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บทคดัย่อ 
 

ในงานน้ี ได้ศึกษาความเข้ากันได้ของพอลิเมอร์ผสมระหว่างพอลิไวนิลแอลกอฮอล ์
(poly(vinyl alcohol), PVA) กบัพอลิอะไครลิกแอซิด (poly(acrylic acid), PAA) ในอตัราส่วนต่าง ๆ 
โดยใชเ้ทคนิคการจ าลองแบบโมเลกุลดว้ยคอมพิวเตอร์เทคนิคโมเลกูลาร์ไดนามิกส์ ผลการค านวณค่า 
Flory-Huggins interaction parameter (χ) ยืนยนัวา่พอลิเมอร์ผสมระหว่าง PVA กบั PAA ผสมเขา้กนั
ไดใ้นทุกอตัราส่วน จากนั้นไดเ้ตรียมตวัอยา่งพอลิเมอร์ไฮโดรเจลผสมระหวา่ง PVA กบั PAA ในรูป
แผ่นฟิล์มท่ีอตัราส่วนต่าง ๆ ซ่ึงก่อเจลโดยวิธีการให้ความร้อน  ผลการวิเคราะห์ด้วยเทคนิค DSC 
ยืนยนัวา่พอลิเมอร์ผสมระหวา่ง PVA กบั PAA ผสมเขา้กนัไดทุ้กอตัราส่วนท่ีศึกษาในงานวิจยัน้ี ผล
จาก FT-IR แสดงใหเ้ห็นวา่มีอนัตรกิริยาระหวา่ง PVA กบั PAA เกิดข้ึน จากนั้นศึกษาการบวมตวัของ
พอลิ เมอร์ไฮโดรเจล ท่ี  pH = 7.4 โดยพบว่าจะมีการบวมตัวลดลงเม่ือปริมาณ  PVA เพิ่ ม ข้ึน 
นอกจากนั้นยงัไดศึ้กษาโครงสร้างไฮโรเจลท่ีเกิดจากการจบักนัระหว่างแคลเซ่ียมไอออน (Ca2+) กบั
พอลิเมอร์ PVA และ PAA โดยใช้เทคนิคการจ าลองโมเลกุลาร์ไดนามิคก์ และเทคนิค Extended X-
ray Absorption Fine Structure (EXAFS) Spectroscopy ผลการศึกษาพบว่ามี เพี ยงอะตอมของ
ออกซิเจนเท่านั้นท่ีลอ้มรอบแคลเซ่ียมไอออน (Ca2+) ของการลอ้มรอบชั้นแรกสุด (first shell)  
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Abstract 

In this work, the blend compatibility of poly(vinyl alcohol), PVA, with poly(acrylic acid), 
PAA, was studied over the wide range of compositions by Molecular Dynamic (MD) simulation. 
The Flory-Huggins interaction parameter (χ) of the blends computed using the atomistic simulation 
confirmed the blend compatibility for all compositions of PVA/PAA blend. The hydrogel films of 
PVA/PAA blend, with various compositions, were prepared by thermal treatment technique. DSC 
results were used to confirm the compatibility of PVA/PAA blends. FT-IR spectra were used to 
study the interaction between PVA and PAA. Swelling property of these polymer films at pH = 7.4 
buffer solution was also studied. The swelling ratio was decreased with increasing PVA content. 
Molecular Dynamics simulation and the Extended X-ray Absorption Fine Structure (EXAFS) 
spectroscopy were employed to study polymer/ salt hydrogel for the atomistic solvation structure of 
calcium ion in poly(vinyl alcohol) and poly(acylic acid). The results suggest that only oxygen 
atoms can be located within the first shell of  Ca2+ ion 
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บทที ่1 
บทน ำ 

 
1.1 ควำมส ำคญัและทีม่ำของงำนวจิัย 
 การพฒันาวสัดุเพื่อใชเ้ป็นระบบควบคุมการปล่อยยามีจุดประสงคเ์พื่อเพิ่มความสามารถใน
การรักษาและประหยดัค่าใชจ่้ายในการดูแลผูป่้วย การพฒันาดงักล่าวตอ้งอาศยัความรู้และเทคโนโลยี
จากหลายสาขามาประกอบกนั กลุ่มวสัดุท่ีใช้ในระบบควบคุมการปลดปล่อยและน าส่งยาท่ีได้รับ
ความสนใจมากท่ีสุดกลุ่มหน่ึงคือพอลิเมอร์ โดยพอลิเมอร์ท่ีน ามาใชค้วรเขา้กนัไดดี้กบัร่างกายและมี
สมบติัอ่ืนๆท่ีเหมาะสมเช่น อตัราการละลาย การควบคุมการแพร่ของยา การท าปฏิกิริยาระหว่างยา
และพอลิเมอร์หรือเยื่อบุในร่างกาย การพฒันาระบบน าส่งยาเพื่อใหย้ามีการออกฤทธ์ิท่ีมีประสิทธิภาพ
มากข้ึนนั้นมีเทคนิคการเตรียมยาในรูปแบบต่างๆซ่ึงจ าเป็นตอ้งอาศยัตวัพาท่ีเหมาะสมในการน าส่งยา
เหล่านั้น ปัจจยัท่ีส าคญัส าหรับการเป็นตวัพาคือการเขา้กนัไดท้างชีวภาพ (biocompatibility) ซ่ึงวสัดุท่ี
นิยมใช้ในปัจจุบนักลุ่มหน่ึงคือไฮโดรเจลซ่ึงเป็นสารในกลุ่มพอลิเมอร์หรือพอลิอิเล็กโตรไลท์ท่ีมี
คุณลกัษณะพิเศษ คือ จะมีการบวมตวัข้ึนเม่ืออยู่ในน ้ าซ่ึงเกิดจากการท่ีโครงสร้างระดบัโมเลกุลของ
ไฮโดรเจลจบัยึดกบัโมเลกุลน ้ า ไฮโดรเจลท่ีอยูใ่นสภาวะน้ีจะไม่ละลายน ้ าแต่จะยงัคงรักษาสภาพท่ี
เป็นโครงสร้างตาข่ายไว้ โดยทั่วไปไฮโดรเจลมักเป็นพอลิอิเล็กโตรไลท์ในกลุ่มท่ีชอบน ้ า 
(hydrophilic) ท่ีเกิดการคลอสลิงคด์ว้ยพนัธะเคมีหรือแรงยึดเหน่ียวทางกายภาพท่ีมีความแข็งแรงพอ 
เช่น พนัธะไฮโดรเจนหรือแรงดึงดูดทางไฟฟ้า เช่น ไอออนเกลือกบัสายโซ่พอลิเมอร์ ไดมี้การพฒันา
ไฮโดรเจลเพื่อใช้ในการควบคุมการปล่อยยาและน าส่งยาอย่างแพร่หลายเน่ืองจากมีคุณสมบติัท่ีดี
หลายประการ เช่น 

- ไฮโดรเจลมีแรงตึงผิวต ่าต่อของเหลวในร่างกายซ่ึงท าให้มีการเกิดปฏิกิริยากบัโปรตีน
ในเซลล์ร่างกายง่ายข้ึน โดยเป็นผลมาจากการมีน ้ าอยูเ่ป็นจ านวนมากในโครงสร้างซ่ึง
บริเวณผวิของไฮโดรเจลจะมีลกัษณะเป็น superhydrophilic diffuse surface 

- ไฮโดรเจลมีสมบติัทาง hydrodynamic คลา้ยกบัเซลลแ์ละเน้ือเยือ่ ทั้งน้ีการท่ีสายโซ่พอลิ
เมอร์สามารถเคล่ือนไหวได้นั้นจะเป็นการป้องกนัการดูดซับโปรตีนท่ีบริเวณผิวของ
เซลล ์หรือเรียกวา่ steric stabilization 

- ไฮโดรเจลลดการระคายเคืองบริเวณเน้ือเยือ่เน่ืองจากมีลกัษณะอ่อนนุ่มและยดืหยุน่ 
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- สามารถสังเคราะห์ไฮโดรเจลท่ีมีลักษณะการตอบสนองต่อการเปล่ียนแปลงของ
ส่ิงแวดลอ้มได ้เช่น pH, อุณหภูมิ เป็นตน้ 

 

 การสังเคราะห์ไฮโดรเจลแบ่งออกได้เป็น 2 ประเภทใหญ่ตามลักษณะการเกิดคลอสลิงค์
ไดแ้ก่ ไฮโดรเจลทางกายภาพและไฮโดรเจลทางเคมีโดยทั้งสองประเภทจะมีลกัษณะเป็นโครงสร้าง
ตาข่ายแบบผนักลบัไดแ้ละแบบผนักลบัไม่ได ้ตามล าดบั ข้ึนอยู่กบัโครงสร้างท่ีมีการเช่ือมโยงของ
สายโซ่ว่าเป็นแบบใด เช่น ในระบบพอลิอิเล็กโทรไลต์ผสมนั้นมกัเป็นแรงดึงดูดระหวา่งประจุแบบ
ไอออนิกระหว่างพอลิอิเล็กโทรไลต์ชนิดแคทไอออนิกกบัชนิดแอนไอออนิกหรือพนัธะไฮโดรเจน 
อย่างไรก็ตาม ไฮโดรเจลท่ีมีโครงสร้างคลอสลิงค์เชิงกายภาพมกัมีสมบติัเชิงกลไม่ดีพอ เช่น ความ
แข็ง ความเหนียวและอาจสลายตวัไดใ้นสารละลายบางชนิด ในกลุ่มของไฮโดรเจลท่ีเตรียมจากการ
เติมสารคลอสลิงค์เพื่อท าให้เกิดโครงสร้างตาข่ายเช่ือมยึดกนัดว้ยพนัธะโคเวเลนซ์มกัมีปัญหาความ
เป็นพิษท่ีอาจเกิดข้ึนได้จากสารคลอสลิงค์ท่ีเหลือจากการท าปฏิกิริยาท าให้การน าไฮโดรเจลมาใช้
ประโยชน์จึงตอ้งมีกระบวนการท าให้บริสุทธ์ิก่อน ขอ้ดอ้ยดงักล่าวสามารถแกไ้ขไดโ้ดยการพฒันา
วธีิการเตรียมไฮโดรเจลในรูปแบบท่ีแตกต่างไปจากเดิม  
 โครงการวิจยัน้ีจะเป็นการศึกษาไฮโดรเจลจากพอลิเมอร์สองชนิดเป็นโครงสร้างตาข่ายโดย
ไม่ใช้สารคลอสลิงค์ส าหรับระบบพอลิเมอร์ผสม Polyacrylic acid/Polyvinyl alcohol (PAA/PVA) 
และศึกษาสมบัติทางเคมีเชิงฟิสิกส์ ระบบ PAA/PVA น้ีมีความน่าสนใจเพราะการเกิดไฮโดรเจล
สามารถเกิดไดท้ั้งสองลกัษณะ คือ อาจเป็นแรงดึงดูดทางกายภาพหรือพนัธะไฮโดรเจนระหวา่งหมู่ –
OH ของ PVA กับหมู่  –COOH ของ PAA นอกจากน้ี เม่ือให้ความร้อนท่ี เพียงพอจะท าให้ เกิด
โครงสร้างตาข่ายท่ีเกิดจากพนัธะโคเวเลนซ์โดยไม่ตอ้งใชส้ารคลอสลิงคโ์ดยปฏิกิริยา esterification  

