสญัญาณรบกวนปะปนอยู ่หรือเมื่ออินฟราเรดสเปกตรัมมีค่า SNR 

ค่อนขา้งต ่า จากขา้งตน้จะเห็นว่าอินฟราเรดสเปกตรัมมีสญัญาณรบกวนแทรกอยู ่ดงันั้นจึงไดท้ าการ

วดัค่า SNR ของอินฟราเรดสเปกตรัมจ านวน 10 ตวัอยา่ง เพื่อประเมินว่าอินฟราเรดส เปกตรัม

สามารถน าไปแปลผลไดห้รือไม่   
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  4.1.3.1 ผลการวดัค่า SNR ของอนิฟราเรดสเปกตรัมตั้งต้น 

  ผลการวดัค่า SNR ของอินฟราเรดสเปกตรัมจ านวน 10 ตวัอยา่ง แสดงดงัตารางท่ี 4-1  

ตารางท่ี 4.1 ผลการวดัค่า SNR ของอินฟราเรดสเปกตรัมตั้งตน้ 

อินฟราเรดสเปกตรัมตวัอยา่งท่ี ค่า SNR ท่ีวดัได ้
19 36.23 
45 51.75 
73 27.90 
74 29.83 
80 37.47 
83 43.64 
110 43.67 
119 46.43 
150 18.20 
206 46.37 

ค่าเฉล่ีย 38.14 
  

 จากตารางท่ี 4-1 จะเห็นว่าค่า เฉล่ีย  SNR ของอินฟราเรดสเปกตรัม ตวัอยา่งอยู่ท่ี 38.14 ซ่ึง

เป็นค่าท่ีอยูใ่นช่วงท่ีไม่สูงมาก และยงัปรากฏ artifact peak จ านวนมากบนสเปกตรัมอีกดว้ย  ดงันั้น

จึงตอ้งน าอินฟราเรดสเปกตรัมไปผา่นขั้นตอนการปรับเสน้เรียบดว้ยวิธีตวักรองซาวิสก้ี- โกเลยแ์ละ

วิธีวิ เคราะห์แบบหลายระดบัความละเอียด เพื่อก  าจดัสญัญาณรบกวน จากนั้นจึง วดัค่า SNR เพื่อ

เปรียบเทียบกบัค่า SNR ท่ีวดัไดก่้อนหนา้การปรับเสน้เรียบ 

  4.1.3.2 ผลการวดัค่า SNR ของอนิฟราเรดสเปกตรัมหลงัผ่านการกรองสัญญาณโดย

วธิีตวักรองซาวสิกี-้โกเลย์ 

  ในการก าจดัสญัญาณรบกวนดว้ยตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยน์ั้น จะก าหนดค่าพหุนามดีกรี 

2 แลว้ทดลองเปล่ียนจ านวนต าแหน่งภายในหนา้ต่างการพิจารณาตั้งแต่ 5-11 ต าแหน่ง โดยเพ่ิมข้ึน

คร้ังละ 2 ต าแหน่ง ผลการวดัค่า SNR ของน่ิวทั้ง 10 ตวัอยา่ง เปรียบเทียบกบัค่า SNR ก่อนการปรับ

เสน้เรียบ สามารถแสดงไดด้งัภาพประกอบ 4-4 
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ภาพประกอบ 4-4 ค่า SNR เฉล่ียของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัผา่นการกรองสญัญาณ 

โดยวิธีตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์

  จากภาพประกอบ 4-4 จะเห็นว่าการปรับเสน้เรียบโดยวิธีตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์ มีค่า 

SNR ท่ีสูงข้ึน โดยมีค่า SNR มากท่ีสุดเมื่อมีขนาดหนา้ต่างการพิจารณาท่ี 5 และ 11 ต าแหน่ง ซ่ึงมีค่า 

64.04 และ 64.59 ตามล าดบั จากผลตรงน้ีแสดงว่าหนา้ต่างการพิจารณาท่ี 11 ต าแหน่งใหค่้า SNR 

สูงท่ีสุด และเม่ือพิจารณาลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัมในช่วงกวา้ง คือในช่วงความถ่ีตั้งแต่ 4000-

400 cm-1 ดงัภาพประกอบ 4-5 พบว่าตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยท่ี์หนา้ต่างการพิจารณา ทั้งสองค่า ช่วย

ก าจดัสญัญาณรบกวนออกไปได ้แต่จะเห็นว่าตวักรองท่ีหนา้ต่างพิจารณาเท่ากบั 11 ต าแหน่ง  ท าให้

พีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 มีขนาดลดลง  ในขณะท่ีหนา้ต่างการพิจารณา 5 ต าแหน่ง ไม่ท าใหข้นาด

ของพีคเปล่ียนแปลง ดงันั้นตวักรองซาวิสก้ี- โกเลยท่ี์หนา้ต่างการพิจาร ณาเท่ากบั  5 ต าแหน่ง จึง

เหมาะสมท่ีสุดส าหรับการกรองสญัญาณ  และผลการเปรียบเทียบ ลกัษณะสเปกตรัมก่อนและหลงั

การปรับเสน้เรียบ ท่ีความถ่ี 2160-2120 cm-1 ซ่ึงเป็นช่วงท่ีไม่ปรากฏต าแหน่งพีค แสดงไดด้งั

ภาพประกอบ 4-6  

38.14

64.04
53.68 58.03 64.59

before 5 side points 7 side points 9 side points 11 side points

 ผลการวดัค่า SNR เฉลีย่โดยวธิีตวักรองซาวสิกี-้โกเลย์

SNR



51 

 

 

ภาพประกอบ 4-5 ผลการเปรียบเทียบขนาดพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการปรับเสน้เรียบ 

ดว้ยวิธีตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยท่ี์หนา้ต่างการพิจารณาเท่ากบั 5 และ 11 ต าแหน่ง 
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ภาพประกอบ 4-6 ผลการเปรียบเทียบลกัษณะสเปกตรัมก่อนและหลงัการปรับเสน้เรียบ 

โดยวิธีตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์ท่ีหนา้ต่างพิจารณาเท่ากบั 5 ต าแหน่ง  

  4.1.3.3 ผลการวดัค่า SNR ของอนิฟราเรดสเปกตรัมหลงัผ่านการกรองสัญญาณโดย

วธิีการวเิคราะห์สัญญาณแบบหลายระดับความละเอยีด  

  จากท่ีกล่าวไวข้า้งตน้ว่า วิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด เป็น

การวิเคราะห์สญัญาณทางความถ่ี ซ่ึงแบ่งออกเป็น 2 องคป์ระกอบทางความถ่ี คือองคป์ระกอบ

ความถ่ีสูง (Detail, D) และองคป์ระกอบความถ่ีต ่า (Approximate, A) โดยในการทดลองน้ีเป็น

ขั้นตอนการก าจดัสญัญาณรบกวน โดยการก าจดัองคป์ระกอบความถ่ีสูงออกไป 

 การทดลองในส่วนของวิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียดจะใช้

รูปแบบการแปลงเวฟเลต็แบบ Duabechies 07 และ 08 ซ่ึงเป็นรูปแบบเวฟเลต็ท่ีคลา้ยกบัลกัษณะ

โครงสร้างของอินฟราเรดสเปกตรัม นอกจากนั้นยงัพบว่ารูปแบบเวฟเลต็ทั้งสองใหผ้ลการทดลองท่ี

ผดิพลาดนอ้ยท่ีสุด และทดลองท่ีระดบัความละเอียดตั้งแต่ระดบั 01 ถึงระดบั 03 ในทั้งสองรูปแบบ 

จากนั้นจึงหาค่า SNR และผลการกรองความถ่ีท่ีดีท่ีสุดเช่นเดียวกบัตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์ผลการวดั

ค่า SNR ของน่ิวทั้ง 10 ตวัอยา่ง เปรียบเทียบกบัค่า SNR ก่อนการปรับเสน้เรียบ สามารถแสดงไดด้งั

ภาพประกอบ 4-7 
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ภาพประกอบ 4-7 ค่า SNR เฉล่ียของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัผา่นการกรองสญัญาณ 

โดยวิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด 

 จากภาพประกอบ 4-7 จะเห็นว่าการปรับเสน้เรียบ ท าใหค่้า SNR ของอินฟราเรดสเปกตรัม

มีค่าเพ่ิมข้ึน โดยการแปลงเวฟเลต็รูปแบบ db08(L2) ใหผ้ลค่า SNR ท่ีมากท่ีสุด เท่ากบั 48.05  และ

พบว่าการปรับเสน้เรียบ ดว้ยวิธีน้ีไม่ท าใหข้นาดพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมเปล่ียนไป ดงัแสดงได้

ดงัภาพประกอบ 4-8 และไดแ้สดงผลการเปรียบเทียบลกัษณะสเปกตรัมก่อนและหลงั การปรับเสน้

เรียบ ในช่วงความถ่ี 2160-2120 cm-1 ซ่ึงเป็นช่วงท่ีไม่ปรากฏต าแหน่งพีคดงัภาพประกอบ 4-9 

 

38.14 39.33 46.06 47.63 40.09
48.05 47.18

before db07(L1) dbo7(L2) db07(L3) db08(L1) db08(L2) db08(L3)

ผลการวดัค่า SNR เฉลีย่โดยวธิี วธิีการวเิคราะห์สัญญาณแบบหลาย
ระดับความละเอยีด

SNR
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ภาพประกอบ 4-8 ผลการเปรียบเทียบขนาดพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมหลงัการปรับเสน้เรียบ 

ดว้ยวิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด (db08(L2)) 

 

ภาพประกอบ 4-9 ผลการเปรียบเทียบลกัษณะสเปกตรัมก่อนและหลงัการปรับเสน้เรียบ 

ดว้ยวิธีการวิเคราะห์สญัญาณแบบหลายระดบัความละเอียด (db08(L2)) 
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4.2 การแปลผลเชิงคุณภาพ (Qualitative analysis) 

 ในการแปลผลเชิงคุณภาพ จะท าการทดลองเปรียบเทียบการระบุต าแหน่งการเกิดพีคจาก

กรณีท่ีอินฟราเรดสเปกตรัมไม่ไดผ้า่นการประมวลผล สญัญาณขั้นตน้ กบักรณีท่ีอินฟราเรด

สเปกตรัมผา่นการประมวลผล สญัญาณ ขั้นตน้ ทั้งสองวิธีและการหาอนุพนัธอ์นัดบัสอง ซ่ึงมี

ประสิทธิภาพในการจ าแนกพีคท่ีเกิดการซอ้นทบักนั โดยจะทดลองในน่ิวท่ีเป็นน่ิวชนิดเด่ียวจ านวน 

7 ชนิด และน่ิวชนิดผสมจ านวน 1 ชนิด 

 4.2.1 การก าหนดค่าเคร่ืองมอืในโปรแกรม LabVIEW เพือ่ระบุต าแหน่งพคี 

  4.2.1.1 กรณอีนิฟราเรดสเปกตรัมที่ไม่ผ่านการประมวลผลสัญญาณขั้นต้น 

  การระบุต าแหน่งพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีไม่ผา่นการประมวลผลสญัญาณ

