
I 

 

             หาญชนะ  เกตมาลา : การจ าลองมอนติคาร์โลเส้นใยนาโนและอนุภาคนาโนส าหรับ 
             พอลิเอทิลีนที่มีน้ าหนักโมเลกุลสองค่าผสมกัน (MONTE CARLO SIMULATIONS  
             OF BIDISPERSE POLYETHYLENE NANOFIBERS AND NANOPARTICLES)  
         อาจารย์ที่ปรึกษา : ผู้ช่วยศาสตราจารย์ ดร.วิสิษฐ์  แววสูงเนิน, 133 หน้า. 

 
 ปัจจุบันน้ีวัสดุนาโนของพอลิเมอร์ได้รับความสนใจเป็นอย่างมาก เพราะมีสมบัติที่น่าสนใจ 
และสามารถประยุกต์ใช้ในหลายๆ ด้าน โมเลกุลขนาดใหญ่ที่ถูกจ ากัดพื้นที่ จะแสดงพฤติกรรมที่
แปลกประหลาด และไม่สามารถคาดเดาได้ซึ่งแตกต่างจากวัสดุต้นแบบของมันเอง ได้มีการทดลอง
หลายอย่างเพื่อศึกษาพื้นผิว และพื้นผิวรอยต่อของพอลิเมอร์ แต่เนื่องจากเส้นใยนาโน และอนุภาค
นาโนมีขนาดเล็กมาก จึงเป็นสิ่งที่ท้าทายมากในการวิเคราะห์โดยการทดลอง ส่งผลให้ความรู้และ
ความเข้าใจในระดับโมเลกุลยังคงไม่สมบูรณ์ การจ าลองแบบด้วยคอมพิวเตอร์จึงเป็นกุญแจส าคัญ
เพื่อแก้ไขข้อจ ากัดนี้ ในวิทยานิพนธ์นี้จะใช้การจ าลองมอนติคาร์โลเส้นใยนาโนและอนุภาคนาโน
ส าหรับพอลิเอทิลีนที่มีน้ าหนักโมเลกุลสองค่าผสมกัน เพื่อจ าลองแบบโครงสร้างของหน่วยเอทิลีน 
บนผลึกของเพชร แต่ละบีดแทนการเชื่อมกันของหน่วยของเอทิลีน แรงกระท าระยะใกล้สามารถ
ค านวณโดยใช้ rotational isomeric state model และแรงกระท าระยะไกลค านวณโดยใช้ฟังก์ชัน
ศักย์ของ Lennard-Jones (LJ) ซึ่งมีค่าตัวแปร   และ  /kB  เท่ากับ 4.2 อังสตรอม และ 205    
เคลวิน ตามล าดับ หลังจากนั้นได้ศึกษาสมบัติของระบบเส้นใยนาโน และอนุภาคนาโนหลอมเหลว
ที่อุณหภูมิ 509 เคลวิน ของพอลิเอทิลีนที่มีค่าน้ าหนักโมเลกุลสองค่าผสมกัน (B50 ผสมกับ B40  
B30 และ B20) ซึ่งร้อยละโดยน้ าหนักของ B50 มีค่าเท่ากับ 25, 50 และ 75 ตามล าดับ ผลการจ าลอง
พบว่า ความหนาแน่นของเส้นใยนาโนมีค่าน้อยกว่าอนุภาคนาโนในทุกระบบที่ได้ศึกษา              
และความหนาแน่นจะมีค่าลดลงเมื่อความยาวของสายโซ่ของพอลิเอทิลีนที่น ามาผสมสั้นลง           
ที่บริเวณพื้นผิวพบพอลิเอทิลีนสายสั้นมากกว่าสายยาว และพอลิเอทิลีนที่มีสายโซ่สั้นกว่าจะมี
ปริมาณมากกว่าสายโซ่ยาว ส่วนบีดตรงปลายจะพบมากกว่าบีดตรงกลาง การจัดเรียงตัวของโมเลกุล        
พอลิเอทิลีนที่มีสายโซ่ยาวจะมีการเปลี่ยนแปลงมากกว่าสายโซ่สั้น โมเลกุลพอลิเอทิลีนที่มีสายโซ่
ยาวและสั้น มีการจัดเรียงตัวของโมเลกุลให้ตั้งฉากกับพื้นผิวของเส้นใยนาโนและอนุภาคนาโน  
โดยให้แกนเอกตั้งฉากกับพื้นผิว ซึ่งสังเกตได้อย่างชัดเจนเมื่อความยาวของสายโซ่เพิ่มขึ้น         
ขนาดของโมเลกุลของพอลิเอทิลีนจะมีขนาดเล็กและแบนลงเมื่อเข้าใกล้พื้นผิว สมบัติของ           
พอลิเอททิลลีนที่มีสายโซ่ยาวมีลักษณะคล้ายกับระบบที่มีการกระจายน้ าหนักโมเลกุลแบบเดี่ยว 
และเหมือนกันทั้งระบบเส้นใยนาโน และอนุภาคนาโน แต่สมบัติของพอลิเอทิลีนที่มีสายโซ่สั้นกว่า
มีการเปลี่ยนแปลงไป ส่วนการเปลี่ยนอัตราส่วนโดยน้ าหนักของพอลิเอทิลีนทั้งสายโซ่ยาว และสั้น 
จะไม่มีผลต่อสมบัติต่างๆ มากนัก 
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 Polymeric nanostructured materials have gained considerable attention 

recently owing to their unique properties that can be used in diverse applications. 

Confined macromolecules at nanometer scale exhibit a fascinating and unexpected 

dynamic behavior and provide many unique properties. Various experimental 

techniques have been applied to polymer surfaces and interfaces. Individual 

polymeric nanofibers as well as nanoparticles are challenging to characterize 

experimentally due to their small size. So, the knowledge at the molecular level is not 

completely understood. Computer simulation is a key to solve this limitation. In this 

thesis, Monte Carlo (MC) simulation of bidisperse polyethylene (PE) nanofibers and 

nanoparticles has been performed on the second nearest neighbor diamond (2nnd) 

lattice. An atomistic chain is mapped onto a coarse-grained model which each bead 

represents series of linked vector connecting the CH2CH2 was constructed. Both 

short-range interactions based on the rotational isomeric state model and long-range 

interactions from a discretized form of the Lennard-Jones (LJ) potential energy 

function are included. LJ parameters  and  /kB  of 4.2 Å and 205 K, respectively, 

are estimated for the coarse-grained model. Then, the static and dynamic properties of 