 
C–OH (PVA) + -COOH (PAA)  -COOC- + H2O 

 
การศึกษาสารผสมระหวา่งเกลือแคลเซียมกบัพอลิเมอร์ PAA และPVA ยงัสามารถใชเ้ป็นระบบท่ีเป็น
แบบจ าลองการจบักับแคลเซียมไอออนกับพอลิเมอร์ธรรมชาติบางชนิดท่ีเกิดป็นไฮโดรเจล เช่น 
สาหร่ายแกว้ท่ีเกิดจาก Alginate กบั Ca+2 เป็นตน้ 
 โครงการวิจยัยงัมีความสนใจในการประยุกต์เทคนิคการจ าลองโมเลกุลดว้ยคอมพิวเตอร์มา
ใชใ้นการอภิปรายผลการทดลองและช่วยในการออกแบบโครงสร้างท่ีเหมาะสมต่อการพฒันาวสัดุพอ
ลิเมอร์ไฮโดรเจลโดยการประยุกต์เทคนิคการจ าลองพลวตัเชิงโมเลกุล (Molecular Dynamics, MD) 
มาใช้ในการอภิปรายผลการทดลองท่ีเกิดข้ึนจากสเปกตราการดูดกลืนรังสีเอ๊กซ์ (XAS) ซ่ึงจะให้
ขอ้มูลส าคญัระดบัอะตอมเก่ียวกบัโครงสร้างคลา้ยตาข่าย (crosslink) ท่ีเกิดจากอนัตรกิริยาระหว่าง
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แคลเซียมไอออนกบัหมู่ฟังก์ชนัของพอลิเมอร์เพื่อช่วยเสริมความเขา้ใจถึงโครงสร้างของวสัดุพอลิ
เมอร์ไอโดรเจลระดบัอะตอม 
 

1.2 วตัถุประสงค์ของงำนวจิัย 
1.2.1 เพื่อศึกษาสมบติัทางเคมีเชิงฟิสิกส์ของโครงสร้างตาข่าย (crosslink) ของพอลิเมอร์ 

ไฮโดรเจลระบบพอลิเมอร์ผสม  Polyacrylic acid/Polyvinyl alcohol (PAA/PVA) 
และระบบเกลือแคลเซียมกบัพอลิเมอร์ Ca++/ PAA หรือ PVA 

 1.2.2 เพื่อใชว้ธีิทางทฤษฎี การทดลอง และการจ าลองโมเลกุลในการท าความเขา้ใจเก่ียวกบั
โครงสร้างและสมบติัระดบัจุลภาคของระบบพอลิเมอร์พอลิเมอร์ไฮโดรเจล 

 

1.3 ขอบเขตของงำนวจิัย 
 งานวจิยัน้ีไดแ้บ่งออกเป็น 2 ส่วน ดงัน้ี 
 
 1.3.1 กำรศึกษำโดยใช้วธีิกำรจ ำลองแบบโมเลกุล 
 โครงการวิจยัจะใช้ทฤษฎีไอโซเมอร์เชิงรูป (Rotational Isomeric State, RIS) ในการศึกษา
สมบติัทางกายภาพของโมเลกุลพอลิเมอร์ท่ีข้ึนอยู่กบัโครงรูปโมเลกุลและการจ าลองวสัดุพอลิเมอร์
ไฮโดรเจลโดยเทคนิคพลวตัเชิงโมเลกุล (Molecular Dynamics) เพื่อหาระยะห่างและเลขโคออร์ดิ
เนชนัเฉล่ียของงพอลิเมอร์และไอออนแคลเซียมจากโครงสร้างพอลิเมอร์ไฮโดรเจล นอกจากน้ียงัใช้
เพื่อเป็นแบบจ าลองเพื่อใช้ในการวิเคราะห์ขอ้มูลจากการทดลองการดูดกลืนรังสีเอ๊กซ์ (XAS) เพื่อ
เสริมความเขา้ใจโครงสร้างระดบัอะตอมของพอลิเมอร์ไฮโดรเจลท่ีเหน่ียวน าให้เกิดข้ึนดว้ยไอออน
แคลเซียม 
 
 1.3.2 กำรทดลองเพ่ือศึกษำโครงสร้ำงและสมบัติของไฮโดรเจล 
 ส าหรับเทคนิคการวิเคราะห์ดว้ยเคร่ืองมือท่ีเลือกใช้ในการทดลองน้ี ไดแ้ก่การทดสอบการ
บวมตวัของไฮโดรเจล การวิเคราะห์เชิงความร้อนดว้ย DSC เพื่อหาค่าอุณหภูมิในการเปล่ียนเฟสแบบ
ต่างๆ เช่น อุณหภูมิเปล่ียนสภาวะคลา้ยแกว้ (Glass transition temperature, Tg ) จุดหลอมเหลว (Tm) 
หรือการเกิดเป็นเฟสอ่ืนๆ การวิเคราะห์อนัตรกิกิริยาระหวา่งโมเลกุลโดยใช้เทคนิคอินฟราเรดสเปก
โตรสโกปี (FTIR) และการเกิดโครงสร้างแบบเป็นระเบียบด้วยเทคนิคการเล้ียวเบนรังสีเอ๊กซ์ ( X-
Ray Diffraction, XRD) และการใชก้ารดูดกลืนรังสีเอ๊กซ์ XAS เพื่อศึกษาโครงสร้างระดบัอะตอมของ
ไฮโดรเจลท่ีเหน่ียวน าโดยแคลเซียมไอออน เช่น ระยะห่างระหวา่งคู่อะตอม และเลขโคออร์ดิเนชนั 
ชนิดของหมู่เคมีท่ีจบักบัแคทไอออน 
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1.4 ประโยชน์ทีค่ำดว่ำจะได้รับ 
 โครงการวิจัยน้ีจะงานวิจัยพื้นฐานโดยใช้วิธีการทางทฤษฎีและการจ าลองโมเลกุลด้วย
คอมพิวเตอร์มาเสริมวธีิการศึกษาโดยเทคนิคการทดลองเพื่อใชศึ้กษาโครงสร้างและสมบติัวสัดุพอลิ
เมอร์ไฮโดรเจลระดบัโมเลกุล องคค์วามรู้พื้นฐานท่ีไดจ้ากโครงการวิจยัน้ีจะเป็นประโยชน์ต่อการท า
วจิยัในขั้นต่อไปในการออกแบบระดบัโมเลกุลท่ีเหมาะสมของระบบพอลิเมอร์ไฮโดรเจลท่ีใช้ในการ
ควบคุมการปล่อยยาต่อไป 

 

 

 

 

 

 

 

 



บทที ่2 
วธีิด ำเนินกำรวจิยั 

 
2.1 กำรจ ำลองแบบโมเลกลุด้วยคอมพวิเตอร์ 
 2.1.1 Rotational Isomeric State, RIS Model 
 โครงการวิจยัน้ีจะใช้ทฤษฎีไอโซเมอร์เชิงรูป (Rotational Isomeric State, RIS) ในการศึกษา
สมบัติของโมเลกุลพอลิ เมอร์ท่ี ข้ึนอยู่กับโครงรูประดับโมเลกุล  (conformational dependent 
properties) ทฤษฎี RIS ไดถู้กสร้างข้ึนบนพื้นฐานของกลศาสตร์สถิติ หลกัการส าคญัของทฤษฎีน้ีก็คือ
การหาค่าอนัตรกิริยาหวา่งหมู่เคมีท่ีกระท าต่อกนั เม่ือหมุนมุมบิดและเลือกจ านวนไอโซเมอร์เชิงโครง
รูปท่ีมีพลงังานต ่าเป็นตวัแทนโครงรูปท่ีส าคญั จากนั้นจึงสร้างชุดตวัแปรเพื่อแทนค่าความแรงอนัตร
กิริยาเหล่านั้นแล้วจัดให้อยู่ในรูปเมทริกซ์ท่ีเรียกว่า ชุดตัวเลขค่าถ่วงน ้ าหนักเชิงสถิติ (statistical 
weight matrices) (U) 
 การค านวณหาค่าสมบติัทางกายภาพของโมเลกุลพอลิเมอร์ท่ีข้ึนอยูก่บัโครงรูปสามารถท าได้
โดยวธีิการคูณเมทริกซ์ (matrix multiplication method) ของ super generator matrice (G) ดงัสมการ 
 




i

iZA G
1

0
     (2.1) 