ขั้นตน้นั้น ลกัษณะสเปกตรัมจะยงัคงเดิมเหมือนท่ีบนัทึกมาจากโปรแกรม EZ OMNIC ซ่ึงอยูใ่น

รูปแบบสเปกตรัมของการดูดกลืนแสง โดยไดใ้ชเ้คร่ืองมือ WA Multiscale Peak Detection VI ใน

โปรแกรม LabVIEW เป็นเคร่ืองมือช่วยในการระบุต าแหน่งพีค ซ่ึงจะตอ้งมีการก าหนดขนาดความ

กวา้งของหนา้ต่างในการพิจารณา (width) และค่าต ่าสุดในการพิจารณา (threshold) ใหก้บัเคร่ืองมือ  

โดยเง่ือนไขของทั้งสองตวัแปรมีดงัน้ี 

 Width  ค่าท่ีจะก าหนดเป็นค่า width จะถกูบงัคบัใหเ้ป็นค่าท่ีหารด้ วย 2n 

ลงตวั เมื่อ n เป็นจ านวนเต็ม 

 Threshold  ถา้ใชเ้คร่ืองมือน้ีส าหรับการระบุต าแหน่งพีค ต าแหน่งพีคใดมี

ขนาดนอ้ยกว่าค่า threshold จะถกูละท้ิง แต่หากใชส้ าหรับการระบุต าแหน่ง

ทอ้งคล่ืนสญัญาณ (valley) เคร่ืองมือน้ีจะไม่สนใจค่าท่ีมากกว่าค่า threshold 

ท่ีก  าหนดไว ้

จากขอ้ก  าหนดเบ้ืองตน้ จึงไดท้ าการทดลองเพ่ือหาค่า width และ threshold ท่ี

เหมาะสมกบัการระบุต าแหน่งพีคส าหรับอินฟราเรดสเปกตรัมของตวัอยา่งน่ิว  เน่ืองจากรูปแบบ

อินฟราเรดสเปกตรัมอยูใ่นรูปการดูดกลืนแสงค่า threshold จึงมีค่ามากกว่า 0 ผลการระบุต าแหน่ง

พีคจากการก าหนดค่า width ท่ีค่าต่างๆ แสดงดงัภาพประกอบ 4-10  
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ภาพประกอบ 4-10 ผลการระบุต าแหน่งจากการก าหนดค่า width ค่าต่างๆ 
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 ภาพประกอบ 4-10 เป็นตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวแคลเซียมออกซาเลต

โมโนไฮเดรตตวัอยา่งท่ี 19 ซ่ึงเคร่ืองหมาย X แสดงต าแหน่งพีคท่ีสามารถระบุไดจ้ากการก าหนดค่า 

width ค่าต่างๆ  เมื่อน า ผลท่ีไดม้าเปรียบเทียบกบัต าแหน่งพีคส าคญัของน่ิวชนิดน้ีพบว่า ขนาด

หนา้ต่างพิจารณาเท่ากบั 32 ใหผ้ลการระบุต าแหน่งท่ีดีท่ีสุด โดยสามารถระบุต าแหน่งพีคส าคญัได้

ครบทุกต าแหน่งเมื่อมีจ  านวนพีคท่ี นบัได้โดยเคร่ืองมือระบุต าแหน่ง นอ้ยท่ีสุด จากนั้นจึงปรับค่า  

threshold เป็นค่าต่างๆ ตั้งแต่ 0.1 Absorbance unit เป็นตน้ไป เพื่อหาว่าค่า threshold ท่ีเหมาะสม

ควรเป็นค่าใด ซ่ึงพบว่าเมื่อปรับค่า threshold ไปท่ี 0.1 Absorbance unit แลว้ ไม่สามารถระบุ

ต าแหน่งพีคได ้ 2 ต าแหน่ง เน่ืองจากเป็นต าแหน่งพีคท่ี มีค่าความเขม้ขน้นอ้ยมากๆ (weak peak) 

ไดแ้ก่ต าแหน่ง 886 และ 950 cm-1 จากการทดลองน้ีจึงไดก้  าหนดค่า threshold เท่ากบัศนูย ์และ

ก าหนดค่า width เท่ากบั 32 ส าหรับทดลองในน่ิวชนิดอ่ืนๆต่อไป 

  4.2.1.2 กรณอีนิฟราเรดสเปกตรัมที่ผ่านการประมวลผลสัญญาณขั้นต้น และผ่านการ

ท าอนุพนัธ์อนัดับสอง 

  การท าอนุพนัธอ์นัดบัสองจะท าใหจุ้ดพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมอยูใ่ตเ้สน้ ค่าความ

เขม้ขน้เท่ากบัศนูย ์และจากการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ของอินฟราเรดสเปกตรัมในขั้นตอนการ

ปรับเสน้เรียบโดย เทคนิค ท่ีแตกต่างกนัจ  านวน 2 วิธีการ  ลกัษณะอินฟราเรดสเปกตรัม จากการใช้

เทคนิคตวักรองซาวิสก้ี- โกเลยแ์ละการใชเ้ทคนิควิเคราะห์หลายระดบัความละเอียดแสดง ดงั

ภาพประกอบ 4-11 และภาพประกอบ 4-12 ตามล าดบัโดยแสดงในช่วงความถ่ี 2000-400 cm-1  

 

ภาพประกอบ 4-11 อินฟราเรดสเปกตรัมท่ีใชเ้ทคนิคตวักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์ 

และผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 
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ภาพประกอบ 4-12 อินฟราเรดสเปกตรัมท่ีใชเ้ทคนิควิเคราะห์หลายระดบัความละเอียด 

และผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 

จากภาพประกอบ 4-11 และ 4-12 จะเห็นไดอ้ยา่งชดัเจนว่าพีคของอินฟราเรด

สเปกตรัมอยูใ่นฝ่ังค่าลบและขนาดของพีคมีค่านอ้ยมาก เมื่อเทียบกบัขนาดเดิม อนัเน่ืองมาจากการ

ท าอนุพนัธส์องคร้ัง  ดงันั้น จึงก าหนด ค่า threshold เป็นค่าท่ีนอ้ยกว่าศนูย ์และก าหนด ค่า width 

เช่นเดียวกบักรณีอินฟราเรดสเปกตรัมไม่ผา่นการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้  ผลการทดลองพบว่า

ค่า threshold มากท่ีสุดท่ีสามารถระบุต าแหน่งพีคไดถ้กูตอ้งเท่ากบั -0.0001 Absorbance unit 

 4.2.2 การแปลผลเชิงคุณภาพของอนิฟราเรดสเปกตรัมกรณไีม่ผ่านการประมวลผลขั้นต้น 

  4.2.2.1 น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต 

  น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตมีต าแหน่งพีคท่ีใชบ่้งบอกว่าเป็นน่ิวชนิดน้ีอยูท่ี่

บริเวณความถ่ี  518, 662, 780, 885, 951, 1316, 1615 และ 3442 cm-1 โดยท าการทดลองกบั ตวัอยา่ง

อินฟราเรดสเปกตรัมทั้งหมด 10 ตวัอยา่ง  

 

ภาพประกอบ 4-13 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต 
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  ภาพประกอบ 4-13 เป็นตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมของ น่ิวแคลเซียมออกซ าเลตโม

โนไฮเดรต ตวัอยา่งท่ี 19 โดยเคร่ืองหมาย X แสดงผลการหาต าแหน่งพีค ท่ีได ้และสามารถระบุ

ต าแหน่งพีคส าคญัไดถ้กูตอ้งทั้ง 8 ต าแหน่งความถ่ี ไดแ้ก่ต าแหน่ง 519.59, 662.34, 780.97, 885.14, 

951.69, 1316.28, 1620.09 และ 3442.03 cm-1  

  4.2.2.2 น่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 

  น่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตมีต าแหน่งพีคท่ีใชบ่้งบอกว่าเป็นน่ิวชนิดน้ีอยูท่ี่

ความถ่ี  518, 610, 777, 915, 1326, 1472, 1646 และ 3436 cm-1 โดยท าการทดลองกบั ตวัอยา่ง

อินฟราเรดสเปกตรัมทั้งหมด 7 ตวัอยา่ง 

 
ภาพประกอบ 4-14 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 

  จากต าแหน่งพีคท่ีไดใ้นภาพประกอบ 4-14 สามารถระบุต าแหน่งการเกิดพีคของน่ิว

แคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตได้ ครบทั้ง  8 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ 518.63, 608.33, 780.01, 916.08, 

1326.88, 1475.42, 1647.10 และ 3468.07 cm-1 โดยเป็นตวัอยา่งของสเปกตรัมน่ิวแคลเซียมออกซลา

เลตไดไฮเดรตตวัอยา่งท่ี 26   

  4.2.2.3 น่ิวสตูไวท ์

  ต าแหน่งความถ่ีท่ีบ่งบอกว่าเป็นน่ิวสตูไวทคื์อ 572, 770, 872, 1005, 1435, 1467, 1634 

และ 2360 cm-1 ตวัอยา่งหนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งการเกิดพีคของน่ิวชนิดน้ีแสดงดงั

ภาพประกอบ 4-15 
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ภาพประกอบ 4-15 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวสตูไวท ์

  จากภาพประกอบ 4-15 ปรากฏว่าสามารถระบุต าแหน่งการเกิดพีคของน่ิวสตูไวท ์ 7 

จาก 8 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ท่ีความถ่ี 572.64, 758.79, 886.10, 1006.67, 1435.87, 1647.1 และ 2364.69 

cm-1 โดยตวัอยา่งสเปกตรัมท่ีแสดงเป็นของน่ิวตวัอยา่งท่ี 8 และท าการทดลองกบัตวัอยา่งน่ิวสตูไวท์

อีก 2 ตวัอยา่งเช่นเดียวกนั 

  4.2.2.4 น่ิวแซนทีน 

  ต าแหน่งพีคท่ีใชร้ะบุว่าเป็นน่ิวแซนทีนมีดว้ยกนัทั้งหมด 8 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ต าแหน่ง

ความถ่ี 855, 959, 1120, 1155, 1208, 1261,1706 และ 3009 cm-1 สเปกตรัมของน่ิวแซนทีนมีเพียง

ตวัอยา่งเดียวคือตวัอยา่งท่ี 210 ผลการระบุต าแหน่งแสดงในภาพประกอบ 4-16 

 
ภาพประกอบ 4-16 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแซนทีน 

  จากภาพประกอบ 4-16 จะเห็นว่ามีพีคจ านวนมากปรากฏอยูท่ี่ช่วงความถ่ี 2000-400 

cm-1 ผลท่ีไดจ้ากการหาต าแหน่งพีค ของน่ิวชนิดน้ี ไดท้ั้งหมด  7 จาก 8 ต าแหน่ง  ไดแ้ก่ต าแหน่ง

ความถ่ี 855.24, 959.41, 1155.2, 1208.25, 1261.3, 1706.9 และ 3009.94 cm-1 
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  4.2.2.5 น่ิวซิสทีน 

  น่ิวซีสทีนมีโครงสร้างท่ีโดดเด่นคือพนัธะ S-S ซ่ึงจะปรากฏอยูท่ี่ความถ่ี 454 cm-1 

นอกจากนั้นก็มีพีคท่ีเกิดจากพนัธะอ่ืนๆ ท่ีความถ่ี 1580, 1617, 2587 และ 3406 cm-1 อีกดว้ย ผลการ

