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วิทยานิพนธนี้มีการใชการจำลองคอมพิวเตอรแบบหลายระดับเพื่อตรวจสอบปจจัยระดับ

โมเลกุลที่สามารถควบคุมคุณสมบัติเชิงโครงสรางของพอลิเมอรโฮสตในการประยุกตใชอิเล็กโทรไลต

เพื่อพัฒนาการเพิ่มสภาพการนำไฟฟาไอออนิกของอิเล็กโทรไลตพอลิเมอร จึงมีการเสนอวิธีท่ีสามารถ

เปนไปไดบางวิธีเพื ่อปรับเปลี่ยนหนวยของพอลิเมอรที่ทำซ้ำเพื ่อปรับความแข็งภายในสายโซและ

ปฏิสัมพันธระหวางโมเลกุล ซึ่งสามารถสงผลตอลักษณะทางโครงสราง มิติของโมเลกุล การกอกวน

ของสายโซบริเวณใกลพื ้นผิว การตกผลึกเมื่ออุณหภูมิเย็นลงจากของเหลวที่สถานะหลอมละลาย

โครงสรางแบบอสัญฐานเชิงอะตอมเสมือนจริง และระดับการแตกตัวของไอออนิกในของเหลว        

ไอออนิกท่ีถูกทำใหเปนพอลิเมอร โดยวิทยานิพนธเลมนี้แบงออกเปน 4 สวนหลักดังนี้ 

ในสวนแรก ไดมีการศึกษาการจำลองโมเลกุลหลายระดับสำหรับคุณสมบัติเชิงโครงสรางและ

วัสดุของโฮสตพอลิเมอรสองตัวสำหรับอิเล็กโทรไลตเจล โดยแบบจำลองสถานะไอโซเมอริกเชิงหมุน 

(RIS) ท่ีไดจากการคำนวณโครงสรางอิเล็กทรอนิกสเบ้ืองตนถูกนำมาใชเพื่อทำนายสถิติทางโครงสราง

ของพอลีไวนิลฟลูออไรด (พีวีเอฟ) เมื่อเปรียบเทียบกับพอลิไวนิลคลอไรด (พีวีซี) ซึ่งความแข็งของสาย

โซหรือคา Cn ถูกนำเสนอในสวนของอัตราสวนลักษณะเฉพาะทางความแข็ง ( Cn ) นั้น มีคามากกวา

อยางมีนัยสำคัญสำหรับสายโซพีวีซี ซึ่งสายโซของพีวีซีและพีวีเอฟจะถูกทำใหเปนแบบจำลองเม็ด

หยาบและแมปกับโครงสรางแบบตาขายเพชรในบริเวณท่ีใกลท่ีสุดเปนอันดับสองหรือท่ีเรียกวา 2nnd 

lattice โดยสมบัติบนโครงตาขาย เชน ขนาดของโมเลกุลและสถิติเชิงโครงสรางที่สอดคลองกับการ

ทำนายเชิงทฤษฎีเปนอยางดี โดยแบบจำลองของสองระบบแบบอสัญฐานเชิงอะตอมเสมือนจริงซึ่ง

สามารถทำไดโดยการทำแมปยอนกลับเพื่อคืนคาอะตอมที่หายไป และหลังจากลดพลังงานใหเหลือ

นอยท่ีสุด ผลลัพธท้ังหมดนี้จะถูกรายงานและเปรียบเทียบระหวางระบบพีวีเอฟและพีวีซี 

ในสวนที่สอง ศึกษาบทบาทของความแข็งของสายโซตอคุณสมบัติเชิงโครงสรางและโมเลกุล

สำหรับพื้นผิวอิสระของพอลิเมอรหลอมเหลวโดยใชวิธีการตรวจสอบจากการจำลอง MC ของสายโซ
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Multiscale computer simulations were employed to investigate molecular 

factors that can control structural properties of the host polymers in electrolyte 

application. To Increase the ionic conductivity of polymer electrolytes, some possible 

routes are proposed to modify the repeating units to adjust the intrachain stiffness and 

intermolecular interaction that can affect conformational characteristics, molecular 

dimension, chain perturbation near the surface, crystallization, upon cooling from the 

melts, atomistic amorphous structures and the degree of ionic dissociation in 

polymerized ionic liquids. There are 4 main parts in this thesis. 

In the first part, multiscale molecular simulations for structural and material 

properties of two polymer hosts for gel electrolytes were studied. The rotational 

isomeric state (RIS) models derived from ab initio electronic structure calculation were 

employed to predict the conformational statistics of poly(vinyl fluoride), PVF, in 

comparison with poly(vinyl chloride), PVC. The chain stiffness, as represented by the 

characteristic ratio, is significantly larger for PVC chains. PVC and PVF chains were 

coarse-grained and mapped onto the second nearest neighbor diamond (2nnd) lattice. 

The on-lattice properties such as molecular size and conformational statistics agree 

well with theoretical prediction. Fully atomistic amorphous PVF and PVC models can 

be obtained by reverse-mapping to restore the missing atoms. After energy 

minimization, all results are reported and compared between PVF and PVC.  

In the second part, the role of chain stiffness on structural and molecular 

properties for the free surface of polymer melts was examined by MC simulations of 

the coarse-grained (CG) polyethylene PE-like chains on the 2nnd lattice. PE-like models 