 
โดย super generator matrice จะเป็นส่วนประกอบระหวา่งค่าถ่วงน าหนกัเชิงสถิติ และค่าตวั

แปรของสมบติัท่ีต้องการค านวณซ่ึงนิยามจากผลคูณระหว่าง 3 เมทริกซ์ ได้แก่ statistical weight 
matrice (U), identity matrice (E) และ block diagonal matrice ||F||i ตามสมการ 

 
  isii FEUG       (2.2) 

 
และค่าพาร์ทิชนัฟังกช์นัสามารถหาไดจ้ากผลคูณของ statistical weight matrice (U) 
 


i

iZ U      (2.3) 

 
การศึกษาโดยเทคนิคการจ าลองโมเลกุลในโครงการน้ีจะใช้ส าหรับระบบ Poly (vinyl alcohol) และ 
Poly (acrylic acid) 
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 2.1.2 Molecular Dynamic Simulation ส ำหรับพอลเิมอร์ผสม 
 ระบบท่ีใช้ในการจ าลองโมเลกุลในท่ีน้ี คือ พอลิเมอร์ผสมระหว่าง PVA และ PAA โดยใช้
เท ค นิ ค  Molecular Dynamics Simulation ของโป รแกรม  Material Studio 4.2 สนับ ส นุ น โดย 
Computational Nanoscience Consortium (CNC) ศูนย์นาโน เทคโนโลยีแห่ งชาติ  โดยใช้ความ
หนาแน่นของ PVA และ PAA เท่ากับ 1.269 g/cm3 และ1.23 g/cm3 ตามล าดับ ข้อมูลท่ีใช้ในการ
จ าลองโมเลกุลแสดงในตารางท่ี 2.1 ขั้นตอนการจ าลองโมเลกุลจะเร่ิมจากการสร้าง PVA และ PAA ท่ี
มีความยาว 20 หน่วย จากนั้นท า energy minimization ของโซ่พอลิเมอร์ท่ีอุณหภูมิ 298 K แล้วจึง
สร้าง amorphous cell ท าให้โครงสร้างเขา้สู่สมดุลแบบ NVT อองซอมเบิลท่ี 298 K เป็นเวลา 100 ps 
จากนั้ นท า energy minimization อีกค ร้ังด้วย smart minimize แล้ว จึงท า  Molecular Dynamics ท่ี
อุณหภูมิ 298 K อีก 1 ns โดยใช้ขั้นเวลา 1 fs แลว้จึงค านวณค่า Flory-Huggins interaction parameter 
(χ) ตามสมการ 

 
     𝜒 =

𝑧∆𝐸mix

𝑅𝑇
                                                    (2.4) 

 
เม่ือ z คือ เลขโคออดิเนชั่น = 6, R คือค่าคงท่ีของแก๊ส (cal/mol), T  คือ อุณหภูมิ (K), และ ∆𝐸𝑚𝑖𝑥 
ค านวณไดจ้ากสมการ  
 

∆𝐸𝑚𝑖𝑥 = 𝜙𝐴 (
𝐸𝑐𝑜ℎ

𝑉
)

𝐴
+ 𝜙𝐵 (

𝐸𝑐𝑜ℎ

𝑉
)

𝐵
− (

𝐸𝑐𝑜ℎ

𝑉
)

mix
                                       (2.5) 

 
 เม่ือ A, B, และ mix แสดงถึงค่าท่ีมาจาก PVA, PAA, และพอลิเมอร์ผสม สัญลกัษณ์ 𝜙

𝐴
 และ 

𝜙
𝐵

 คือ volume fraction ของ PVA และ PAA ตามล าดบั ส าหรับการค านวณหาค่าวกิฤต (𝜒
AB

)
critical

 
เพื่อท านายวา่พอลิเมอร์ทั้งสองชนิดเขา้กนัหรือไม่นั้นจะใชเ้ง่ือนไขคือพอลิเมอร์ผสมจะเขา้กนัไดเ้ม่ือ
ค่า (𝜒

AB
)  มีค่านอ้ยกวา่ค่าวกิฤต (𝜒

AB
)

critical
 ดงัความสัมพนัธ์ 

 

(𝜒AB)critical =
1

2
(

1

√𝑚A

+
1

√𝑚B

)
2

                                                                      (2.6) 
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ตารางท่ี 2.1 แสดงรายละเอียดของ PVA/PAA ผสมท่ีอตัราส่วนต่างๆ 
 

ระบบ อตัราส่วน PAA:PVA ความหนาแน่น g/cm3 
1 Pure PVA 1.269 
2 1:1 1.244 
3 2:1 1.238 
4 3:1 1.236 
5 4:1 1.235 
6 Pure PAA 1.230 

 
 2.1.3 Molecular Dynamic Simulation ส ำหรับกำรวเิครำะห์ EXAFS 
 ระบบท่ีใชใ้นการจ าลองคือไอออนแคลเซียม (Ca2+) ผสมใน PVA และ PAA ท่ีอุณหภูมิ 298 
K ในงานวิจยัน้ีใช้ PVA และ PAA ความยาวสายโซ่เท่ากบั 20 หน่วย เร่ิมจาก amorphous cell โดยมี
ไอออนแคลเซียมใน PVA และ PAA ในอัตราส่วน Ca2+:repeating unit = 1:50 ซ่ึงสอดคล้องกับ
อตัราส่วนท่ีใช้ในการทดลองวดั XAS จากนั้นท าระบบให้เขา้สู่สมดุลแบบ NVT ท่ี 298 K เป็นเวลา 
100 ps แลว้จึงท า energy minimization ดว้ย smart minimize ต่อดว้ย Molecular Dynamics ท่ีอุณหภูมิ 
298 K เป็นเวลา 1 ns โดยใช้ขั้นเวลา 1 fs หลังจากเสร็จ Molecular Dynamics จะน าพิกัดของทุก
อะตอมท่ีล้อมรอบไอออนแคลเซียมในช่วงรัศมี 6 อังสตรอม มาท านายเปกตรา XAS โดยใช้
โปรแกรม IFEFFIT 
 
2.2 กำรทดลอง 
2.2.1 อุปกรณ์และสารเคมี 
 -  Magnetic stirrers and magnetic bars 
 -  Vacuum oven  
 -  Hot air oven 
 -  Hot plate stirrer 
 -  Poly(vinyl alcohol), PVA, MW ~125,000 g/mol, Aldrich 
 -  Poly(acrylic acid), PAA, solution 35%(wt) in H2O, MW ~100,000 g/mol, Aldrich 
 -  Polygalacturonic acid (Pectin) from oranges, Low methoxyl, Aldrich 
 -  Alginate from brown algae, Fluka 
 -  Calcium chloride (CaCl2) Aldrich 
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 -  Sodium hydroxide (NaOH) Merck 
 -  Sulfuric acid (H2SO4) Merck 
 -  DI Water (H2O) 
 
2.2.2 การเตรียมตวัอยา่ง PVA/PAA ไฮโดรเจล 
 การเตรียมตวัอยา่งฟิลม์พอลิเมอร์เร่ิมจากน า PVA มาละลายในน ้ากลัน่ท่ีอุณหภูมิ 100˚C เป็น
เวลา 3 ชั่วโมง หลงัจากท่ีสารละลายเยน็ลงจนเท่ากบัอุณหภูมิห้อง จึงเติมสารละลาย 25%wt PAA  
ตามอตัราส่วนต่างๆ จากนั้นคนสารละลายขา้งตน้เป็นเวลา 12 ชัว่โมง แลว้เทสารละลายใส่ลงแบบ
พิมพเ์ป็นแผน่พลาสติกและทิ้งให้แหง้ท่ีอุณหภูมิหอ้งเป็นเวลา 3 วนั จากนั้นจึงตดัแผน่ฟิลม์ใหมี้ขนาด 
20 x 10 cm. น าเขา้เตาอบท่ีอุณหภูมิ 80˚C เป็นเวลา 20 ชั่วโมง จากนั้นท าคล๊อสลิงด้วยความร้อน 
(thermal cross-link) โดยน าเข้าเตาอบท่ี อุณหภูมิ  140 °C  เป็นเวลา 20 นาที  แล้วเก็บไว้ใน
โถดูดความช้ืน (desiccators)  
 
2.2.3 การศึกษาสมบติัของ PVA/PAA ไฮโดรเจล  

1. ก าร ศึ ก ษ าส มบั ติ เชิ งค ว าม ร้ อน : ใช้Differential Scanning Calorimetry (DSC; Pyris-
Diamond) ใช้สารตวัอยา่งในรูปแผ่นฟิล์มแห้งน ้ าหนกั 5 mgในช่วงอุณหภูมิ 40-250°C โดย
ใช ้heating rate = 10°C/นาทีภายใตบ้รรยากาศของแก๊สไนโตรเจน 

2. การศึกษาอนัตรกิริยาของหมู่เคมีโดยใชเ้ทคนิค ATR-FTIR :ใช ้Attenuated total reflectance-
Fourier transform infrared spectroscopy (ATR-FTIR) รุ่ น  Bruker Vertex 70 FT-IR 
spectrometer ท่ีสถาบนัวิจยัแสงซินโครตรอน (องค์การมหาชน) ประเทศไทยสเป็คตรัมได้
จากการเฉล่ีย 128 สแกนโดยใช ้resolution = 4 cm-1 ช่วงการสแกน= 4000 to 600 cm-1. 