ระบุต าแหน่งการเกิดพีคแสดงไดด้งัภาพประกอบ 4-17 

 
ภาพประกอบ 4-17 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวซิสทีน 

  แมจ้ะมีพีคปรากฏอยูเ่ป็นจ านวนมากท่ีช่วงความถ่ี 2000-400 cm-1 แต่ต าแหน่งพีคท่ี

บ่งช้ีว่าเป็นน่ิวซิสทีนมีเพียง 5 ต าแหน่งขา้งตน้ นอกจากนั้นจะปรากฏพีคจ านวนมากในช่วง ความถ่ี 

1500-400 cm-1 ซ่ึงเป็นยา่นรอยน้ิวมือและยา่นอะโรแมติก  จากผลการทดลองพบว่า มีเพียงต าแหน่ง

พีคท่ีความถ่ี 3406 cm-1 เท่านั้นท่ีไม่สามารถตรวจจบัได ้เน่ืองจากมีการเล่ือนต าแหน่งออกไปอยูท่ี่

ความถ่ี 3450 cm-1 และเกิดกรณีเช่นเดียวกนัน้ีกบัตวัอยา่งของน่ิวชนิดน้ีทั้ง 3 ตวัอยา่ง 

  4.2.2.6 น่ิวบรูไชต ์

  น่ิวบรูไชต์ มีโครงสร้างทางเคมีคือ CaHPO4*2H2O ดงันั้นพีค หลกัๆ ท่ีปรากฏบน

สเปกตรัมจะมาจากการสัน่ของหมู่ฟอสเฟต (PO4) ไดแ้ก่ท่ีความถ่ี 527 กบั 577 cm-1 อนัเกิดจากการ

สัน่แบบ deformation ส่วนการสัน่แบบยดืจะปรากฏอยูท่ี่บริเวณความถ่ีสูง โดยจะแบ่งออกเป็น 4 

พีคไดแ้ก่บริเวณ 1000 cm-1 ท่ีความถ่ี  985, 871 และ 655 cm-1 ซ่ึงพีคต าแหน่งสุดทา้ยอาจจะปรากฏ

ไม่ชดัเจน นอกจากนั้นก็เป็นพีคท่ีเกิดจากการสัน่ของพนัธะ OH ท่ีความถ่ี 1648, 3480 และ 3531 

cm-1 หนา้ต่างแสดงผลจากการระบุต าแหน่งพีคแสดงดงัภาพประกอบ 4-18 
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ภาพประกอบ 4-18 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวบรูไชต ์

  จากภาพประกอบ 4-18 นั้นพบว่ามีต าแหน่งการเกิดพีคทั้งหมด 17 ต าแหน่ง โดย

สามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิวบูไชตไ์ด ้ 7 จาก 8 ต าแหน่ง ต าแหน่งท่ีไม่สามารถตรวจจบัไดม้ี

เพียงท่ีความถ่ี 577 cm-1 เท่านั้น  

  4.2.2.7 น่ิวยริูก 

  น่ิวยริูกเป็นน่ิวท่ีมีโครงสร้างแบบ วงแหวน  ดงันั้นจะปรากฏพีคจ านวนมากบริเวณ

ยา่นอะโรแมติก หรือท่ีช่วงความถ่ี 1000-400 cm-1 นอกจากนั้นต าแหน่งพีคส าคญัในการระบุว่าเป็น

น่ิวยริูกคือต าแหน่ง 1666 cm-1 ซ่ึงเป็นพีคท่ีเกิดจากหมู่เอไมด ์ (Amide I band) จากผลการทดลอง

พบว่าสามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิวยริูกได ้ 8 จาก 9 ต าแหน่ง หนา้ต่างแสดงผลเป็นดงั

ภาพประกอบ 4-19 ตวัอยา่งของน่ิวยริูกมีทั้งหมด 10 ตวัอยา่ง 

 
ภาพประกอบ 4-19 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวยริูก 

  จากผลการทดลองขา้งตน้สามารถน ามาค านวณค่าเปอร์เซ็นการระบุต าแหน่งท่ีถกูตอ้ง

ของน่ิวชนิดเด่ียวแต่ละชนิด โดยค านวนจากต าแหน่งพีคท่ีสามารถระบุไดเ้ปรียบเทียบกบัต าแหน่ง

พีคส าคญัทั้งหมดของน่ิวแต่ละชนิด ผลการค านวนแสดงดงัภาพประกอบ  4-20 ซ่ึงจะเห็นว่าผลการ

ระบุต าแหน่งในน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตและน่ิวยริูคมีค่ามากถึงร้อยละ 96.25 ในขณะท่ีน่ิวชนิด
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แคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต น่ิวแซนทีน  และน่ิวบรูไชต ์ มีความถกูตอ้งมากกว่า ร้อยละ  80 

ในขณะท่ีน่ิวสตรูไวท ์และน่ิวซีสทีนสามารถระบุต าแหน่งพีคถกูตอ้งอยูใ่นช่วงร้อยละ 70 

 

ภาพประกอบ 4-20 เปอร์เซ็นความถกูตอ้งในการระบุต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดเด่ียวท่ีไม่ผา่นการ

ประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ 

  4.2.2.8 น่ิวผสมระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซา

เลตไดไฮเดรต 

  โดยทัว่ไปการแปลผลเชิงคุณภาพของน่ิวชนิดต่างๆ จะตอ้งสามารถระบุต าแหน่งพีค

ส าคญัของน่ิวชนิดนั้นๆได ้แต่ในกรณีน่ิวผสมชนิดแคลเซียมจะมีต า แหน่งพีคท่ีเหมือนกนับาง

ต าแหน่งซ่ึงเป็นผลมาจากองคป์ระกอบทางเคมี ของน่ิวทั้งสองชนิดท่ีมีโครงสร้างทางเคมีคลา้ยกนั   

จากภาพประกอบ 4-21 จะเห็นว่าลกัษณะสเปกตรัมของน่ิวทั้งสามชนิดแทบจะไม่แตกต่างกนั โดย  

ต าแหน่งพีคท่ีมองเห็นไดช้ดัเจนไดแ้ก่ท่ีความถ่ี 517, 780, 1319(COM)/1324(COD) และท่ีความถ่ี  

1619(COM)/1624(COD) cm-1 โดยเกิดจากการสัน่แบบยดืของพนัธะ Ca-O การสัน่แบบงอของ

พนัธะ O-C=O การสัน่แบบยดืสมมาตรของพนัธะ C=O และการสัน่แบบยดืไม่สมมาตรของพนัธะ 

C=O ตามล าดบั พนัธะเหล่าน้ีลว้นเป็นพนัธะท่ีอยูใ่นหมู่ออกซาเลตทั้งส้ิน นอกจากนั้นน่ิวแคลเซียม

ออกซาเลตโมโนไฮเดรตจะมีพีคท่ีปรากฏ(ไม่ชดัเจน ) จ านวน 4 ต าแหน่งบริเวณ ช่วงความถ่ี 3600-

3000 cm-1 ในขณะท่ีน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตปรากฏเพียงพีคเดียวในช่วงความถ่ีเดียวกนั 

96.25
82.14 79.16 87.5

73.3
87.5 96.25

COM COD Str Xan Cys Bru Uric

เปอร์เซ็นความถูกต้องจากการแปลผลเชิงคุณภาพของนิ่วชนิดเดี่ยว
ที่ไม่ผ่านการประมวลผลสัญญาณขั้นต้น

%การระบุต  าแหน่งพีคถูกตอ้ง
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นอกจากนั้นน่ิวแคลเซียมออกซาเ ลตโมโนไฮเดรตจะปรากฏพีคอีกสองต าแหน่งคือท่ีความถ่ี 850 

และ 950 cm-1 ซ่ึงไม่ปรากฏในน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 

 

ภาพประกอบ 4-21 (A) อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวออกซาเลตโมโนไฮเดรต (COM) 

 (B) อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวออกซาเลตไดไฮเดรต (COD) (C) อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิว

ผสมระหว่างน่ิวออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวออกซาเลตไดไฮเดรต (COM+COD) 

   ตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวชนิดผสมท่ีน ามาท าการทดลองมีทั้งหมด 17 

ตวัอยา่ง จากการทดสอบดว้ยโปรแกรม kidney stone 1.3 ร่วมกบัโปรแกรม EZ OMNIC พบว่าแต่

ละตวัอยา่งจะมีปริมาณองคป์ระกอบในขนาดท่ีแตกต่างกนั ดงัตารางท่ี 4.2  
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ตาราง 4.2 อตัราส่วนร้อยละของปริมาณอ งคป์ระกอบ น่ิวชนิดผสมชนิดแคลเซียมออกซาเลตโม

โนไฮเดรตต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต และส่วนประกอบไม่ทราบชนิด 

ตวัอยา่งน่ิวท่ี %(COM/COD) ส่วนประกอบไม่ทราบชนิด 
(Unknown) 

13 72/22 6 
22 10/81 9 
34 10/80 10 
62 20/70 10 
77 12/82 6 
79 84/12 4 
90 10/84 6 
93 10/81 9 
98 84/10 6 
100 10/80 10 
101 10/80 9 
104 84/12 4 
105 84/12 4 
106 14/80 6 
107 31/63 6 
161 73/21 6 
167 62/29 9 

 

 จากสเปกตรัมตวัอยา่งท่ี 107 ซ่ึงมีอตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต 

ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตเท่ากบั 31/63 ผลการระบุต าแหน่งพีคสามารถ แสดง ดงั

ภาพประกอบ 4-22 

 

 



66 

 

 

ภาพประกอบ 4-22 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมน่ิวชนิดผสม

ระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ตวัอยา่งท่ี 107 

 จากภาพประกอบ 4-22 พบว่าผลการทดลองท่ีไดร้ะบุ ต าแหน่งพีคในน่ิวทั้งสองชนิด โดย

สามารถระบุต าแหน่งพีคของ น่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ไดจ้  านวน  6 ต าแหน่ง ท่ีความถ่ี 

517, 603, 780, 914, 1324 และ 1644 cm-1  และแสดงอยู่ ในส่วนของ น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม

โนไฮเดรต 3 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ท่ีความถ่ี 517, 780  และ 3444 cm-1 โดยต าแหน่งพีคท่ีมีเหมือนกนัคือ 

517 และ 780 cm-1 เป็นต าแหน่งพีคท่ีบ่งบอกความเป็นออกซาเลตของสารตวัอยา่ง ดงันั้นต าแหน่ง

พีคท่ีได ้จึงไม่สามารถบอกไดว้่ามีส่วนประกอบของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตไดอ้ยา่ง

แน่ชดั เน่ืองจากปรากฏความเป็นโมโนไฮเดรตเพียง 1 ต าแหน่งเท่านั้น 

 ท าการทดลองอีกคร้ังดว้ยน่ิวชนิดผสมชนิดน้ีตวัอยา่งท่ี  79 โดยมีอตัราส่วนปริมาณน่ิว

แคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 84/12 และ 4% 

เป็นสารท่ีไม่ทราบชนิด ผลการระบุต าแหน่งพีคแสดงดงัภาพประกอบ 4-23 

 

ภาพประกอบ 4-23 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมน่ิวชนิดผสม

ระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ตวัอยา่งท่ี 79 
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  ผลจากการระบุต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดผสมตวัอยา่งท่ี 79 พบว่าสามารถระบุต าแหน่ง

พีคของน่ิวแคลเซี ยมออกซาเลตโมโนไฮเดรตได ้ 7 จาก 8 ต าแหน่ง ไดแ้ก่พีคท่ีความถ่ี 518.63, 

780.97, 887.07, 954.58, 1316.28, 1622.02 และ 3441.07 cm-1 แต่ในส่วนของน่ิวแคลเซียมออกซา

เลตไดไฮเดรตนั้น ปรากฏต าแหน่งพีคแค่เพียง 2 ต าแหน่ง คือพีคท่ีความถ่ี 518.63 และ 780.97 cm-1 

เท่านั้น ซ่ึงต าแหน่งพีคทั้งสองน้ีก็เป็นพีคท่ีเกิดจากหมู่ออกซาเลต ไม่สาม ารถระบุความเป็นไดไฮ

เดรตของน่ิวได ้

  จากนั้นท าการทดลองกบัน่ิวชนิดผสมตวัอยา่งท่ี 101 ท่ีมีอตัราส่วนปริมาณน่ิว

แคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 10/81 และ 9% 

เป็นสารท่ีไม่ทราบชนิด ผลการระบุต าแหน่งพีคแสดงดงัภาพประกอบ 4-24 

 

ภาพประกอบ 4-24 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของอินฟราเรดสเปกตรัมน่ิวชนิดผสม

ระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ตวัอยา่งท่ี 101 

  จากภาพประกอบ 4-24 พบว่าสามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม

โนไฮเดรตไดเ้พียง 2 ต าแหน่งคือความถ่ี 517.66 และความถ่ี 780.01 cm-1 แต่สามารถระบุพีคของน่ิว

แคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตได้ ถึง 7 จาก 8 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ ความถ่ี 517.66, 606.40, 780.01, 

915.04, 1325.92, 1645.17 และ 3473.86 cm-1 จากต าแหน่งพีคดงักล่าวไม่สามารถระบุความเป็นน่ิว

แคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตได ้

 จากผลการทดลองขา้งตน้จะเห็นว่าการแปลผลเชิงคุณภาพในกรณีน่ิวชนิดเด่ียวจาก

อินฟราเรดสเปกตรัมตั้งตน้นั้น ไม่สามารถท าได ้เน่ืองจากการซอ้นทบัของต าแหน่งพีค พบว่าหาก

ส่วนประกอบของน่ิวชนิดใดมีปริมาณมากกว่า ก็จะท าใหผ้ลการแปลผลบ่งช้ีว่ามีเพียงน่ิวชนิดนั้น

เท่านั้น   
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 4.2.3 การแปลผลเชิงคุณภาพของอนิฟราเรดสเปกตรัม หลงัผ่านการประมวลผลสัญญาณ

ขั้นต้นและการท าอนุพนัธ์อนัดับสอง  

 การระบุต าแหน่งพีคจากอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวในทางเ ดินปัสสาวะแต่ละชนิด เม่ือ

ผา่นขั้นตอนการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ และการท าอนุพนัธอ์นัดบัสองมีรูปแบบเดียวกนักบัการ

ระบุต าแหน่งพีคกรณีท่ีอินฟราเรดสเปกตรัมไม่ไดผ้า่นการประมวลผลสญัญาณขั้นตน้ โดยไดท้ า

การทดลองทั้งจากกรณีท่ีมีการกรองสญัญาณโดยตวักรองซาวิสก้ี- โกเลยแ์ละวิ ธีวิเคราะห์หลาย

ระดบัความละเอียด  

  4.2.3.1 กรณีใชต้วักรองซาวิสก้ี-โกเลย ์

  ตวัอยา่งหนา้ต่างแสดงผลการทดลองเป็นอินฟราเรดสเปกตรัมของ น่ิวแคลเซียมออก

ซาเลตโมโนไฮเดรตตวัอยา่งท่ี 19 ในช่วงความถ่ี 4000-400 cm-1 แสดงดงัภาพประกอบ 4-25 จะเห็น

ว่าไม่สามารถมองเห็นต าแหน่งพีคไดช้ดัเจน โดยเฉพาะในช่วงความถ่ีตั้งแต่ 4000-2000 cm-1 

เน่ืองจากขนาดของพีคมีขนาดเลก็มากซ่ึงเป็นผลมาจากการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง แต่สามารถเห็น

การระบุต าแหน่งพีคท่ีชดัเจน และแสดงต าแหน่งพีคส าคญั จากหนา้ต่างแสดงผลในช่วงความถ่ี 

2000- 400 cm-1 ดงัภาพประกอบ 4-26 โดยผลการระบุต าแหน่งพีคพบว่าสามารถระบุต าแหน่งพีค

ไดค้รบทั้งหมดทั้ง 8 ต าแหน่ง  และท าการทดลองจากตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวชนิดน้ี

จ  านวน 10 ตวัอยา่ง 

 

ภาพประกอบ 4-25 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต

ในช่วงความถ่ี 4000-400 cm-1 
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ภาพประกอบ 4-26 หนา้ต่างแสดงผลการหาต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต

ในช่วงความถ่ี 2000-400 cm-1 

  จากนั้นท าการทดลองโดยใชต้วัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวชนิด อ่ืนๆ ไดแ้ก่ น่ิว

ชนิดแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต (7 ตวัอยา่ง), น่ิวสตรูไวต ์(3 ตวัอยา่ง), น่ิวแซนทีน (1 ตวัอยา่ง), 

น่ิวซิสทีน  (3 ตวัอยา่ง ), น่ิวบรูไชต์  (1 ตวัอยา่ง ) และน่ิวยริูก  (10 ตวัอยา่ง ) ผลการทดลองการระบุ

ต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดเด่ียวเม่ือผา่นตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยแ์ละการท าอนุพนัธอ์นัดบัสองแสดงดงั

ภาพประกอบ 4-27 

 

ภาพประกอบ 4-27 เปอร์เซ็นความถกูตอ้งในการระบุต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดเด่ียวท่ีผา่น 

ตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยแ์ละการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 

   

   

90 87.5 83.3
100

66.6
87.5 95

COM COD Str Xan Cys Bru Uric

เปอร์เซ็นความถูกต้องจากการแปลผลเชิงคุณภาพของนิ่วชนิดเดี่ยว
เมือ่ผ่านตวักรองซาวสิกี-้โกเลย์และการท าอนุพนัธ์อนัดบัสอง

%การระบุต  าแหน่งพีคถูกตอ้ง
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ในกรณีของน่ิวชนิดผสมนั้นได้ ท าการทดลองกบัน่ิวชนิดผสมตวัอยา่งท่ี 107 ซ่ึงมี

อตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต

เท่ากบั 31/63 พบว่าสามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตไดถึ้ง 6 จาก 

8 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ความถ่ี 516.70, 668.13, 780.01, 888.03, 1617.2 และ 3432.39 cm-1 และสามาร ถ

ระบุต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตไดถึ้ง 7 จาก 8 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ 516.70, 

617.97, 780.01, 911.18, 1326.88, 1473.49 และ 1645.17 cm-1 ส่ิงท่ีสามารถสงัเกตไดอ้ยา่งหน่ึงคือ 

ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 จะแสดงพีคจ านวนสองพีคคือความถ่ี 1315 cm-1 ท่ีเป็นต าแหน่ง

พีคท่ีปรากฏในน่ิวชนิดโมโนไฮเดรต และท่ีความถ่ี 1326 cm-1 ส าหรับน่ิวชนิดไดไฮเดรต  ดงั

ภาพประกอบ 4-28  

 

ภาพประกอบ 4-28 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 107 

  จากนั้นท าการทดลองกบัน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 167 ท่ีมีอตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียม

ออกซาเลตโมโนไฮเดรต ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 62/29 พบว่าสามารถระบุ

ต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตไดท้ั้ง 7 จาก 8 ต าแหน่ง  ไดแ้ก่ความถ่ี  

518.63, 660.41, 784.83, 888.03, 947.83, 1624.91 และ 3428.53 cm-1 และสามารถระบุ ต าแหน่งพีค

ของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตได ้6 จาก 8  ต าแหน่งไดแ้ก่ 518.63, 784.83, 1321.1, 1474.45 

และ 1645.13 cm-1 ซ่ึงจะเห็นว่าต าแหน่ง พีคท่ีปรากฏ ในช่วงความถ่ี 1300 cm-1 เป็นพีคของน่ิว

แคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตเท่านั้น ดงัภาพประกอบ 4-29 
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ภาพประกอบ 4-29 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 167 

  ท าการทดลองกบัน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 79 ท่ีมีอตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลต

โมโนไฮเดรต ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 84/12 สามารถระบุต าแหน่งพีคในส่วน

ของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตครบทั้ง 8 ต าแหน่ง  และสามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิว

ชนิดแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตได ้7 จาก 8 ต าแหน่ง แต่ลกัษณะพีคท่ีความถ่ี 1300 cm-1 ปรากฏ

เฉพาะพีคของน่ิวชนิดโมโนไฮเดรตท่ีความถ่ี 1317.24 cm-1 เท่านั้น ดงัภาพประกอบ 4-30 

 

ภาพประกอบ 4-30 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 79 

  ทดลองเช่นเดียวกบัขา้งตน้กบัตวัอยา่งสเปกตรัมของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 101 โดยมี

อตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต 

เท่ากบั 10/81 ปรากฏว่าสามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตไดเ้พียง 

3 ต าแหน่ง ไดแ้ก่พีคท่ีความถ่ี 517.66, 778.08 และ 1620.09 cm-1 ในขณะท่ีสามารถระบุต าแหน่งพีค

ของน่ิวชนิดไดไฮเดรตไดค้รบทั้ง 8 ต าแหน่ง ดงันั้นพีคท่ีปรากฏอยูใ่นช่วงความถ่ี 1300 cm-1 จึงเป็น

พีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตท่ีความถ่ี 1327.85 cm-1 ดงัภาพประกอบ 4-31 
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ภาพประกอบ 4-31 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 101 

  4.2.3.2 กรณีใชว้ิธีวิเคราะห์หลายระดบัความละเอียด 

  ในการทดลองน้ีจะใชต้วัอยา่งและวิธีการแบบเดียวกบักรณีใชต้วักรองซาวิสก้ี- โกเลย์

ในการกรองสญัญาณ โดย ผลการ ระบุต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดเด่ียวสามารถแสดงไดด้งั

ภาพประกอบ 4-32 

  

ภาพประกอบ 4-32 เปอร์เซ็นความถกูตอ้งในการระบุต าแหน่งพีคของน่ิวชนิดเด่ียวโดยใชว้ิธี

วิเคราะห์หลายระดบัความละเอียดและการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง 

