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คํานํา 
 

เนื่องจากการพัฒนาความรูเกี่ยวกับพอลิเมอรจําเปนตองศึกษาโครงสรางและสมบัตขิอง 
พอลิเมอร ดังนั้นเราจึงใหความสนใจกับการศึกษาคณุลักษณะตางๆ ของพอลิเมอร ไมวาจะเปน
ขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอร ซ่ึงเปนคุณลักษณะพื้นฐานที่สําคัญ โดยเฉพาะอยางยิ่ง
สําหรับการศึกษาการจําแนกคุณลักษณะของพอลิเมอร (Polymer characterization) ขอมูลเกี่ยวกับ
ขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอรนั้นสามารถวัดไดจากการทดลอง และสามารถคํานวณได
หากทราบโครงสรางการวางตัวของโมเลกลุพอลิเมอร (Polymer conformation)  
 
 จากความสนใจเกี่ยวกบัการศึกษาคุณลักษณะตางๆ ของพอลิเมอร วิธีการจําลองดวย
คอมพิวเตอรจงึไดเขามามีบทบาทสําคัญในการออกแบบและทํานายสมบัติของพอลิเมอร ซ่ึง
การศึกษาเกี่ยวกับการจําลองโครงสรางโมเลกุลพอลิเมอรในงานวิจยักอนหนานี้เปนการจําลอง
โครงสรางโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรงที่มีหนวยโครงสรางเพียงชนิดเดยีวดวยเทคนิคการ
จําลอง Monte Carlo (Pattanasak, 2007) และยังไมมกีารศกึษาถึงการกระจายตัวของจาํนวน
เซกเมนตภายในโมเลกุลพอลิเมอร และสําหรับการศึกษาโมเลกุลพอลิเมอรที่มีโครงสรางซับซอน
มากขึ้น ตัวอยางเชน การศึกษาคุณลักษณะของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวในปริภูมิ 3 มิติ 
เปนการจําลองโครงสรางดวยวิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการซอนทบัตัวเอง (Random Walk, 
RW) (Anantawaraskul, 2005) 
 

ดวยสาเหตุดังกลาวโครงการวิจัยนี้จึงใหความสนใจในการศึกษาการจําลองคุณลักษณะของ
โมเลกุลพอลิเมอรดวยเทคนคิการจําลอง Monte Carlo โดยศึกษาคุณลักษณะขนาดและรูปรางของ
โมเลกุลพอลิเมอรที่มีความซับซอนของโครงสรางมากขึ้นทั้งหมด 3 กรณี คือ (1) โมเลกุลโคพอลิ
เมอรสายโซตรงแบบบล็อกชนิดตางๆ (2) โมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรงที่มีการกระจายตัวของ
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จํานวนเซกเมนตตาม Flory distribution และ (3) โมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่มี
จํานวนเซกเมนตในแตละแขนเทากัน โดยจําลองโครงสรางในปริภูม ิ3 มิติ และใชวิธีจําลองการ
เคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง (Self avoiding walk, SAW) ซ่ึงตัวแปรทีแ่สดงถึง
คุณลักษณะขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอรที่งานวิจยันีใ้ชศึกษาไดแก คาเฉลี่ยกําลังสองของ
รัศมีไจเรชั่น (Mean square radius of gyration, <Rg

2>) และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวาง
ปลายทั้งสองดาน (Mean square end-to-end distance, <Re

2>) ของโมเลกุลพอลิเมอร โดยใน
วิทยานิพนธฉบับนี้จะประกอบดวยสวนตางๆ ที่ใชในการศึกษาไดแก ทฤษฎีพื้นฐานและทฤษฎีที่
เกี่ยวของในการจําลองโครงสรางโมเลกุลพอลิเมอร โดยแบงพิจารณาเปนหัวขอดังนี ้(1) การจําแนก
ชนิดของพอลิเมอร (2) น้ําหนักโมเลกุลและการกระจายตัวของน้ําหนกัโมเลกุลพอลิเมอร และ (3) 
การจําลองโครงสรางการวางตัวของโมเลกุลพลลิเมอร งานวิจยัที่เกี่ยวของในการศึกษาการจําลอง
โครงสรางโมเลกุลพอลิเมอรซ่ึงไดแก งานวิจัยเกีย่วกับการจําลองโครงสรางโมเลกุลโฮโมพอลเิมอร
สายโซตรงและโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวดวยเทคนิคการจําลอง Monte Carl อุปกรณ
และวิธีการทีใ่ชในการจําลองโครงสรางโมเลกุลพอลิเมอร จะกลาวถึงอุปกรณ ขั้นตอนและ
สมมติฐานตางๆ ที่งานวิจยันีใ้ชศึกษา และในสวนสุดทายจะกลาวถึงผลและวจิารณผลการจําลอง
โครงสรางโมเลกุลพอลิเมอรทั้ง 3 กรณีที่ไดกลาวมาแลวขางตน โดยจะวิเคราะหและเปรียบเทียบผล
ที่ไดจากการจาํลองโครงสรางดวยเทคนิคการจําลอง Monte Carlo กับผลที่ไดจากทฤษฎีตางๆ ที่ใช
ในการอางอิงเพื่อตรวจสอบความถูกตอง 
 