3. การวิเคราะห์โครงสร้างผลึกโดยใช้เทคนิค  XRD: ท าการวดัตัวอย่างแผ่นฟิล์มแห้งท่ี
อุณหภูมิหอ้ง ช่วงการวดั 2θ = 5-55° 

4. ศึกษาการบวมตวัของพอลิเมอร์ไฮโดรเจล:ชั่งน ้ าหนักแผ่นฟิล์มแห้ง จากนั้นน าไปจุ่มใน
สารละลายฟอสเฟสบฟัเฟอร์ pH 7.4 ท่ีอุณหภูมิ 37 °C ชัง่น ้ าหนกัพอลิเมอร์ไฮโดรเจลหลงั
จากจุ่มในสารละลายบฟัเฟอร์ 1, 4, 24 และ 48 ชัว่โมง โดยใชก้ระดาษทิชชู ซบัน ้ าส่วนเกิน
ออกไปก่อนชัง่น ้าหนกั แลว้ค านวณ % water uptake จากสมการ  

 

% water uptake = 
Wswell-Wdry

Wdry
×100%                        (2.7) 
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โดย  Wswell =  weight of polymer in swelling state 
  Wdry =  weight of polymer in dry state 
 
2.2.4 การเตรียมตวัอยา่งส าหรับวดั XAS 
 เตรียมตวัอยา่งแผน่ฟิล์ม CaCl2/PVA และ CaCl2/PAA โดยเร่ิมจากน าพอลิเมอร์ละลายในน ้ า
กลัน่ท่ีอุณหภูมิ 100˚C เป็นเวลา 3 ชัว่โมง หลงัจากท่ีสารละลายเยน็ตวัลงจนเท่ากบัอุณหภูมิห้อง จึง
เติมเติมสารละลายเกลือ CaCl2 ในอตัราส่วน Ca2+:repeating unit = 1:50 จากนั้นกวนสารละลายเป็น
เวลา 12 ชัว่โมง แลว้เทสารละลายไปยงัแบบพิมพเ์ป็นแผน่พลาสติกและทิ้งให้แหง้ท่ีอุณหภูมิห้องเป็น
เวลา 3 วนั จากนั้นจึงตดัแผ่นฟิล์มให้มีขนาด 20 x 10 cm. น าเขา้เตาอบท่ีอุณหภูมิ 80˚C เป็นเวลา 20 
ชัว่โมง แลว้เก็บไวใ้นโถดูดความช้ืนจนกวา่จะใชใ้นการทดลอง EXAFS 
 
 2.2.5 วธีิการวดั XAS 
 ศึกษาโดยใช้ transmission mode วดัแคลเซียม K-edge EXAFS spectra ณ สถาบนัวิจยัแสง
ซินโครตรอน (องคก์ารมหาชน) ช่วงท่ีใช ้scan คือ -100, -60, 60, 800 eV โดยใช ้energy step 2, 0.2, 2  
และท า Energy calibration โดยใช้สาร standard CaCO3 สแกนซ ้ า 3 คร้ังซ่ึงการสแกนแต่ละคร้ังใช้
เวลาประมาณ 30 นาที จะได้  X-ray Absorption Spectroscopy (XAS) ซ่ึงประกอบด้วยโครงสร้าง
หลกัสองชนิดคือ โครงสร้าง XANES และ EXAFS จากนั้นแยกโครงสร้าง EXAFS หรือการค านวณ 
χ(k) โดยการท า Pre-edge subtraction และ Spline/Victoreen removal จากนั้ นตามด้วย Conversion 
คือการเปล่ียน χ(E) ท่ีเป็นฟังชนักบัพลงังานโฟตอนให้เป็น χ(k) ท่ีเป็นฟังชนัของเลขคล่ืนของโฟโต
อิเล็กตรอน เน่ืองจากสเปกตรัม χ(k) เป็นสัญญาณท่ีเกิดจากการกระเจิงกบัอะตอมรอบขา้งในแต่ละ
ชั้น โครงสร้าง EXAFS ท่ีปรากฏจึงเป็นโครงสร้างคล่ืนท่ีมีความถ่ีรวมกนั จึงไม่สามารถแยกแยะการ
กระเจิงในแต่ละชั้นได ้ดงันั้นจึงใชเ้ทคนิคการแปลงแบบฟูเรียร์ในการแยกองคป์ระกอบของคล่ืนหรือ 
χ(k) ท่ีมีค่าความถ่ีเดียว โดยใชโ้ปรแกรม Athena หลงัจากการแปลงแบบฟูเรียร์แลว้ จะท าให้สามารถ
วเิคราะห์อะตอมรอบขา้งท่ีระยะ R ใดๆ ได ้และสามารถวเิคราะห์เชิงปริมาณได ้
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 



บทที่ 3 
ผลการศึกษา 

 
3.1 ผลการจ าลองโมเลกุลด้วยคอมพวิเตอร์ 
 การศึกษาโดยเทคนิคการจ าลองแบบโมเลกุลน้ีจะใช้ส าหรับระบบ Poly(Vinyl Alcohol), 
(PVA) และ Poly(Acrylic Acid), (PAA) ในส่วนน้ีจะเป็นการสรุปผลท่ีไดอ้ยา่งสั้นๆ ส่วนรายละเอียด
ของการศึกษาโดยเทคนิคการจ าลองโมเลกุลด้วยคอมพิวเตอร์น้ีสามารถดูได้จากเอกสารอา้งอิง 11 
และ 12 
 
 3.1.1 แบบจ าลอง RIS ของ พอลไิวนิลแอลกอฮอล์ (PVA) 
 ไดใ้ชแ้บบจ าลอง Rotational IsomericState (RIS) ในการศึกษาสมบติัเชิงโครงรูปโดยคน้หา
ค่ามุมบิดของสายโซ่ท่ีมีพลังงานต ่าของพอลิไวนิลแอลกอฮอล์ (PVA) ซ่ึงท าได้โดยการค านวณ
พลงังานเชิงโครงรูปของไดเมอร์ท่ีเป็นตวัแทนของ PVA หรือ 2,4-pentanediol โดยจะค านวณในรูป
แมทริกซ์ถ่วงน ้ าหนักเชิงสถิติ (U) ของคู่มุมบิด 1 และ 2 ดงัรูปท่ี 3.1 ทุกๆค่า 10 องศา จาก 0 ถึง 
360 องศา ทั้งโครงแบบทั้งสาม (ดูจากทิศทางของการช้ีหมู่ -OH) ไดแ้ก่ UDD, U DL (ส าหรับไดเมอร์ C-
C(OH)--C--C(OH)-C) และ UD (ส าหรับไดเมอร์ C-C--C(OH)--C-C) ดังรูปท่ี 3.2 โดยใช้โปรแกรม 
Hyperchem และสนามแรง Amber โดยค านวณประจุของแต่ละอะตอมดว้ยเทคนิค AM1 
 

 
รูปท่ี 3.1 แสดงตวัอยา่งไดเมอร์ท่ีก าหนดให ้มุมบิด 1 และ2 เป็น 1800 

 

     
  (a)   (b)    (c) 

รูปท่ี 3.2ไดเมอร์ของไวนิลแอลกอฮอลล์ UDD (a), UDL (b) และ UD (c) 
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จากนั้นพลอตกราฟพลงังานท่ีไดจ้ากการค านวณในแต่ละคู่มุมบิดซ่ึงจะไดแ้ผนภาพพลงังาน

ต่างๆของ 2,4-pentanediol ดงัรูปท่ี 3.3 – 3.5 ซ่ึงแสดงใหเ้ห็นคู่มุมบิดท่ีมีพลงังานต ่าจากบริเวณสีทึบ 

 

 
รูปท่ี 3.3 แผนภาพพลงังานของ UDD ส าหรับ 2,4-pentanediol 

 

 
รูปท่ี 3.4 แผนภาพพลงังานของ UDL ส าหรับ 2,4-pentanediol 
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รูปท่ี 3.5 แผนภาพพลงังานของ UD ส าหรับ 2,4-pentanediol 

 

จากรูปท่ี 3.3 - 3.5 จะเห็นจุดท่ีมีพลงังานต ่าแบ่งไดเ้ป็น 9 บริเวณตามโครงรูปของคู่มุมบิด คือ 

tt, tg, tg-, gt, gg, gg-, g-t, g-g และ g-g- จากนั้นน าค่าท่ีค  านวณได้จากแผนภาพพลงังานสร้างเป็น

แมทริกซ์ถ่วงน ้ าหนักเชิงสถิติเพื่อน าไปค านวณหาค่า characteristic ratio (Cn) ซ่ึงเป็นค่าท่ีแสดงถึง

ความแขง็ของสายโซ่พอลิเมอร์ ดงัรูปท่ี 3.6 
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รูปท่ี 3.6 แสดงค่า characteristic ratio ของ PVA ท่ีไดจ้ากการค านวณ 

 
 3.1.2 แบบจ าลอง RIS ของ พอลไิวนิลแอลกอฮอล์ (PAA) 
 ใช้เทคนิค Rotational IsomericState (RIS) model ในการศึกษาสมบติัเชิงโครงรูปโดยคน้หา
ค่ามุมบิดของสายโซ่ท่ีมีพลงังานต ่าของ Poly(acrylic acid) (PAA) ซ่ึงท าไดโ้ดยการค านวณพลงังาน
เชิงโครงรูปของไดเมอร์ท่ีเป็นตวัแทนของศึกษาแผนภาพพลงัานของไดเมอร์ของ PAA  
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โดยจะค านวณในรูปแมทริกซ์ถ่วงน ้ าหนกัเชิงสถิติ (U) ของคู่มุมบิด 1 และ 2 ทุกๆค่า 10 องศา จาก 
0 ถึง 360 องศา ทั้งโครงแบบทั้งสาม (ดูจากทิศทางของการช้ีหมู่ -COOH) ไดแ้ก่ UDD, U DL (ส าหรับ
ไดเมอร์ C-C(COOH)--C--C(COOH)-C) และ UD (ส าหรับไดเมอร์ C-C--C(COOH)--C-C) ดังรูปท่ี 
3.7 โดยใช้โปรแกรม Hyperchem และสนามแรง Amber โดยค านวณประจุของแต่ละอะตอมด้วย
เทคนิค AM1 
 