  ในส่วนของการระบุต าแหน่งพีค กรณี น่ิวชนิดผสม นั้น ตวัอยา่งการทดลองแรกคือ

ตวัอยา่งท่ี 107 มีอตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลต

ไดไฮเดรตเท่ากบั 31/63 พบว่าสามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต

88.75 92.85 83.3
100

73.3
100 95

COM COD Str Xan Cys Bru Uric

เปอร์เซ็นความถูกต้องจากการแปลผลเชิงคุณภาพของนิ่วชนิดเดี่ยว 
โดยวธิี MRA และการท าอนุพนัธ์อนัดับสอง

%การระบุต าแหน่งพีคถูกตอ้ง
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ได ้7 จาก 8 ต าแหน่ง และระบุต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ได้ทั้ง 8 ต าแหน่ง 

นอกจากนั้นยงัสามารถจ าแนกพีคท่ีต าแหน่งความถ่ี  1300 cm-1 โดยปรากฏท่ีความถ่ี 1317.4 และ

1328.6 cm-1 ส าหรับน่ิวชนิดโมโนไฮเดรต และน่ิวชนิดไดไฮเดรต ตามล าดบั ดงัภาพประกอบ 4-33 

 

ภาพประกอบ 4-33 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 107 

  ท าการทดลองกบัน่ิวตวัอยา่งท่ี 167 ท่ีมีอตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม

โนไฮเดรต ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 62/29 พบว่าสามารถระบุต าแหน่งพีคของ

น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตได ้ 7 จาก 8 ต าแหน่ง โดยไม่สามารถระบุต าแหน่งท่ีความถ่ี 

1300 cm-1 ในขณะท่ีสามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตได ้ 5 จาก 8 

ต าแหน่ง ไดแ้ก่ท่ีความถ่ี  518.63, 784.83, 1321.1, 1467.7 และ 1647.1 cm-1 ซ่ึงจะเห็นไดว้่าพีค

ในช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ปรากฏเป็นพีคของน่ิวชนิดไดไฮเดรต ดงัภาพประกอบ 4-34 

 

ภาพประกอบ 4-34 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 167 

  ท าการทดลองกบัน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 79 ซ่ึงมีอตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลต

โมโนไฮเดรตต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 84/12 พบว่าสามารถระบุต าแหน่งพีค

ของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตไดค้รบทั้ง 8 ต าแหน่ง และสามารถระบุต าแหน่งพีคของ
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น่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตดได ้6 จาก 8 ต าแหน่ง โดยไม่ปรากฏต าแหน่งพีค ท่ีช่วงความถ่ี  

1300 cm-1 ดงัภาพประกอบ 4-35  

 

ภาพประกอบ 4-35 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 79 

 ท าการทดลองกบัน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 101 ท่ีมีอตัราส่วนปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม

โนไฮเดรตต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 10/81 พบว่าสามารถระบุต าแหน่งพีคของ

น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตไดเ้พียง 3 ต าแหน่ง ไดแ้ก่ความถ่ี 517.66 778.08 และ1618.16 

cm-1 ต าแหน่ง ซ่ึงไม่ปรากฏต าแหน่งพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 แต่สามารถระบุต าแหน่งพีคของน่ิว

แคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตดไดค้บทั้ง 8 ต าแหน่ง  ดงันั้นพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ก็แสดง

เฉพาะพีคของแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตดเท่านั้น ดงัภาพประกอบ 4-36 ตามล าดบั 

 

ภาพประกอบ 4-36 ลกัษณะพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ของน่ิวผสมตวัอยา่งท่ี 101 

 จากการแปลผลเชิงคุณภาพเบ้ืองตน้จากน่ิวชนิดผสมพบว่าการระบุต าแหน่งพีคจะท าไดย้าก

เม่ือปริมาณของน่ิวชนิดใดชนิดหน่ึงมีค่านอ้ยมาก(นอ้ยกว่า 20% ต่อน ้ าหนกัทั้งหมด) และเน่ืองจาก

ต าแหน่งพีคส าคญัของน่ิวทั้งสองชนิดขา้งตน้อยูท่ี่ต  าแหน่งใกลก้นัมาก ท าใหเ้ม่ือมีปริมาณของน่ิว

ชนิดใดมากกว่า ก็จะท าใหพี้คของน่ิวชนิดนั้นบดบงัพีคของน่ิวอีกชนิดไป  
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 ในการวิเคราะห์น่ิวผสมน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตและน่ิวแคลเซียมออกซา

เลตไดไฮเดรตนั้น พบว่าเม่ือน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตมากกว่าในปริมาณมากๆ 

นั้น ต  าแหน่งความถ่ีท่ีช่วง 1300 cm-1 จะมีค่าตั้งแต่ความถ่ี 1317 cm-1 ลงไป ซ่ึงความถ่ีดงักล่าวเป็น

ความถ่ีท่ีอยูใ่นช่วงของน่ิวชนิดโมโนไฮเดรต แต่สามารถยนืยนัการมีอยูข่องน่ิวแคลเซียมออกซาเลต

ไดไฮเดรตไดจ้ากต าแหน่ง 912 cm-1 ในทางกลบักนัหากน่ิวชนิดแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตมี

ปริมาณมากกว่าจะปรากฏต าแหน่งพีคท่ีช่วงความถ่ีตั้งแต่ 1322 cm-1 ข้ึนไป ซ่ึงเป็นช่วงความถ่ีของ

น่ิวชนิดไดไฮเดรต โดยสามารถยนืยนัการมีอยูข่องน่ิวชนิดโมโนไฮเดรตไดจ้ากความถ่ี 948 cm-1 

นอกจากนั้นจะเห็นว่าเม่ือปริมาณของน่ิวทั้งสองชนิดมีปริมาณใกลเ้คียงกนั จะปรากฏต าแหน่งพีค

ของน่ิวทั้งสองชนิดท่ีความถ่ี 1300 cm-1 ซ่ึงสามารถใชย้นืยนัว่าเป็นน่ิวชนิดผสมได ้นอกจากนั้นพีค

ท่ีความถ่ีน้ียงั มีค่าความเขม้ขน้สูงและปรากฏใหเ้ห็นอยา่งเด่นชดัในน่ิวทั้งสองชนิด จึงเหมาะสม

ส าหรับการน ามาพิจารณาการแปลผลเชิงปริมาณของน่ิวชนิดผสมสองชนิดขา้งตน้ไดอี้กดว้ย 

4.3 ผลการแปลผลเชิงปริมาณ 

 ในการทดลองน้ีเป็นการหาอตัราส่วนของน่ิวชนิดผสมระหว่างน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม

โนไฮเดรตกบัน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต จากค่าความเขม้ขน้ ท่ีความถ่ี 1300 cm-1 และวิธี 

zero-crossing point first-derivative จากการทดลองในบทความ [17] พบว่าการท าอนุพนัธอ์นัดบั

หน่ึงส าหรับน่ิวชนิดเด่ียวและน่ิวชนิดผสมท่ีสงัเคราะห์ข้ึนนั้น สามารถใชค่้าความเขม้ขน้ท่ีความถ่ี 

1324 cm-1 มาใชใ้นการบอกปริมาณของน่ิวชนิดผสมได ้โดยในน่ิวชนิดผสมนั้น พีคท่ีความถ่ี 1324 

cm-1 เป็นพีคท่ีใชบ้อกปริมาณของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต เน่ืองจากในน่ิว ชนิด

แคลเซียมออกซาเลตไ ดไฮเดรตชนิดเด่ียวนั้น ค่าความเขม้ขน้ท่ีความถ่ี ท่ีต  าแหน่ง น้ีจะมีค่าเ ท่ากบั

ศนูย ์  จากนั้นได้มีการสร้างเสน้โคง้เปรียบเทียบ (calibration curve) ส าหรับบอกปริมาณของน่ิว

ชนิดผสมน้ีอีกดว้ย ดงัภาพประกอบ 2-27  

 ดงันั้นในงานวิจยัน้ีจึงไดใ้ชว้ิธีการทดลองเช่น เดียวกนักบับทความขา้งตน้  เพื่อทดสอบว่า

ผลท่ีไดจ้ากตวัอยา่งน่ิวท่ีเกิดข้ึนเองโดยธรรมชาตินั้น สามารถใชเ้สน้โคง้เปรียบเทียบในการระบุ

ปริมาณของน่ิวชนิดผสมไดห้รือไม่  
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 ในขั้นแรกใชว้ิธีการ ทดลอง ขา้งตน้ กบัชนิดเด่ียวท่ีมีปริมาณ น่ิวแคลเซียมออกซาเลตโม

โนไฮเดรตมากกว่าร้อยละ 85 ของปริมาณน่ิวส่วนประกอบทั้งหมด เพ่ือทดสอบว่าค่าความเขม้ขน้ท่ี

ต าแหน่งแถบดูดกลืน 1324 cm-1 สอดคลอ้งกบัค่าความเขม้ขน้จากเสน้โคง้เปรียบเทียบหรือไม่  โดย

ผลการหาความเขม้ขน้สามารถแสดงไดด้งัตารางท่ี 4.3 

ตารางท่ี 4.3 ค่าความเขม้ขน้ท่ีต าแหน่งแถบดูดกลืน 1324 cm-1 ของน่ิวเด่ียวชนิดแคลเซียมออกซา

เลตโมโนไฮเดรต (COM) 

ตวัอยา่งน่ิวท่ี %(COM/Unknown*) ค่าความเขม้ขน้ท่ี
ต าแหน่ง 1324 cm-1 ท่ี
ไดจ้ากการค านวณ 

ค่าความเขม้ขน้ท่ีต าแหน่ง 1324 
cm-1 

SG filter MRA 
19 96/4 -0.0307 -0.0281 -0.0281 
45 94/6 -0.0300 -0.0308 -0.0308 
73 96/4 -0.0307 -0.0319 -0.0319 
74 94/6 -0.0300 -0.0278 -0.0290 
80 96/4 -0.0307 -0.0303 -0.0287 
83 95/5 -0.0304 -0.0363 -0.0346 
110 88/12 -0.0281 -0.0409 -0.0409 
119 96/4 -0.0307 -0.0340 -0.0340 
150 89/11 -0.0284 -0.0110 -0.0094 
206 96/4 -0.0307 -0.0458 -0.0458 

*Unknown คือส่วนผสมท่ีไม่ทราบชนิด 

 จากตารางท่ี 4.3 จะสงัเกตไดว้่าตวัอยา่งท่ี 110 150 และ 206 มีค่าท่ีไดจ้ากการวดั ต่างจากค่า

ท่ีมาจากเสน้โคง้อา้งอิงมากกว่าตวัอยา่งอ่ืนๆ และไดผ้ลเหมือนกนัจากการใชต้วักรองทั้งสองวิธี  

โดยเมื่อทดลองน าตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีมีอตัราส่วนประกอบเท่ากนั ไดแ้ก่ตวัอยา่งท่ี 19 73 

80 และ 206 ไปวาดกราฟปรากฏว่าสเปกตรัมท่ีไดจ้ากตวัอยา่งท่ี 206 แตกต่างจากสเปกตรัมของ

