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วัตถุประสงคของงานวิจยันีค้ือการศึกษาผลการเติมเกลือ KI และสารเติมแตง TiO2 ตอ

สมบัติของพอลิเมอรอิเล็กโทรไลตแข็ง (SPEs) ที่ม ี PEO เปนพอลิเมอรตัวกลาง ดวยเทคนิค      
โมเลกูลารไดนามิกส (MD) ที่ 300 เคลวินโดยใช COMPASS forcefield งานวจิัยนี้เร่ิมจากการนํา
เทคนิค MD มาศึกษาโครงสรางของระบบโพแทสเซียมไอออนและไอโอไดดไอออนในน้ํา และ
โพแทสเซียมไอออนใน tetraglyme (K+/H2O, I-/H2O และ K+/tetraglyme ตามลําดับ) ระบบเหลานี้
เปนระบบอยางงายของ SPEs พบวาขอมลูเชิงโครงสรางไดแก ระยะระหวางคูอะตอมและจํานวน
อะตอมที่ลอมรอบไอออนสอดคลองกับผลการศึกษาที่มรีายงานไวแลว นอกจากนี้ไดใชวิถีของ
อะตอมใน MD (MD trajectories) รวมกับการจําลองการกระเจิงของอิเล็กตรอน (electron scattering 
simulation) สรางสเปกตรัม EXAFS สเปกตรัมที่ไดจาก MD สอดคลองกับสเปกตรมัที่ไดจากการ
ทดลอง ลําดับตอไปไดนําเทคนิค MD มาศึกษาระบบ KI/tetraglyme ซ่ึงมีอัตราสวนโมลของ
ออกซิเจนและ K+ เปน 10:1 (EO:K = 10:1) พบวาการเกดิสารเชิงซอนระหวาง K+ และออกซิเจนมี
ผลทําใหโมเลกุล tetraglyme มีขนาดเล็กลงและการเคลื่อนที่ของ K+ ชากวา I- ลําดับตอไปไดนาํ
เทคนิค MD มาศึกษาระบบ PEO/TiO2 และ PEO/KI/TiO2 (EO:K = 10:1) พบวาอันตรกิริยาแบบ
ดึงดูดระหวางพื้นผิว TiO2 และ PEO ทําให PEO บริเวณใกลพื้นผิวหนาแนนมากกวาบริเวณ bulk 
และบริเวณที่ไมมีพื้นผิว (free surface) และผลของพื้นผิวตอความหนาแนนของ PEO นี้ครอบคลุม
บริเวณจนถึงประมาณ 15 อังสตรอมจากพืน้ผิว เนื่องจาก PEO ที่บริเวณพืน้ผิวมีความหนาแนนสูง
และเคลื่อนที่ไดนอย จึงทําใหไอออนสวนใหญอยูบริเวณไกลจากพื้นผิว (มากกวา 15 อังสตรอมจาก
พื้นผิว) ไอออนที่อยูไกลจากพื้นผิวเคลื่อนที่ไดเร็วกวาไอออนในระบบที่ไมมี TiO2 และไอออนที่อยู
ใกลพื้นผิว ตามลําดับ 

สุดทายไดศกึษาสมบัติเชิงโครงสราง สมบัติเชิงพลวัต และกระบวนการเกิดผลึกของระบบ
พอลิเมอรนาโนคอมโพสิตที่ประกอบดวย PE (C40H82) และพื้นผิวแบบเปนกลาง แบบดูด และแบบ
ผลัก ที่ 473 เคลวิน ดวยเทคนิค Monte Carlo (MC) โดยใช coarse-grained polymer model on a 
high coordination lattice จากการศกึษาพบวาสมบัติเชิงโครงสรางและสมบัติเชิงพลวัตขึ้นอยูกบั
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The objective of this research is to study the effect of adding KI salt and TiO2 

nanofiller on the properties of PEO based solid polymer electrolytes (SPEs) by using 

Molecular Dynamics (MD) simulations with COMPASS forcefield at 300 K. Firstly, 

the solvation structures of K+ and I- in water, and K+ in tetraglyme as model 

complexes for the SPEs were determined. The structural properties i.e. pair distances 

and coordination numbers are in very good agreement with literatures. Moreover, MD 

trajectories were coupled to electron scattering simulations to generate MD-EXAFS 

spectra. EXAFS spectra from MD simulations are consistent with those from 

experiments. Next, MD was performed on KI/tetraglyme system with tetraglyme 

oxygen:K+ mole ratio of 10:1 (EO:K = 10:1). MD results indicated that the 

complexation between K+ and oxygens causes tetraglyme chains become more 

compact, and K+ is slightly slower than I-. Next, MD were performed on PEO/TiO2 

and PEO/KI/TiO2 (EO:K = 10:1) nanocomposites. MD results revealed that an 

attractive interaction between TiO2 and PEO results in a highly dense PEO layer near 

the interface that persists up to ~15 Å from the interface with further than that the 