 

           
  (a)      (b)           (c) 

รูปท่ี 3.7 ไดเมอร์ของ PAA UDD (a), UDL (b) และ UD (c) 

 

จากนั้ นพลอตกราฟพลังงานท่ีได้จากการค านวณในแต่ละมุม Torsion ซ่ึงจะได้ energy 

contour maps ของไดเมอร์ของอะไครลิกแอซิดดงัรูปท่ี 3.8 – 3.10 ซ่ึงแสดงให้เห็น conformation ท่ีมี

พลงังานต ่า จากรูปท่ี 3.8 – 3.10 จะเห็นจุดท่ีมีพลงังานต ่าแบ่งไดเ้ป็น 9 ช่วง คือ tt, tg, tg-, gt, gg, gg-, 

g-t, g-g และ g-g- 

 

 
รูปท่ี 3.8 แผนภาพพลงังานของ UDD ส าหรับไดเมอร์ของอะไครลิกแอซิด 
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รูปท่ี 3.9 แผนภาพพลงังานของ UDL ส าหรับไดเมอร์ของอะไครลิกแอซิด 

 
รูปท่ี 3.10 แผนภาพพลงังานของ UD ส าหรับไดเมอร์ของอะไครลิกแอซิด 

 
จากนั้นน าค่าท่ีค  านวณไดจ้ากแผนภาพพลงังานสร้างเป็นแมทริกซ์ถ่วงน ้าหนกัเชิงสถิติเพื่อน าไป
ค านวณหาค่า characteristicratio (Cn) ซ่ึงควรจะมีลกัษณะคลา้ย PVA อยา่งไรก็ตาม PAA มีสมบติั
เป็น polyelectrolyte และมกัแตกตวัเป็นไอออน –COO-  ซ่ึงท าใหมี้แรงผลกัระหวา่งหมู่ฟังกช์นัในสาย
โซ่มากและมีร้อยละการแตกตวัไม่แน่นอนข้ึนอยูก่บัสภาพแวดลอ้ม การค านวณค่าของ Cn จึงไม่
แน่นอนท าไดย้ากเม่ือเทียบผลกบัการทดลอง จึงยงัไม่ไดแ้สดงผลในท่ีน้ี แต่จะน าผลจากแผนภาพ
พลงังานไปใชใ้นการสร้างแบบจ าลองพอลิเมอร์อสันฐานในหวัขอ้ถดัไป 
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 3.1.3 ความยาวสายโซ่ทีเ่หมาะสม 
 ได้ท าการจ าลองโดยเทคนิคพลวตัเชิงโมเลกุล (MD) ของวสัดุพอลิเมอร์ผสมเพื่อใช้ศึกษา 
อนัตรกิริยาท่ีเก่ียวขอ้งกบัสมบติัเทอร์โมไดนามิกส์ระหวา่งคู่พอลิเมอร์ในระดบัโมเลกุล เน่ืองจากการ
ค านวณด้วยคอมพิวเตอร์มีขอ้จ ากดัในเร่ืองของขนาดและเวลาท่ีใช้ในการค านวณจึงไม่สามารถใช้
ขนาดของพอลิเมอร์จริงในการค านวณได ้ดงันั้น จึงมีความจ าเป็นตอ้งทราบความยาวท่ีสั้นท่ีสุดของ
โซ่พอลิเมอร์ท่ีใชใ้นแบบจ าลองท่ีสามารถใชเ้ป็นตวัแทนของพอลิเมอร์จริงได้ การหาขนาดท่ีเล็กท่ีสุด
ของพอลิเมอร์ท าไดโ้ดยการค านวณค่า พารามิเตอร์การละลาย (solubility parameter, )  ของพอลิเม
อร์ชนิดนั้นๆส าหรับแบบจ าลองท่ีความยาวสายโซ่ต่างๆ แลว้เขียนกราฟเทียบกบัความยาวสายโซ่พอ
ลิเมอร์ดงัแสดงในรูปท่ี 3.11 และ 3.12 ส าหรับ PVA และ PAA ตามล าดบั โดยความยาวท่ีสั้นท่ีสุดท่ี
ท าใหค้่าพารามิเตอร์การละลายคงท่ีคือความยาวของสายโซ่ท่ีเหมาะสมท่ีสุด  
 

 
รูปท่ี 3.11 พารามิเตอร์การละลาย () เทียบกบัจ านวนหน่วยซ ้ าของ PVA 

 

 
รูปท่ี 3.12 พารามิเตอร์การละลาย () เทียบกบัจ านวนหน่วยซ ้ าของ PAA 
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จากรูปท่ี 3.11 จะเห็นวา่ค่าพารามิเตอร์การละลายเทียบกบัจ านวนหน่วยซ ้ าของ PVA จะมีค่าค่อนขา้ง
คงท่ีเม่ือความยาวสายโซ่ประมาณ 20 หน่วย และจากรูปท่ี 3.12 แสดงค่าพารามิเตอร์การละลายของ 
PAA เทียบกบัความยาวสายโซ่ ซ่ึงแสดงแนวโนม้คลา้ยกบั PVA จะพบวา่ค่าพารามิเตอร์การละลายจะ
ค่อนขา้งคงท่ีเม่ือความยาวสายโซ่ประมาณ 15 หน่วย นัน่คือ สามารถใช ้PAA จ านวน 15 หน่วย และ 
PVA ความยาวสายโซ่เท่ากบั 20 หน่วยเป็นตวัแทนของพอลิเมอร์จริงในการสร้างแบบจ าลองได ้  
 
 3.1.4 ค่า χ parameter 
 ค่า χ parameter ค  านวณไดจ้ากค่าพารามิเตอร์การละลาย และเทียบกบัค่าวิกฤต  χ โดยเขียน
เทียบกบัอตัราส่วนของ PVA ท่ีผสมกบั PAA ดงัรูปท่ี 3.13 พบว่าค่า χ parameter ในทุกอตัราส่วนมี
ค่าต ่ากว่าค่า χ วิกฤต แสดงว่าพอลิเมอร์ผสม (PVA/PAA ) สามารถเขา้กนัไดทุ้กอตัราส่วน ผลท่ีได้
จากการจ าลองโมเลกุลดว้ยคอมพิวเตอร์น้ีสอดคลอ้งเป็นอยา่งดีกบัผลการทดลองโดยใชเ้ทคนิค DSC 
ดงัรูป 3.14 
 

 
รูปท่ี 3.13 χ parameter พลอตเทียบกบัอตัราส่วนของ PVA 

 
3.2 ผลการทดลอง 
3.2.1 สมบัติของพอลเิมอร์ไฮโดรเจล ระบบ PAA-PVA Blend 
3.2.1.1 สมบัติเชิงความร้อนของพอลเิมอร์ไฮโดรเจล ระบบ PAA-PVA Blend 
 รูปท่ี 3.14 แสดงขอ้มูล DSC ของ PVA, PAA และ PVA/PAA ผสมท่ีมีปริมาณ PVA ต่างกนั
ตามอตัราส่วนจ านวนโมโนเมอร์ของ PAA ต่อ PVA จะพบวา่ PVA จะมีจุดหลอมเหลว (Tm) อยา่ง
ชดัเจนท่ีอุณหภูมิประมาณ 220 องศาเซลเซียส ส าหรับ PAA ซ่ึงเป็นพอลิเมอร์อสันฐานจะพบเฉพาะ
การเปล่ียนเฟสสถานะคลา้ยแกว้ (Tg) ท่ีอุณหภูมิประมาณ 110 องศาเซลเซียส ส่วนระบบพอลิเมอร์
ผสม PVA/PAA สังเกตเห็น Tg เพียงค่าเดียวเท่านั้นท่ีประมาณ 105 องศาเซลเซียส แสดงวา่ระบบพอ
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ลิเมอร์ผสม PVA/PAA เขา้กนัไดดี้ในทุกอตัราส่วนซ่ึงสอดคลอ้งกบัผลจากการจ าลองโมเลกุลดว้ย
คอมพิวเตอร์ 
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รูปท่ี 3.14 แสดง DSC เทอร์โมแกรมของ PVA, PAA และ PVA/PAA ผสม  

 
3.2.1.2 การบวมตัวของพอลเิมอร์ไฮโดรเจล ระบบ PAA-PVA ผสม 

ผลการทดสอบสมบติัการบวมตวัของพอลิเมอร์ไฮโดรเจลระบบ PAA/PVA ผสมใน
สารละลายบฟัเฟอร์ pH 7.4 พบวา่ PAA จะไม่บวมตวัแต่จะละลายไดใ้นบฟัเฟอร์ ในขณะท่ี PVA 
และ PVA+PAA จะเกิดบวมตวัได ้ดงัแสดงในตารางท่ี 3.1 
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รูปท่ี 3.15 ความสัมพนัธ์ระหวา่งปริมาณของหมู่ OH/COOH ในไฮโดรเจล กบั %swelling 
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จากรูปท่ี 3.15 จะพบวา่พอลิเมอร์ไฮโดรเจล PAA/PVA มีการบวมตวัลดลงเม่ือปริมาณของ 
PVA เพิ่มข้ึน เหตุผลท่ีท าให้เป็นเช่นน้ีเน่ืองมาจากมีการเกิดอนัตรกิริยาระหวา่งหมู่ -OH ของ PVA 
กบัหมู่  -COOH ของ PAA ซ่ึงอาจจะเป็นพนัธะไฮโดรเจนหรืออาจเกิดเป็นหมู่เอสเทอร์ –COOC- 
ข้ึน นัน่คือ เกิดการเช่ือมโยงระหวา่งสายโซ่ PAA และ PVA ดงันั้น เม่ือจ านวน PVA เพิ่มข้ึนซ่ึง
หมายถึงปริมาณของหมู่ OH เพิ่มข้ึนจะท าให้โอกาสในการเกิดการเช่ือมโยงระหวา่งสายโซ่จึงมาก
ข้ึนเน่ืองจากการมีความหนาแน่นของจุดเช่ือมขวางมากข้ึนจึงขดัขวางการบวมตวัของพอลิเมอร์
ไฮโดรเจล ทั้งน้ี อตัราส่วนท่ีสมมูลกนั ระหวา่งหมู่ -OH ของ PVA กบัหมู่  -COOH ของ PAA จะ
เป็น 1:1 จึงคาดไดว้า่เม่ือ nOH/nCOOH > 1 จะไม่มีการเปล่ียนแปลงของสมบติัการบวมตวั 