ตวัอยา่งอ่ืนๆ ท่ีมีลกัษณะคลา้ยกนั ดงัภาพประกอบ 4-37 
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ภาพประกอบ 4-37 zero-crossing-point first-derivative Infrared spectrum (SG)(COM) 

 เมื่อน าผลจากตารางท่ี 4.3 ไปประเมินค่า SEP พบว่าผลจากตวักรองซาวิสก้ี-โกเลยม์ีค่า SEP 

เท่ากบั 0.0086 ในขณะท่ีผลจากวิธี วิเคราะห์หลายระดบัความละเอียดมี ค่า SEP เท่ากบั 0.0088 จะ

เห็นว่าทั้งสองวิธีมีค่าความคลาดเคล่ือนใกลเ้คียงกนัมาก เน่ืองจากความคลาดเคล่ือนเกิดจากตวัอยา่ง

น่ิวเดียวกนั โดยเป็นผลมาจากลกัษณะของอินฟราเรดสเปกตรัมเอง จากนั้นท าการทดลองกบั

อินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวชนิดผสมทั้ง 17 ตวัอยา่งท่ีมีอตัราส่วนประกอบแตกต่างกนัไปดงัตาราง

ท่ี 4.2 มาหาต าแหน่งจุดตดัผา่นศนูยจ์าก วิธีตวักรองซาวิสก้ี- โกเลยแ์ละ วิธีวิเคราะห์สญัญาณแบบ

หลายระดบัความละเอียด เมื่อเปรียบเทียบค่าความเขม้ขน้ท่ีต าแหน่งความถ่ี 1324 cm-1 ของตวัอยา่ง

น่ิวทั้ง 17 ขอ้มลูกบัค่าท่ีไดจ้ากการค านวณค่าตามเสน้โคง้เปรียบเทียบ  สามารถแสดงไดด้งัตารางท่ี 

4.4 โดยเรียงล  าดบัจากตวัอยา่งน่ิวท่ีมีส่วนผสมของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตในอตัรา

ร้อยละจากมากไปหานอ้ย  
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ตารางท่ี 4.4 ค่าความเขม้ขน้ท่ีต าแหน่ง 1324 cm-1 ของน่ิวผสมชนิดแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮ

เดรต (COM) และน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต (COD) 

ตวัอยา่งน่ิวท่ี %(COM/COD) ค่าความเขม้ขน้ท่ี
ต าแหน่ง 1324 cm-1 ท่ีได้

จากการค านวณ 

ค่าความเขม้ขน้ท่ีต าแหน่ง  
1324 cm-1 

SG filter MRA 
79 84/12 -0.0268 -0.0144 -0.0138 
98 84/10 -0.0268 -0.0168 -0.0161 
104 84/12 -0.0268 -0.0147 -0.0138 
105 84/12 -0.0268 -0.0187 -0.0181 
161 73/21 -0.0233 -0.0022 -0.0020 
13 72/22 -0.0230 -0.0040 -0.0039 
167 62/29 -0.0198 -0.0294 -0.0291 
107 31/63 -0.0099 0.0011 0.0014 
62 20/70 -0.0064 0.0014 0.0015 
106 14/80 -0.0044 0.0049 0.0050 
77 12/82 -0.0038 0.0029 0.0029 
22 10/81 -0.0032 0.0030 0.0031 
34 10/80 -0.0032 0.0141 0.0145 
90 10/84 -0.0032 0.0090 0.0091 
93 10/84 -0.0032 0.0036 0.0037 
100 10/80 -0.0032 0.0073 0.0073 
101 10/81 -0.0032 0.0073 0.0074 

 เมื่อน าผลท่ีไดจ้ากตารางท่ี 4.4 ไปประเมินค่าความผดิพลาดท่ีเกิดข้ึน พบว่าผลจากตวักรอง

ซาวิสก้ี-โกเลยม์ีค่า SEP เท่ากบั 0.0129 ในขณะท่ีผลจากวิธี วิเคราะห์หลายระดบัความละเอียดมี ค่า 

SEP เท่ากบั 0.0127 จะเห็นว่าผลการทดลองจากทั้งสองวิธีใหผ้ลการประเมินค่าความผดิพลาดท่ี

ใกลเ้คียงกนัมาก เหมือนกบัผลการทดลองในน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตท่ีเป็นน่ิวชนิด

เด่ียว และจะสงัเกตเห็นว่าตวัอยา่งน่ิวท่ีมีปริมาณของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรตสูงกว่า จะมี

ค่าความเขม้ขน้ท่ีความถ่ี 1324 cm-1 เป็นค่าบวก เน่ืองมาจากต าแหน่งท่ีตดัผา่นศนูยเ์ป็นต าแหน่งท่ีสูง
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กว่าความถ่ี 1324 cm-1 ดงัแสดงในภาพประกอบ 4-38 และภาพประกอบ 4-39  ซ่ึงมกัเกิดข้ึนได ้

เน่ืองจากปริมาณองคป์ระกอบท่ีต่างกนัของน่ิวชนิดผสม ตวัอยา่งเช่น ต าแหน่งความถ่ี 1316 cm-1 

ของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรตสามารถเล่ือนอยูใ่นช่วงความถ่ีตั้งแต่ 1314-1320 cm-1 ได ้

ในขณะท่ีต าแหน่งพีคท่ีความถ่ี 1324 cm-1 ของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต ก็สามารถเล่ือนอยู่

ในช่วงความถ่ี 1326 cm-1 ข้ึนไปไดเ้ช่นกนั [17] ดงันั้นเป็นไปไดว้่าการวดัค่าความเขม้ขน้ท่ีต  าแหน่ง 

1324 cm-1 อาจจะไม่ใช่ต าแหน่งพีคท่ีแทจ้ริงท่ีใชใ้นการวดัค่าความเขม้ขน้ของน่ิว  

 

ภาพประกอบ 4-38 zero-crossing-point first-derivative Infrared spectrum (SG) 

 

ภาพประกอบ 4-39 zero-crossing-point first-derivative Infrared spectrum (MRA) 
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 จากผลการทดลองเร่ืองการแปลผลเชิงคุณภาพของน่ิวชนิดผสมนั้น พบว่าตวัอยา่งน่ิวท่ี 107 

ท่ีมีปริมาณน่ิวแคลเซียมออกซาเลตโมโนไฮเดรต ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 

62/29 ปรากฏพีคจ านวนสองพีคท่ีช่วงความถ่ี 1300 cm-1 ไดแ้ก่ท่ีความถ่ี  1318 และ 1327.5 cm-1 ดงั

ภาพประกอบ 4-28  เมื่อทดลองใชต้  าแหน่งพีคท่ีท่ีความถ่ี 1327.5 cm-1 ในการวดัค่าความเขม้ขน้ของ

น่ิวตวัอยา่งน้ี ผลปรากฏว่ามีค่าเท่ากบั -0.0110 absorbance unit ซ่ึงมีค่าใกลเ้คียงกบัค่าท่ีไดจ้ากเสน้

โคง้เปรียบเทียบมากกว่าการวดัค่าความเขม้ขน้จากต าแหน่ง 1324 cm-1 โดยใหผ้ลเช่นเดียว กนัจาก

ทั้งสองวิธีตวักรองสญัญาณรบกวน  อีกหน่ึงตวัอยา่งคือน่ิวตวัอยา่งท่ี 62 ซ่ึงมีปริมาณน่ิวแคลเซียม

ออกซาเลตโมโนไฮเดรต ต่อน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เท่ากบั 20/70 ก็แสดงพีคท่ีช่วง

ความถ่ี 1300 cm-1 จ านวน 2 พีคไดแ้ก่ท่ีความถ่ี 1318 และ 1328.83 cm-1  เมื่อวดัค่าความเขม้ขน้ตรง

ต าแหน่งความถ่ี 1328.83 cm-1 พบว่าตวักรองซาวิสก้ี- โกเลย์วดัค่าความเขม้ขน้ ได้เท่ากบั -0.0040 

absorbance unit  ในขณะท่ีการกรองดว้ยวิธีหลายระดบัความละเอียดวดัค่าความเขม้ขน้ ได้เท่ากบั -

0.0048 absorbance unit  ซ่ึงมีค่าใกลเ้คียงกบัค่าท่ีไดจ้ากเสน้โคง้เปรียบเทียบอา้งอิง 

 



บทที่ 5 

สรุปผลการทดลองและข้อเสนอแนะ 

 จากการศึกษาขา้งตน้สามารถสรุปผลการทดลองตามหวัขอ้ดงัน้ี 

5.1 การวเิคราะห์และสรุปผลการทดลอง 

 5.1.1 ผลการประมวลผลสัญญาณขั้นต้น 

  ลกัษณะของตวัอยา่งอินฟราเรดสเปกตรัมตั้งตน้ท่ีน ามาใชใ้นการทดลองนั้นมีลกัษณะ

ของการยกตวัของเสน้แนวโนม้ เม่ือน าอินฟราเรดสเปกตรัมตั้งตน้ไปหาค่า SNR พบว่ามีค่าเท่ากบั 

38.14 ซ่ึงเป็นค่าท่ีไม่ไดสู้งหรือต ่าจนมากนกั แต่เม่ือน าอินฟราเรดสเปกตรัมเขา้สู่ขั้นตอนการก าจดั

เส้นแนวโนม้ดว้ยวิธีการท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึง พบว่าสเปกตรัมท่ีผา่นการท าอนุพนัธแ์ลว้จะมี 

artifact peaks เกิดข้ึนจ านวนมาก ซ่ึงผลจากขั้นตอนการท าอนุพนัธน้ี์จะน าไปใชใ้นการแปลผลเชิง

คุณภาพและปริมาณ ดงันั้นการมี artifact peaks ปรากฏอยูบ่นสเปกตรัมจะท าใหก้ารแปลผลนั้นยาก

และเกิดความผดิพลาดได ้จึงไดม้ีการก าจดัสญัญาณรบกวน ในขั้นตอนของการปรับเสน้เรีย บ ใน

ขั้นตอนน้ีไดน้ าวิธีการกรองสญัญาณ 2 วิธีมาท าการเปรียบเทียบเพื่อดูว่าวิธีการใดใหผ้ลการก าจดั

สญัญาณรบกวนไดดี้กว่ากนั วิธีท่ีใชไ้ดแ้ก่ วิธีตวักรองซาวิสก้ี- โกเลย ์และวิธีวิเคราะห์หล ายระดบั

ความละเอียดซ่ึงเป็นการวิเคราะห์ความถ่ีของสญัญาณ จากผลการทดลอง พบว่าตวักรองซาวิสก้ี-

โกเลย ์พหุนามดีกรี 2 และขนาดหนา้ต่างพิจารณาเท่ากบั 5 ต าแหน่งนั้นใหผ้ลการวดัค่า SNR มาก

ท่ีสุด ในขณะท่ีการวิธีวิเคราะห์หลายระดบัความละเอียดนั้นใหผ้ลการวดัค่า SNR ดีท่ีสุดเมื่อใชเ้วฟ

