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วิทยานิพนธนี้มีการใชทั้งการจำลองระดับโมเลกุลและการทดลองเพื่อศึกษาปญหาเกี่ยวกับ

ปจจัยสำคัญในการควบคุมการตกผลึกและการนำไอออนิกของอิเล็กโทรไลตนาโนคอมโพสิตพอลิเมอร 

วิทยานิพนธนี้มีส่ีสวน หัวขอแรกคือการศึกษาเชิงทดลองเกี่ยวกับผลของการเติมนาโนฟลเลอรตอการ

ตกผลึกและสัณฐานวิทยาของพอลิเอทิลีนออกไซด หรือ PEO ที่มีน้ำหนักโมเลกุลสูง โดยการเติมซิลิ

กานาโนฟลเลอรลงในพอลิเมอร PEO ซิลิกานาโนฟลเลอรท่ีเติมลงไปนั้นประกอบดวยซิลิกาปกติท่ีไมมี

การดัดแปลง (SiO2), ซิลิกาที่เคลือบดวยสารคูควบไซเลน (Sil-SiO2), ซิลิกาดัดแปลงดวยหมูอะมิโน 

(A-SiO2), โพลีฮีดรอลโอลิโกเมอริกซิลเซสคิวออกเซน (POSS) และ มอนตมอริลโลไนต (MMT) จาก

ผลการทดลอง MMT สามารถทำหนาที่เปนสารหนวงที่ดีในการตกผลึกของพอลิเมอร คาดวาเปน

เพราะพอลิเมอรสามารถเขาไปแทรกตัวในช้ันของ MMT 

สวนท่ีสองของวิทยานิพนธ มีการใชการจำลองระดับโมเลกุลเพื่อศึกษาพฤติกรรมการตกผลึก

ของพอลิเอทิลีน (PE) แบบจำลองมอนติคารโลอยางหยาบของ PE นาโนคอมโพสิตไดพัฒนาขึ้นเพื่อ

ศึกษาผลกระทบของรูปรางนาโนฟลเลอร (ทรงกลม, แผน, แทง) เมื่อดูการตกผลึกของ PE พอลิเมอร

นาโนคอมโพสิตท่ีเติมนาโนฟลเลอรแบบแทงและแบบแผนมีแนวโนมท่ีจะกระตุนใหเกิดการกอตัวของ

ผลึกไดรวดเร็วและระเบียบมากขึ้นโดยเฉพาะอยางยิ่งสำหรับนาโนฟลเลอรแบบแผน ในทางตรงกัน

ขาม PE นาโนคอมโพสิตท่ีใสนาโนฟลเลอรแบบทรงกลมจะมีการตกผลึกชาลงและมีสัดสวนความเปน 

ทรานสต่ำกวา ซึ่งสงผลใหโครงสรางมีความเปนระเบียบนอยกวา 

นอกจากนี้การจำลองระดับโมเลกุลยังใชเพื่อตรวจสอบพฤติกรรมของสายโซพอลิเมอรที่ถูก

จำกัดอยูระหวางกำแพงฟลเลอรแบบแผนท้ังหมดสองแผนซึ่งมีแรงดึงดูดระหวางพื้นผิวกำแพงและ  

พอลิเมอรท่ีแตกตางกัน สำหรับฟลม PE ท่ีมีแรงดึงดูดระหวางผนังพอลิเมอรกับผนังท่ีแข็งแกรง ความ

หนาแนนในบริเวณกลางฟลมจะลดลง และพอลิเมอรมีแนวโนมท่ีจะเคล่ือนท่ีมาอยูใกลกับพื้นผิวผนัง 

สำหรับคุณสมบัติไดนามิก พอลิเมอรในพื้นท่ีดานในมีความคลองตัวของโซคอนขางเร็วกวาเนื่องจากมี

ความหนาแนนต่ำกวา ไดนามิกของพอลิเมอรลดลงอยางมากจากการดึงดูดจากพื้นผิวผนัง 
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Both molecular simulation and experiment were employed to study the 

fundamental factors to control the crystallization and ionic conductivity of polymer 

nanocomposite electrolytes. There are four parts in this thesis. The first topic is the 

experimental study on the effect of adding nanofillers on the crystallization and 

morphology of high molecular weight poly(ethylene oxide), PEO. Five types of silica-

based nanofiller and PEO were studied including unmodified silica (SiO2), silica treated 

with silane coupling agents (Sil-SiO2), silica modified with amino groups (A-SiO2), 

Polyhedral Oligomeric Silsesquioxane (POSS) and Montmorillonite (MMT). From the 

results, MMT can act as a good retarding agent for polymer crystallization assuming 

that intercalation occurs. 

For the second part of the thesis, molecular simulation was employed to study 

the crystallization behavior of polyethylene (PE). A Monte Carlo simulation of coarse-

grained models of PE nanocomposites was developed to study the effect of nanofiller 

shapes (nanosphere, nanoplate and nanostick) on polymer crystallization. PE 

nanocomposites filled with nanostick and nanoplate tend to induce earlier crystalline 

formation and have more ordered structures, especially nanocomposites with 

nanoplate filler. In contrast, PE nanocomposites filled with nanospheres exhibit slower 

crystallization with a lower amount of trans fraction and, as a result, form less ordered 

structures.  

Next, molecular simulation was also used to investigate the behavior of dense 

polymer chains confined between two nanoplates with different polymer-surface 

interactions. For PE films with stronger polymer-wall interaction, densities in the bulk 

region are decreased and the chains tend to stay close to the wall surface. For dynamic 

properties, chains in the inner region have relatively faster chain mobility due to lower 
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