จากตารางท่ี 3.1 จะพบวา่ขณะท่ีพอลิเมอร์ไฮโดรเจลบวมตวัจะมีการขยายขนาดในแนว
ระนาบ (planar) ประมาณสองเท่าจากขนาดเดิมและมองเห็นลวดลายคลา้ยเส้นใย ใส – ขุ่น โยงอยูใ่น
แผน่ฟิลม์โดยอาจเป็นผลเน่ืองมาจากความร้อนท าใหเ้กิดการจดัเรียงตวัเกิดกลุ่ม crystalline อยูแ่บบ
ไม่เป็นระเบียบและท าใหแ้ผน่ฟิลม์ของพอลิเมอร์ไฮโดรเจลเป็นลวดลายใส–ขุ่นอยูท่ ัว่ทั้งแผน่ใน
ขณะท่ีเกิดการบวมตวั 
 จากรูปท่ี 3.16 จะเห็นวา่พอลิเมอร์ไฮโดรเจลมีการบวมตวัลดลงเม่ือปริมาณของ PVA เพิ่มข้ึน 
อาจเน่ืองมาจากความร้อนท าให้เกิดการจดัเรียงตวัของกลุ่มผลึก PVA กระจายอยูใ่นแผ่นพอลิเมอร์ท่ี
เตรียมข้ึน เน่ืองจาก PVA มีสมบติัเป็น semi-crystalline polymer การมี PVA เพิ่มข้ึนจะหมายถึงการมี
ส่วนท่ีมีความเป็นผลึกของพอลิเมอร์เพิ่มข้ึนดว้ยซ่ึงน่าจะขดัขวางการบวมตวัหรือท าให้ความสามารถ
ในการบวมตวัของพอลิเมอร์ลดลงนัน่เอง 
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ตารางท่ี 3.1 แสดงภาพถ่ายของพอลิเมอร์ในสภาวะแหง้ก่อนบวมตวั, ระหวา่งการบวมตวั และสภาวะ
แหง้หลงัจากการบวมตวั 
 

 Dry state Swelling state 
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PVA 

  

PAA 3:1 
PVA 

  

PAA 2:1 
PVA 

  

PAA 1:1 
PVA 

  

PVA  

  
  
 
 
 
 

 

 

 

 

 

 

 

 



21 

 

0 10 20 30 40 50

100

200

300

400

500

600

700

800

 

 

%
 S

w
e

lli
n

g

Time (hours)

 PAA 4:1 PVA

 PAA 3:1 PVA

 PAA 2:1 PVA

 PAA 1:1 PVA

 PVA pure

รูปท่ี 3.16 กราฟแสดงการบวมตวัของไฮโรเจล PAA + PVA ผสม  
 

 
3.2.1.3 X-ray Diffraction( XRD) 
 ไดท้  าการทดลองเพื่อศึกษาความเป็นผลึกของพอลิเมอร์โดยใชเ้ทคนิคการเล้ียวเบนของรังสี
เอ็กซ์ (X-rayDiffraction, XRD) ผลการทดลองแสดงในรูปท่ี 3.17 ซ่ึงระบบ PVA จะมีพีคท่ีค่ามุม  
ประมาณ 20 องศา ส่วน PAA นั้นจะไม่มีพีคท่ีชดัเจน แสดงวา่ PAA จะไม่มีความเป็นผลึกในขณะท่ี 
PVA มีความเป็นผลึกอยูบ่า้ง ส าหรับการวดั XRD ระบบพอลิเมอร์ผสมนั้นจะพบวา่เม่ือมี PVA ผสม
อยู่มากข้ึนจะมีความเขม้ของพีคสูงข้ึนหรือความเป็นผลึกของระบบ PVA/PAA เพิ่มมากข้ึน การท่ี 
PVA มีส่วนท่ีเป็นผลึกอยูน่ั้น ส่วนท่ีเป็นผลึกจะท าหน้าท่ีเสมือนเป็นตวัเช่ือมขวางแบบกายภาพและ
ท าให้มีวสัดุมีสมบติัเป็นไฮโดรเจลและส่งผลให้ PVA มีสมบติัการบวมตวัในน ้ าหรือในสารละลาย
บฟัเฟอร์ pH 7.4 ไดโ้ดยจะเกิดการละลายเพียงเล็กนอ้ย ส่วน PAA นั้นเน่ืองจากมีส่วนท่ีเป็นผลึกจึงท า
ให้ PAA ไม่สามารถบวมตวัในน ้ าหรือสารละลายบฟัเฟอร์ pH 7.4 ได ้หรือ PAA จะละลายในน ้ าและ
สารละลายบฟัเฟอร์ดงักล่าว ณ อุณหภูมิหอ้ง  
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รูปท่ี 3.17 แสดงผล XRD ของพอลิเมอร์ระบบ PAA + PVA ผสม 

 
3.2.1.4 ATR FT-IR 
 นอกจากเหตุผลทางดา้นความเป็นผลึกของพอลิเมอร์ท่ีน ามาอธิบายผลการบวมตวัของพอลิ
เมอร์ไฮโดรเจลซ่ึงจะมีการบวมตวัลดลงเม่ือปริมาณของ PVA เพิ่มข้ึนแลว้ อีกปัจจยัหน่ึงท่ีอาจเป็น
สาเหตุได ้คือ อาจมีการเกิดปฏิกิริยาระหวา่งหมู่ OH ของ PVA กบัหมู่  -COOH ของ PAA เกิดเป็นหมู่
เอสเทอร์ –COOC- ข้ึน หรืออาจจะเกิดพนัธะไฮโดรเจนโดยไม่มีพนัธะเอสเทอร์ ซ่ึงทั้งสองกรณีจะ
เป็นโครงสร้างท่ีเกิดการเช่ือมโยงระหวา่งสายโซ่ของ PAA และ PVA เม่ือ PVA มีจ านวนมากข้ึนหรือ
มีหมู่ -OH เพิ่มข้ึนจะท าให้มีโอกาสเกิดการเช่ือมขวางระหว่างสายโซ่มากข้ึน ความหนาแน่นของ
จุดเช่ือมขวางท่ีมากข้ึนจึงขดัขวางการบวมตวัของพอลิเมอร์ไฮโดรเจล เพื่อยืนยนัสมมุติฐานดงักล่าว 
จึงได้ใช้เทคนิค FTIR เพื่อตรวจสอบการเกิดข้ึนของหมู่เอสเทอร์และ/หรือการมีพนัธะไฮโดรเจน
ระหวา่งพอลิเมอร์ทั้งสอง 
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รูปท่ี 3.18 FT-IR ของพอลิเมอร์ระบบ PAA/PVA  
 
 รูปท่ี 3.18 แสดง ATR-FTIR สเปคตรัมของ PVA, PAA และ PVA/PAA โดยมีปริมาณ PVA 
ค่าต่างๆตามอตัราส่วนจ านวนโมโนเมอร์ของ PAA ต่อ PVA  จะเห็นไดว้า่ FTIR สเปคตราของ PVA 
แสดงพีคหลกัๆ ไดแ้ก่ 3280 cm-1 คือ O-H stretching vibration, 2936 cm-1 และ 2914 cm-1 คือ C–H 
stretching vibration, 1421 cm-1 และ 1330 cm-1 คือ C–H deformation vibration, 1237 cm-1 คือ C–O 
stretching vibration,1089 cm-1 คือ C–O stretching vibration, และ 916 cm-1 คือ O–H bending 
 ส าหรับ ATRFT-IR สเปคตรัมของ PVA/PAA นั้นจะพบวา่เม่ือปริมาณของ PAA ลดลง C=O 
stretching band ของ PAA ท่ี 1701 cm-1 จะลดต ่าลงตามไปดว้ยและมีการเล่ือนไปท่ีมีเลขคล่ืนสูงข้ึน 
และความเขม้ของพีค  C–O stretching ของ PAA ท่ี 1237 cm-1 จะค่อยๆลดลงและมีความกวา้งมากข้ึน
ซ่ึงแสดงให้เห็นว่ามีน่าจะมีการเกิดพนัธะไฮโดรเจนระหว่างโมเลกุลข้ึนมาใหม่ในระบบของพอลิ
เมอร์ผสมโดยพนัธะไฮโดรเจนของ PAA จะถูกแทนท่ีด้วยพนัธะไฮโดรเจนระหว่างโมเลกุลของ 
PVA และ PAA นอกจากน้ี พีค O–H stretching vibration ของ PVA ท่ี 3280 cm-1 จะมีลกัษณะกวา้ง
ข้ึนและความสูงของพีคลดลง ในขณะท่ีพีค C–O stretching vibration ท่ี 1089 cm-1 จะสูงข้ึนเล็กน้อย
ซ่ึงน่าจะมีสาเหตุมาจากการเกิดพนัธะเอสเทอร์ ระหว่างหมู่ -COOH ของ PAA และหมู่ -OH ของ 
PVA ซ่ึงการศึกษาโดยใชเ้ทคนิค FTIR สามรถใชย้ืนยนัโครงสร้างของ PVA/PAA ผสมไดว้า่จะมีการ
เปล่ียนแปลงเกิดข้ึนไดท้ั้งสองแบบคือพนัธะไฮโดรเจนระหว่างพอลิเมอร์ทั้งสองหรือเกิดพนัธะโค
เวเลนซ์ใหม่เป็นพนัธะเอสเทอร์ ทั้งน้ี ปริมาณของพนัธะไฮโดรเจนหรือพนัธะเอสเทอร์ของพอลิเมอร์
ผสมจะข้ึนอยูก่บัอตัราส่วนและสภาวะของการทดลองในการเตรียมตวัอยา่ง 
 