เลต็ Duabechies08(L2) โดยท่ีขนาดของพีคของสเปกตรัมไม่มีการเปล่ียนแปลง 

 5.1.2 ผลการแปลผลเชิงคุณภาพ 

  การแปลผลเชิงคุณภาพ ในกรณีของน่ิวชนิดเด่ียว พบว่า  ผลการระบุต าแหน่งพีคท่ีได้

จาก อินฟราเรดสเปกตรัมตั้งตน้ มีเปอร์เซ็นตก์าร ระบุต าแหน่งพีค ของน่ิวแต่ละชนิดไดถ้กูตอ้ง

มากกว่า การระบุต าแหน่งพีคจาก อินฟราเรดสเปกตรัมเมื่อผา่น การท าอนุพนัธอ์นัดบัสองแลว้ 

เน่ืองจากในบางต าแหน่งพีคท่ีมีค่าความเขม้ขน้ต ่าๆ การท าอนุพนัธจ์ะท าใหค่้าความเขม้ขน้ลดลงจน

เกือบเท่าศนูย ์ท าใหเ้คร่ืองมือในการระบุต าแหน่งพีคไม่สามารถจบัต าแหน่งดงักล่าวได ้  
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 กลบักนักบักรณีของน่ิวชนิดผสม พบว่า การระบุต าแหน่งพีคจาก อินฟราเรดสเปกตรัมตั้ง

ตน้ไม่สามารถช้ีชดัไดว้่าเป็นน่ิวผสมชนิดใด เน่ืองจากต าแหน่งพีคท่ีสามารถระบุได ้เป็นต าแหน่ง

พีคท่ีเกิดจากน่ิวชนิดท่ีมีปริมาณมากกว่า นอกจากนั้นก็ไม่สามารถระบุต าแหน่งพีคท่ีซอ้นทบักนัอยู่

ได ้แต่เมื่อแปลผลจากอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีผา่นการท าอนุพนัธอ์นัดบัสองแลว้พบว่า สามารถระบุ

ต าแหน่งพีคส าคญัของน่ิวส่วนประกอบทั้งสองชนิดได ้ดงันั้นจึงสามารถระบุไดว้่าเป็นอินฟราเรด

สเปกตรัมของน่ิวผสมชนิดใด 

 5.1.3 ผลการการแปลผลเชิงปริมาณจากจากวธิี zero-crossing first-derivative และการ

ประเมนิค่า Standard Error of Performance (SEP) 

  ในการทดลองน้ีเป็นการหาค่าความเขม้ขน้ท่ีไดจ้ากต าแหน่งความถ่ีท่ี 1324 cm-1 จาก

ขั้นตอนการท าอนุพนัธอ์นัดบัหน่ึง เพ่ือหาอตัราส่วนประกอบระหว่างน่ิวผสมชนิดแคลเซียมออกซา

เลตโมโนไฮเดรต และน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮเดรต เน่ืองจากต าแหน่งดงักล่าวเป็นต าแหน่งท่ี

ใชย้นืยนัว่าเป็นน่ิวชนิดแคลเซียมและยงัเป็นต าแหน่งท่ีปรากฏใหเ้ห็นอยา่งเด่นชดัในทุกๆ ตวัอยา่ง

การทดลอง ไม่ว่าในสเปกตรัมของน่ิวชนิดเด่ียว หรือในสเปกตรัมของน่ิวชนิดผสม โดยค่าท่ีไดจ้าก

การทดลองจะถกูน าไปเปรียบเทียบกบัค่าท่ีไดจ้าก เสน้โคง้เปรียบเทียบ ในบทความอา้งอิง [17] ซ่ึง

เป็นผลของการทดลองจากอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวชนิดผสมท่ีเกิดจากการสงัเคราะห์ใน

อตัราส่วนท่ีต่างกนั ในขั้นตอนแรกไดใ้ชต้วัอยา่งของน่ิวชนิดเด่ียว ชนิดแคลเซียมออก ซาเลตโม

โนไฮเดรตพบว่าผลจากวิธีตวักรองซาวิสก้ี- โกเลย์มีค่า SEP เท่ากบั 0.0086 ในขณะท่ีผลจากวิธี

วิเคราะห์หลายระดบัความละเอียดมีค่า SEP เท่ากบั 0.0088 ซ่ึงทั้งสองวิธีใหค่้า SEP ท่ีนอ้ยมาก 

แสดงว่าค่าความเขม้ขน้ท่ีไดจ้ากการวดั และค่าท่ีไดจ้ากเสน้โคง้เปรียบเทียบมี ค่าใกลเ้คียงกนั  

จากนั้นท าการทดลองในกรณีของน่ิวชนิดผสมพบว่า มีค่า SEP สูงกว่า 80% ซ่ึงมากกว่าในกรณีท่ี

เปรียบเทียบโดยน่ิวชนิดเด่ียวมาก เน่ืองจากน่ิวชนิดผสม ท่ีมีปริมาณส่วนประกอบไม่เท่ากนั จะท า

ใหพ้ีคมีต  าแหน่งแตกต่างกนัออกไป ท าใหต้  าแหน่งพีค 1324 cm-1 ท่ีเป็นพีคของน่ิวชนิดแคลเซียม

ออกซาเลตไดไฮเดรตไม่ใช่ต าแหน่งแทจ้ริงท่ีใชใ้นการวดั  

 แต่จากการทดลองเร่ืองการแปลผลเชิงคุณภาพ จากการท าอนุพนัธอ์นัดบัสอง พบว่า ใน

ตวัอยา่งท่ี 107 และ 62 ซ่ึงปรากฏพีคจ านวน 2 พีคและเป็นต าแหน่งพีคท่ีแสดงถึง น่ิวชนิดโมโนไฮ

เดรต และไดไฮเดรต เม่ือวดัค่าความเขม้ขน้ท่ีตรงกบัต าแหน่งพีคของน่ิวแคลเซียมออกซาเลตไดไฮ
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เดรต ผลปรากฏว่าค่าท่ีไดส้อดคลอ้งกบัค่าจากเสน้โคง้เปรียบเทียบอา้งอิงมากกว่า นอกจากนั้นจาก

การทดลองขั้นตน้พบว่า สเปกตรัมจะแสดง พีค 2 พีคท่ีความถ่ี 1300 cm-1 ก็ต่อเมื่อมีปริมาณของ

องคป์ระกอบของน่ิวแต่ละชนิดมากกว่า 20% ต่อน ้ าหนกั 

5.2 ปัญหาและข้อเสนอแนะ 

 5.2.1 ปัญหา 

 ตวัอยา่งขอ้มลูอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีจะน ามาใชใ้นการวิเคราะห์มีจ  านวนนอ้ย จึงท าใหก้าร

ทดลองไม่ครอบคลุมทั้งหมด นอกจากนั้นยงัพบว่าการบอกต าแหน่งความถ่ีท่ีเกิดพีคของน่ิวแต่ละ

ชนิดจากอา้งอิงนั้น จะอยูใ่นรูปของความถ่ี ช่วงกวา้ง ท าใหก้ารก าหนดช่วงความถ่ีเพื่อใหร้ะบุ

ต าแหน่งการเกิดพีคเพียงชนิดใดชนิดหน่ึงอยา่งชดัเจนนั้นท าไดย้าก เน่ืองจากหมู่ฟังกช์นัท่ีต่างชนิด

กนัอาจมีบางช่วงความถ่ีท่ีซอ้นทบักนั ท าใหก้ารแปลผลผดิพลาดได ้ดงันั้นจึงตอ้งใชก้ารอา้งอิงจาก

หลายแหล่ง เพ่ือใหไ้ดต้  าแหน่งการเกิดพีคในช่วงท่ีถกูตอ้งท่ีสุด นอกจากนั้นการแปลผลเชิงปริมาณ

ในช่วงท่ีผา่นมาเป็นการทดลองจากอินฟราเรดสเปกตรัมของน่ิวท่ีเกิดจากการสงัเคราะห์ข้ึนเองโดย

ผูท้ดลอง ตวัแปรท่ีเกิดข้ึนจึงมีจ  านวนนอ้ยกว่าการทดลองกบัน่ิวท่ีเป็นน่ิวท่ีเกิดโดยธรรมชาติ เช่น

น่ิวชนิดผสมท่ีถกูสร้างข้ึนจากน่ิวชนิดเด่ียวสองชนิดนั้น ก็จะใหผ้ลของอินฟราเรดสเปกตรัมท่ีเกิด

จากน่ิวสองชนิดนั้นเท่านั้น แต่ส าหรับน่ิวผสมท่ีเกิดข้ึนในธรรมชาตินั้น จะมีส่วนประกอบของน่ิวท่ี

มากกว่าสองชนิดปะปนอยู ่ท าใหก้ารแปลผลนั้นยุง่ยากและซบัซอ้นกว่ามาก 

 5.2.2 ข้อเสนอแนะ 

 จากการท างานวิจยัท่ีผา่นมาพบว่า ควรมีตวัอยา่ง อินฟราเรดสเปกตรัมท่ีใช้ ในการทดลอง

ปริมาณท่ีมากพอและหลากหลาย เพื่อใหผ้ลการทดลองครอบคลุมและแม่นย  ามากกว่า โดยเฉพาะ

ในกรณีของน่ิวชนิดผสม นอกจากนั้นในปัจจุบนัยงัไม่มีการวิจยัเก่ียวกบัน่ิวชนิดผสมตวัอ่ืนๆ ซ่ึง

โดยส่วนมากเป็นการจ าแนกน่ิวชนิดผสมในกรณีน่ิวออกซาเลตโมโนไฮเดรตและไดไฮเดรตเท่านั้น 

แต่ในปัจจุบนัน่ิวผสมชนิดแคลเซียมออกซาเลตกบัน่ิวอะพาไทท์ ก็มีจ  านวนมากข้ึน ดงันั้ นอาจใช้

แนวทางในการวิจยัของน่ิวผสมชนิดแคลเซียมเพ่ือศึกษาน่ิวชนิดผสมอ่ืนๆ ต่อไป  
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Abstract 
This paper proposes a study of wavelet transform 
analysis for the urolithiasis classification. Calcium 
oxalate monohydrate (whewellite) stone and calcium 
oxalate dihydrate (weddellite) stone are used for the 
classification processing. Two methods are applied to 
indicating the differentiation of infrared spectrum, 
which are used the Daubechies wavelets transform 
with a difference order (db04, db07 and db08). The 
first method is multiresolution analysis (MRA). This 
method is the powerful tool to decompose high and 
low frequency components of spectrum. The second 
method is detrend analysis. The results show that 
Daubechies wavelet with order 4 (trend level = 0.125) 
in detrend analysis is more accurate and correct than 
MRA. Detrend analysis method achieves to identify 
peak positions of frequency correctly 6 from 7 
positions in both of whewellite and weddellite while 
only 5 positions in whewellite infrared spectrum and 
6 positions in weddellite infrared spectrum are 
obtained from MRA method. 
Keywords:  Urinary stones, Infrared spectroscopy, 
Wavelet transform, Detrend analysis, Multiresolution 
analysis (MRA) 
 
1. Introduction 

Urinary tract stone disease is the most frequently 
found in Thai people, and tends to increase every 
year. Especially, the number of the disease in North 
West of Thailand is increased to 10-16% every year 
[1]. The treatment of urinary stone has 2 purposes. 
The first purpose is to remove a stone out. The second 
purpose is important step in treatment that prevents 
recurrent urinary stone attacks. The knowledge of 
chemical component of urinary stones is very 
important for recurrent prevention because the 
recurrence rate is more than 50% [2]. Each stone is 
different in shape, textures, size and the rate of 
increase. Currently, the urinary stone analysis 
techniques that has been accepted and used for 
diagnosis reference are X-ray diffraction technique 
and infrared spectroscopy technique. The widely used 
technique is infrared spectroscopy. It is requires 
minimal sample volume for analysis [2] and uses 
lower cost than X-ray diffraction technique in the 
equal weight index [3].  Types of stone are composed 
of same major component form an absorption band in 

the same frequency position such as calcium stone. 
The interpretation for identifying the component used 
a specialist. Therefore, this paper provides the 
automated expert system for urolithiasis classification 
from infrared spectrogram. Initially this system 
approach to identify types of calcium stone in 
qualitative analysis by using the wavelet transforms. 
 