 

4: 1 (PVA:PAA) 

 

3: 1 (PVA:PAA) 
 

2: 1 (PVA:PAA) 

 
1: 1 (PVA:PAA) 
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3.2.1.5 สมบัติการปล่อยยาของพอลเิมอร์ไฮโดรเจล ระบบ PAA-PVA Blend 
 สมบติัการปล่อยยาของพอลิเมอร์ไฮโดรเจล ระบบ PAA-PVA ผสม ไดอิ้งตามขอ้มูลตามท่ี
ไดมี้ผูศึ้กษาและรายงานในระหว่างการด าเนินการโครงการวิจยัน้ี (Manavi-Tehrani et al., 2010) ซ่ึง
ได้ใช้ Theofilin เป็นตัวอย่างยาเพื่อศึกษาประสิทธิภาพของ PVA/PAA ไฮโดรเจลฟิล์มในการ
ปลดปล่อยยา การใส่ยาในไฮโดรเจลท าไดโ้ดยการจุ่มแผน่เจลลงในสารละลาย Theofilin เป็นเวลา 3 
วนัเพื่อให้ตวัยาแพร่เขา้สู่แผ่นเจล โดยใช้อตัราส่วนน ้ าหนักเจลต่อยาโดยน ้ าหนักเท่ากบั 5:1 (%wt) 
จากนั้นล้างแผ่นเจลด้วยน ้ ากลั่น แล้วศึกษาการปลดปล่อยยา ณ pH ต่าง ๆโดยใช้ กรด HCl, เบส 
NaOH เพื่อรักษาค่า pH ตามท่ีต้องการ การวิเคราะห์ปริมาณยาท่ีปล่อยออกมาท าได้โดยเทคนิค
ปริมาณวิเคราะห์โดยใชเ้คร่ืองมือ UV-spectrophotometer สารละลายตวักลางท่ีใชน้ี้เพื่อจ าลองสภาวะ
ในกระเพาะอาหารของมนุษยซ่ึ์งมีฤทธ์ิเป็นกรด ในสภาวะกรด pH = 2 ศึกษาการปลดปล่อยยาเป็น
เวลา 3 ชัว่โมง เน่ืองจากเป็นระยะเวลาท่ีกระเพาะอาหารของมนุษยใ์ชใ้นการยอ่ยอาหาร พบวา่ผลการ
ปลดปล่อยยา Theofilin ในสภาวะกรดจะมีอตัราเร็วในการปลดปล่อยยาค่อนขา้งคงท่ีดงัแสดงในรูปท่ี 
3.19 ซ่ึงแสดงให้เห็นวา่เจลมีเสถียรภาพภายใตส้ภาวะกรด จากนั้นเม่ือน าแผน่เจลไปจุ่มในสารละลาย 
pH = 7.4 และศึกษาการปลดปล่อยยาจะไดผ้ลดงัรูปท่ี 3.20 ซ่ึงพบวา่ความชนัของกราฟท่ีแสดงอตัรา
การปลดปล่อยยาจะมีลกัษณะท่ีหน่วงช้าลงเม่ือเวลานานข้ึน ผลของ pH จะเก่ียวขอ้งกบัการแตกตวั
ของหมู่ –COOH ซ่ึงมีผลท าให้การปลดปล่อยยาแตกต่างกนัโดยเฉพาะในสภาวะ pH ท่ีเป็นกรดซ่ึง
ไฮโดรเจลบวมตวัมากข้ึนและปล่อยยาง่ายข้ึนเม่ือเทียบกบัสภาวะท่ีเป็นเบส อยา่งไรก็ดี เม่ือพิจารณา
ปริมาณยาท่ีถูกปลดปล่อยออกมา ในสภาวะท่ีเป็นเบสจะออกมาในปริมาณมากกวา่  
 

 
รูปท่ี 3.19  ผลการปลดปล่อยยาในสภาวะกรด pH = 2 
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รูปท่ี 3.20  ผลการปลดปล่อยยาท่ี pH = 7.4 

 
3.2.2 โครงสร้างของไฮโดรเจลโดย MD-EXAFS 
 การศึกษาโครงสร้างของไฮโดรเจลโดยการทดลองใช้เทคนิค EXAFS spectroscopy ของ
ระบบ แคลเซียมไอออนใน Poly(vinyl alcohol) (PVA) และ Poly(acrylic acid) (PAA) ในหัวขอ้น้ีจะ
เป็นการสรุปผลท่ีไดอ้ยา่งสั้นๆ ส่วนรายละเอียดของการศึกษาสามารถดูไดจ้ากเอกสารอา้งอิง 11 และ
12 
 การศึกษาโครงสร้างของระบบแคลเซียมไอออนใน PVA และ PAA ใชต้วัอยา่งแบบ
แผน่ฟิลม์แหง้ ส่วนระบบแคลเซียมไอออนในเพคตินและอลัจิเนต ใชต้วัอยา่งแบบผงแหง้ การเตรียม
ตวัอยา่งท าไดโ้ดย น าแผน่ฟิลม์หรือผงตวัอยา่งของพอลิเมอร์ ใส่ลงใน sample holder แลว้ปิดดว้ย
แคปตอนเทป ส าหรับการทดลอง EXAFS จะศึกษาโดยใช ้ transmission mode โดยวดัแคลเซียม K-
edge EXAFS spectra ณ สถาบนัวจิยัแสงซินโครตรอน (องคก์ารมหาชน) น า EXAFS spectra ท่ีไดม้า
ท า Data processing โดยใช ้Athena (software) ไดผ้ลดงัแสดงในรูปท่ี 3.21 - 3.24  
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รูปท่ี 3.21  แสดงผลการเปรียบเทียบ EXAFS spectra ของ PVA ท่ีได้จากการทดลองกบั MD 
simulation 

 

 
รูปท่ี 3.22  แสดงผลการเปรียบเทียบ EXAFS spectra ของ PAA ท่ีไดจ้ากการทดลองกบั MD 

simulation 
 

 
รูปท่ี 3.23  แสดงผลการเปรียบเทียบ EXAFS spectra ของ Pectin ท่ีไดจ้ากการทดลองกบั MD 

simulation 
 

 
รูปท่ี 3.24  แสดงผลการเปรียบเทียบ EXAFS spectra ของ Alginate ท่ีไดจ้ากการทดลองกบั 

MD simulation 
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 ผลท่ีไดน้ั้นท าใหท้ราบจ านวนออกซิเจนในโมเลกุลพอลิเมอร์ท่ีลอ้มรอบแคลเซียมไอออน
โดยมี ระยะห่างระหวา่งออกซิเจนกบัแคลเซียมไอออนประมาณ 2.40 Å  และ เลขโคออร์ดิเนชนัเฉล่ีย
ซ่ึงแสดงถึงจ านวนออกซิเจนในโมเลกุลพอลิเมอร์ท่ีลอ้มรอบแคลเซียมไอออน ประมาณ 7 ดงัแสดง
ในตารางท่ี 3.2 ซ่ึงเป็นการเปรียบเทียบขอ้มูล EXAFS ท่ีไดจ้ากการค านวณกบัการทดลอง จะพบวา่
ขอ้มูลไดผ้ลใกลเ้คียงกนัดีมาก 
  
ตารางท่ี 3.2  แสดงผลการเปรียบเทียบ MD-EXAFS กบัการทดลอง 

system 
Center of curve (R0)(Å) Coordination number (CN) 
MD exp MD exp 

Ca2+/ PVA 2.31 2.39 7.1 7.2 
Ca2+/ PAA 2.32 2.40 7.8 5.4 
Ca2+/ Alginate 2.33 2.40 7.5 5.6 
Ca2+ / Pectin 2.39 2.38 7.7 6.3 

 
 การจ าลองแบบโมเลกุลโดยเทคนิคพลวตัเชิงโมเลกุลดงักล่าว มีประโยชน์อย่างมากในการ
เทียบขอ้มูลท่ีไดจ้ากการทดลอง EXAFS  การเทียบฟังกช์นัการกระจายเชิงรัศมีท่ีเกิดจากการท าฟูเรียร์
ทรานสฟอร์มของขอ้มูล EXAFS ดว้ยโปรแกรม FEFF ดงันั้นการใช้เทคนิคการจ าลองแบบโมเลกุล
ด้วยคอมพิวเตอร์จะมีส่วนช่วยทั้ งในการท าความเข้าใจข้อมูลจากการทดลอง EXAFS และใน
การศึกษาโครงสร้างระดบัอะตอมของพอลิเมอร์ไฮโดรเจล 
 

 

 

 

 

 

 

 

 



บทที4่ 
บทสรุป 

 
4.1 สรุปผลการวจิัย 
  
 ไดน้ ำเอำทฤษฎีไอโซเมอร์เชิงรูป (Rotational Isomeric State, RIS Model) เพื่อศึกษำสมบติัทำง
กำยภำพของโมเลกุลพอลิเมอร์ ท่ี ข้ึนอยู่กับโครงรูประดับโมเลกุล (conformational dependent 
properties) และกำรจ ำลองโมเลกุลเทคนิคโมเลกูลำร์ไดนำมิกส์ในกำรท ำนำยควำมเขำ้กนัไดข้องพอลิ
เมอร์ผสม ผลกำรศึกษำพบวำ่กำรใชแ้บบจ ำลอง RIS จำกกำรคน้หำโครงรูปเสถียรท่ีมีพลงังำนต ่ำของ 
Poly(vinyl alcohol) PVA และ Poly(acrylic acid) PAA พบวำ่โครงรูปท่ีมีพลงังำนต ่ำของคู่มุมบิดท่ีอยู่
ต่อเน่ืองกนัจะแบ่งไดเ้ป็น 9 รูปแบบ คือ tt, tg, tg-, gt, gg, gg-, g-t, g-g และ g-g- ส่วนกำรจ ำลองโดย
เทคนิคโมเลกูลำร์ไดนำมิกส์เพื่อท ำนำยสมบติักำรเขำ้กนัได้ของพอลิเมอร์ผสมระหว่ำง PVA และ 
PAA โดยหำค่ำ χ  parameter เทียบกับค่ำวิกฤต χ พบว่ำค่ำ χ parameter ของพอลิเมอร์ผสมทุก
อตัรำส่วนจะมีค่ำต ่ำกวำ่ค่ำวิกฤต χ ซ่ึงแสดงวำ่พอลิเมอร์ผสมระหวำ่ง PVA และ PAA นั้นสำมำรถเขำ้
กนัไดใ้นทุกอตัรำส่วนซ่ึงสอดคลอ้งกบัผลกำรทดลองโดยใชเ้ทคนิค DSC 
 ส ำหรับเทคนิคกำรวิเครำะห์ดว้ยเคร่ืองมือ ไดแ้ก่ กำรทดสอบกำรบวมตวัของไฮโดรเจล กำร
วเิครำะห์เชิงควำมร้อนดว้ย DSC เพื่อหำค่ำจุดเปล่ียนสถำนะคลำ้ยแกว้ (Tg) จุดหลอมเหลว (Tm) หรือ
อุณหภูมิในกำรเกิดเป็นเฟสอ่ืนๆ ของสำรผสม กำรวิเครำะห์อนัตรกิริยำระหวำ่งโมเลกุลโดยเทคนิค
อินฟรำเรดสเปกโตรสโกปี  (FTIR) และสมบัติควำมเป็นผลึกด้วยเทคนิคกำรเล้ียวเบนรังสีเอ็กซ์ 
(XRD) พบวำ่ DSC เทอร์โมแกรม ของ PVA, PAA และ PVA/PAA ท่ีอตัรำส่วน PAA/PVA ค่ำต่ำงๆ 
จะพบวำ่ PVA จะมี Tm อยำ่งชดัเจนท่ีอุณหภูมิประมำณ 220 องศำเซลเซียส ส่วน PAA จะสังเกตเห็น
เพียง Tg ท่ีอุณหภูมิประมำณ 110 องศำเซลเซียส ส ำหรับระบบพอลิเมอร์ผสม PVA/PAA จะ
สังเกตเห็น Tg เพียงค่ำเดียวท่ีประมำณ 105 องศำเซลเซียส แสดงวำ่ระบบพอลิเมอร์ผสม PVA/PAA 
สำมำรถเขำ้กนัไดดี้ 
 กำรบวมตวัของพอลิเมอร์ไฮโดรเจลระบบ PAA-PVA ในสำรละลำยบฟัเฟอร์ pH 7.4 พบว่ำ 
PAA จะเกิดกำรละลำยในสำรละลำยในขณะท่ีพอลิเมอร์ไฮโดรเจลทั้งระบบ PVA และ PVA+PAA 
จะเกิดกำรบวมตวัและจะมีกำรบวมลดลงเม่ือสัดส่วนของ PVA เพิ่มข้ึนเน่ืองมำจำกมีอนัตรกิริยำ
ระหวำ่งโมเลกุลและกำรเกิดปฏิกิริยำระหวำ่งหมู่ OH ของ PVA กบัหมู่  -COOH ของ PAA ซ่ึงจะเกิด
เป็นไปไดท้ั้งพนัธะไฮโดรเจนและเกิดเป็นหมู่เอสเทอร์ –COOC- ข้ึนอยูก่บัขั้นตอนกำรเตรียมตวัอยำ่ง
ในช่วงกำรให้ควำมร้อนกับพอลิเมอร์ผสม โดยผลดังกล่ำวจะเกิดเป็นจุดเช่ือมขวำง (crosslink) 
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ระหว่ำงสำยโซ่ของ PAA และ PVA ดงันั้นเม่ือ PVA มีปริมำณเพิ่มข้ึนจะส่งผลให้จ  ำนวนหมู่ -OH 
เพิ่มข้ึนและมีโอกำสเกิดจุดเช่ือมขวำงระหว่ำงสำยโซ่มำกข้ึนและขดัขวำงกำรบวมตวัของพอลิเมอร์
ไฮโดรเจล 
 กำรศึกษำสมบติัควำมเป็นผลึกของพอลิเมอร์โดยใชเ้ทคนิค XRD พบวำ่ในระบบ PVA จะพบ
พีคท่ีค่ำมุม 2θ  ประมำณ 20 องศำ ส่วน PAA นั้ นจะไม่พีคท่ีชัดเจนแต่จะมีกำรกระจำยแบบ 
Amorphous halo แสดงวำ่ PAA จะไม่มีควำมเป็นผลึก ส่วน XRD ของพอลิเมอร์ผสมจะพบว่ำเม่ือมี
ปริมำณ PVA ผสมอยูม่ำกข้ึน จะสังเกตเห็นถึงควำมเป็นผลึกมำกข้ึนตำมไปดว้ย กำรท่ี PVA มีส่วนท่ี
เป็นผลึกปรำกฏอยู่นั้ นส่งผลให้ PVA เกิดกำรบวมตวัในน ้ ำหรือสำรละลำยบัฟเฟอร์ pH 7.4 ได้
เน่ืองจำกส่วนท่ีเป็นผลึกท ำหน้ำท่ีคล้ำยจุดเช่ือมขวำง ส่วน PAA นั้นไม่สำมำรถบวมตวัในตวัท ำ
ละลำยไดเ้พรำะไม่มีส่วนท่ีเป็นผลึก 
 นอกจำกเหตุผลดำ้นสมบติัควำมเป็นผลึกท่ีใชอ้ธิบำยกำรบวมของพอลิเมอร์ไฮโดรเจลแลว้ อีก
สำเหตุหน่ึงคือ มีกำรเกิดอนัตรกิริยำและปฏิกิริยำระหว่ำงหมู่ -OH ของ PVA กบัหมู่  -COOH ของ 
PAA เป็นพนัธะไฮโดรเจนและเกิดเป็นหมู่เอสเทอร์ –COOC- ข้ึน ท ำให้เกิดกำรเช่ือมโยงระหวำ่งสำย
โซ่ของ PAA และ PVA เม่ือมีปริมำณของ PVA เพิ่มข้ึนจะท ำให้มีจุดเช่ือมขวำงมำกข้ึนจึงท ำให้พอลิ
เมอร์ไฮโดรเจลมีกำรบวมตวัแต่ไม่ละลำย 
 งำนวิจยัน้ียงัได้ศึกษำระบบพอลิเมอร์ไฮโดรเจลท่ีเหน่ียวน ำโดยแคลเซียมไอออนโดยใช ้
เทคนิคโมเลกูลำร์ไดนำมิกส์และสเปกโตรสโกปีกำรดูดกลืนรังสีเอ็กซ์ (EXAFS) เพื่อใชห้ำโครงสร้ำง
ระดบัอะตอมของพอลิเมอร์ท่ีลอ้มรอบแคลเซียมไอออนโดยจะไดข้อ้มูลหลกั คือ ระยะห่ำงระหวำ่งคู่
อะตอมและเลขโคออร์ดิเนชนัเฉล่ียท่ีหำจำกโครงสร้ำงทั้งหมดท่ีเป็นไปได ้กำรใช ้EXAFS เพื่อศึกษำ
โครงสร้ำงระดบัอะตอมของไฮโดรเจลจะให้ขอ้มูลระยะห่ำงระหวำ่งคู่อะตอมและเลขโคออร์ดิเนชนั
เช่นเดียวกบัเทคนิคโมเลกูลำร์ไดนำมิกส์ แต่กำรศึกษำดว้ยวธีิหลงัจะท ำให้ทรำบชนิดของหมู่เคมีและ
อะตอมต่ำงๆท่ีจบักับแคลเซียมไอออน โดยได้ระยะห่ำงระหว่ำงออกซิเจนกับแคลเซียมไอออน
ประมำณ 2.40 Å  และ เลขโคออร์ดิเนชนัเฉล่ีย ประมำณ 6 อะตอม ดงันั้น กำรใช้เทคนิคกำรจ ำลอง
โมเลกุลดว้ยคอมพิวเตอร์จะมีส่วนช่วยทั้งในกำรสร้ำงควำมเขำ้ใจโครงสร้ำงระดบัอะตอมเสริมรวม
กบักำรศึกษำโดยเทคนิค EXAFS ของพอลิเมอร์ไฮโดรเจล 
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Abstract 

Molecular Dynamics (MD) simulation and the extended X-ray absorption fine structure (EXAFS) 
spectroscopy were employed to obtain the atomistic solvation structure of calcium (Ca2 +) ion in 
poly(vinyl alcohol) (PVA). From MD simulation results, it is obvious that there is only one 
dominant shell from oxygen atoms around calcium ion. The distance between the calcium ion and 
oxygen atoms in the first shell is in good agreement with experiment within 0.1 Å. For the Ca K-
edge EXAFS spectrum of CaCl2/PVA sample, there is no evidence for the formation of significant 
numbers of Ca2 +–Cl− contact ion pairs. Ca2 + ion can induce the conformational changes of PVA 
backbone compared to those of neat PVA. The MD and EXAFS technique is a powerful method to 
elucidate the detailed solvation structure of the probed ion in polymer matrix at the atomistic scale. 
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