2. Theory 
2.1 Infrared Spectroscopy 

Infrared spectroscopy is one of techniques to be 
used for identification of the substance by specifying 
a structure or quantity of a compound. Infrared 
spectroscopy is a measurement technique that relies 
on light absorption at various frequencies of molecule 
and then converted to energy for stimulating bonds to 
vibratory [4]. The energy of an electron in the 
molecule is distributed throughout the molecules. It is 
according to the Planck’s equation, 

� = ℎ�,                                    (1) 

where ‘E’ is the energy (J), ‘v’ is the fundamental 
vibration frequency and ‘h’ is Planck’s constant 
(6.626 x 10-34 J-s), respectively [5]. The phenomenon 
is recorded as infrared spectrum. The characteristic of 
infrared spectrum is more complex and superimpose 
because the vibration energy component is a higher 
energy term and corresponds to the absorption of 
energy by molecules.  

Interpretation of infrared spectrum includes 
of qualitative and quantitative analysis. Qualitative 
analysis is used to identify types of molecules from 
the peak positions and the mass of each of molecular 
functionin the stone explained by quantitative 
measurement.  
 
2.2 Calcium Stone 

Most stones are composed of calcium or a 
combination of calcium and oxalate. There are 2 
categories similarly infrared spectrum. The first 
category is calcium oxalate monohydrate whose 
chemical structure is CaC2O4 H2O. The second 
category is calcium oxalate dehydrate in which the 
chemical structure is CaC2O4 2H2O [6]. Molecules of 
both substances have two carbon atoms and one 
calcium atom. The only difference is that calcium 
oxalate dehydrate is independently associated with 
two water molecules, whereas the monohydrate is 



 

associated with one water molecule [7]. The 
important of peak frequency positions were compared 
with urinary stone reference as shown in table1. 

 
Table 1 Characteristics and peak positions of 
urinary’s infrared spectrum. 
characteristics 

band 
peak positions (cm-1) 

whewellite weddellite 
O-H stretching 
vibration 

3438 3448 

C=O group 
stretching 
vibration 

1619 1638 

symmetrical 
stretching 
vibration of 
C=O group 

1315 1326 

 weak 
absorption 
band vibrations 
of O-H group 

886 915 

C=O group 780 777 
vibration of O-
H group 

660 610 

vibration of 
C=O group 

518 518 

This is peak frequency position reference from EZ OMNIC program 
 

2.3 Wavelet transform 
The wavelet is a tool that is useful in feature 

extraction applications. It is representation by 
wavelets that have different scales and translation [8]. 
Function of wavelet transform developed from 
Fourier transform basis is 

��,	
�� =  
√� � ���	

� �,                    (2) 

where the parameter ‘a’ is the scaling vector and ‘b’ is 
the translation factor, consequently. Wavelet analysis 
method provided to multiresolution analysis (MRA) is 
used to analyze signals containing both low frequency 
components and high frequency components [9]. Low 
frequencies component is called ‘Approximation’ and 
high frequencies component is called ‘Detail’. MRA 
also removed unwanted component in the signal like a 
filter [10].  

The second method for removing base line of the 
signals is a detrend analysis. An internal parameter 
called trend level is required for baseline removal 
[11]. The trend level is calculated as follows 

�����
������ = �������
�����  ,               (2) 

where ‘t’ is the sampling duration and ‘N’ is the 
number of sampling points in t time [12]. As well as 
MRA, detrend analysis method were applied filtering 
method to decompose low and high frequency 
components. Low frequency component is called 
‘trend’ and high frequency component is called 
‘detrend’ [13]. 

Since 1989, the wavelet transform-based 
techniques have been applied to the chemical signal 
processing [14]-[15] because wavelets are localized in 

both the time and frequency domain. Hence, wavelet 
signal processing is suitable for nonstationary signals 
whose spectral content changes over the time. 
Wavelets were employed in the various fields of 
analytical chemistry, especially to the infrared 
spectrum [16]-[17], the spectral data in the 
wavelength domain instead of the frequency domain 
[15]. Each family in the wavelet transform has a 
different in shape. Hence, selecting wavelets family, 
which matches the signal to be processed, is very 
important in the wavelet applications. 
 

3. Material and Methods 
This paper used LabVIEW version 8.6 

(Advanced signal processing toolkit) for 
implementation. Multiresolution and detrend analysis 
tools are used to decompose high and low frequency 
component as shown in figure 1. 

 
 

 
 
 
 

Figure 1.  System block diagram 
 

Sample infrared spectrum data were collected 
from Songklanagarind hospital on EZ OMNIC 
program in 2004. This program was used for 
interpreting urinary spectral components. Stone 
analysis was performed in 12 data. Urinary infrared 
spectrums are used as the input of this system. These 
inputs are read using Read from Measure File.VI in 
.txt format. 

The Daubechies wavelet family is similar in 
shape to infrared spectral [16]. The Duabechies 
function order 4, 7 and 8 is suitable for infrared 
spectral analysis because the error occurred less than 
other orders in the Duabechies function [18]. The 
Daubechies wavelet was obtained using the order 4, 7 
and 8 for both of methods. The trend level is 0.125. 
Then, the wavelet analysis peak detection VI is used 
to detect peak points by specifying proper width and 
threshold. Width specifies the width in number of 
samples. This VI coerces the value to a power of 2.  
The proper width in this method is 64 (trial and error 
method). Threshold specifies the value to reject peaks 
or valleys of a particular size. For the methods that 
look for valleys of spectra, threshold value was 
obtained from highest value according to 
%Transmittion on y axis. Hence, the threshold value 
is 100. Otherwise, for the methods that look for peaks, 
the threshold value is 1. Width and threshold values 
are the same for all test data. 
 

4. Experimental results 
4.1 Multiresolution analysis 

Figure 2 and figure 3 show the result of 
approximation coefficient and detail with level 4 of 
whewellite and weddellite, respectively. According to 
a figure 2 and figure 3, ‘X’ marker is the peak 

read form 
measurement file 

Wavelet 
transform 

Find peak 
position 

Comparing to the 
reference peak 

Recorded IR 
spectra of 
Urinary stone 

MRA or 
Detrend 
analysis 

WA peak 
detection 

Rules to classify 
calcium stone 



 

frequency positions that the wavelet analysis peak 
detector can be detected. These results are correct and 
accurate in approximation coefficient level 4 but peak 
positions in detail are nearly position because of a 
characteristic of the Daubechies wavelets. Hence, the 
wavelet analysis detector cannot specify only correct 
peak of spectrum. 

 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure 2.  Results of MRA from Whewellite  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure 3.  Results of MRA from weddellite  
 

4.2 Detrend analysis 
Figure 4 and figure 5 show detrend analysis 

results in whewellite and weddellite, respectively. 
Each figure shows the trend signal and detrend signal. 
Peak positions from detrend signal have been used to 
compare to the reference peak positions from EZ 
OMNIC program. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figure 4.  Results of detrend analysis from whewellite  
 
 
 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Figure 5. Results of detrend analysis from Weddellite  
 
4.3 Validation of output 

The validation of the result is done by 
comparing the peak position of frequency with 
reference from EZ OMNIC program and kidney stone 
1.3. They are spectral database.  For example 
spectrum, in figure 6 is the results from whewellite. 
The multiresolution analysis with order 4 (level4) can 
identify 6 from 7 positions as same as the results from 
detrend analysis. Figure 7 is the results in weddellite.  
The result of detrend analysis can indicate 6 from 7 
positions while only 5 from 7 positions from 
mutiresolution analysis method. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
Figure 6.  result for whewellite 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figure 7.  result for weddellite 
 
4.4 Experimental Error  

The relative standard deviations (RSD) were used 
to calculate the analytical errors (6 spectra per 
sample) [19]. Results are shown in table. II. From the 
results of whewellite, RSD from both of analysis 
method was less than 0.5%. Excepting only the weak  
absorption band of O-H group at 886 cm-1, both of  
 
 

Approximation 

Approximation 

Detail 

Detail 



 

method could not indicate this peak. In the part of 
results from weddellite, RSD values from MRA 
method was less than 0.5%. It could not indicate a 
small band at 913 cm-1 in contrast to detrend analysis 
method that could do. It has RSD values at a small 
peak =0.96% while it has RSD less than 0.5% in other 
peaks. 
 

5. Conclusion 
Detrend analysis method using Daubechies 

wavelets functions order 4 level 4 can indicate peak 
frequency position for calcium stone’s infrared 
spectrum with a few errors. It has %RSD in maximum 
range less than multiresolutions analysis method and 
this implementation will be the guideline for further 
interpreting infrared spectrum for other urinary stone. 
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Table 2 Analytical Errors. 

 
 
 

Characteristics band 

 
 
 

peak positions  
(cm-1)* 

 
whewellite 

 
 
 

peak positions  
(cm-1)* 

 
weddellite 

 
MRA 

 
detrend 

 
MRA 

 
detrend 

 
 

mean 

 
 

SD 

 
 

RSD 
(%) 

 
 

mean 

 
 

SD 

 
 

RSD 
(%) 

 
 

mean 

 
 

SD 

 
 

RSD 
(%) 

 
 

mean 

 
 

SD 

 
 

RSD 
(%) 

O-H stretching vibration 
 

3438 3440.49 5.82 0.16 3439.37 4.93 0.14 3436 3462.40 8.75 0.25 3456.93 10.03 0.29 

C=O group stretching vibration 
 

1619 1617.54 2.40 0.14 1619.79 0.75 0.04 1638 1644.63 3.33 0.20 1645.42 1.03 0.06 

symmetrical stretching vibration of C=O group 
 

1315 1320.81 5.25 0.39 1315.79 0.38 0.02 1326 1323.28 1.62 0.12 1326.18 0.20 0.01 

weak absorption band vibrations of O-H group 
 

886 - - - - - - 915 - - - - - - 

C=O group 
 

780 781.18 0.40 0.05 780.86 0.48 0.06 777 777.53 2.39 0.30 777.69 2.57 0.33 

vibration of O-H group 
 

660 662.96 2.87 0.43 663.44 2.21 0.33 610 - - - 610.55 5.88 0.96 

vibration of C=O group 
 

517 519.38 0.76 0.14 519.60 0.81 0.15 517 517.60 0.49 0.09 517.6 0.49 0.09 

 
*This is peak frequency position reference from EZ OMNIC program 
 
 
 
 