 



วัตถุประสงค 
 

เพื่อศึกษาขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอรที่มีโครงสรางซับซอน โดยแบง
วัตถุประสงคการศึกษาเปน 3 กลุมดังนี ้
 

1.  สําหรับการศึกษาโมเลกุลพอลิเมอรที่มีการกระจายตวัของหนวยโครงสราง พิจารณาถึง
โมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block, Tri-block, Tetra-block, Penta-block และ Hexa-
block โดยศึกษาผลกระทบของลักษณะการกระจายตัวของหนวยโครงสรางที่มีตอขนาดและรูปราง
ของโมเลกุลพอลิเมอร 
 

2.  สําหรับการศึกษาโมเลกุลพอลิเมอรที่มีการกระจายตวัของจํานวนเซกเมนตตาม Flory 
distribution พจิารณาถึงโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรง โดยศึกษาผลกระทบของจํานวน
เซกเมนตเฉลี่ยที่มีตอลักษณะการกระจายตวัของขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอร 
 

3.  สําหรับการศึกษาโมเลกุลพอลิเมอรที่มีรูปรางซับซอน พิจารณาถึงโมเลกุลโฮโมพอลิ
เมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่มีจํานวนเซกเมนตในแตละแขนเทากัน (Uniform Star polymer) โดยศกึษา
ผลกระทบของจํานวนแขนและจํานวนเซกเมนตที่มีตอขนาดและรูปรางโมเลกุล 
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ขอบเขตงานวจัิย 
 

ขอบเขตการวจิัยของการศึกษาขนาดและรปูรางของโมเลกุลพอลิเมอรที่มีโครงสราง
ซับซอนขึ้น โดยจําลองโครงสรางโมเลกุลพอลิเมอรดวยเทคนิคการจําลอง Monte Carlo ดวยวิธีการ
เคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง (Self avoiding walk, SAW) โดยจําลองโครงสรางในปริภูม ิ
3 มิติ แบงเปน 3 กลุมดังนี ้

 
1.  การศึกษาโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block, Tri-block, Tetra-block, 

Penta-block และ Hexa-block โดยกําหนดใหโคพอลิเมอรแตละชนิดประกอบดวยองคประกอบของ 
A และองคประกอบของ B ซ่ึงแบงพิจารณาการสรางแบบจําลองเปน 3 กรณี ดังนี ้

 
1.1 แบบจําลองโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block ซ่ึงมีจํานวน

เซกเมนตทั้งหมด (Ntotal) เทากับ 100 เซกเมนต และแบงออกเปน 2 ขาง โดยกําหนดใหจํานวน
เซกเมนตเทากนัทั้ง 2 ขาง (NA:NB) เทากันขางละ 50 เซกเมนต และอัตราสวนของคา Stiffness ratio 
2 ขาง (φ A:φ B) แตกตางกันคือ 1:1, 1:2, 1:3, 1:5 และ 1:10 

 
1.2 แบบจําลองโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block ซ่ึงมีจํานวน

เซกเมนตทั้งหมด (Ntotal) เทากับ 100 เซกเมนต และแบงออกเปน 2 ขาง โดยอัตราสวนของจํานวน
เซกเมนต 2 ขาง (NA:NB) แตกตางกันคือ 20:80, 40:60, 60:40 และ 80:20 เซกเมนต และอัตราสวน
ของคา Stiffness ratio (φ A:φ B) คงที่เทากับ 1:10 

 
1.3 แบบจําลองโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block, Tri-block, Tetra-

block, Penta-block และ Hexa-block โดยกาํหนดใหจํานวนเซกเมนตทัง้หมด (Ntotal) สําหรับ
โมเลกุลโคพอลิเมอรแตละชนิดเทากับ 120 เซกเมนต โดยแบงเปนเซกเมนตขององคประกอบ A 
และ B อยางละ 60 เซกเมนตในทุกกรณี คา Stiffness ratio ขององคประกอบ A (φ A) เทากับ 1 และ
คา Stiffness ratio ขององคประกอบ B (φ B) เทากับ 10 

 
2.  การศึกษาโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรงที่มีการกระจายตวัของจํานวนเซกเมนต

ตาม Flory distribution โดยสรางแบบจําลองโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรงที่มีจํานวนเซกเมนต
เฉลี่ยเทากับ 10, 20 และ 30 เซกเมนต โดยกําหนดใหแตละเซกเมนตมคีา Stiffness ratio เทากับ 1 
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3.  การศึกษาโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว โดยสรางแบบจาํลองโมเลกุลโฮโม
พอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวทีม่ีจํานวนแขนเทากับ 2, 3, 4, 5 และ 6 แขน และมีจํานวนเซกเมนต
ทั้งหมดเทากับ 60, 120, 180, 240 และ 300 เซกเมนต โดยกําหนดใหคา Stiffness ratio ของแตละ
เซกเมนตมีคาเทากับ 1 
 
 



การตรวจเอกสาร 
 

ทฤษฎีท่ีเก่ียวของ 
 

พอลิเมอร (Polymer) มาจากคํากรีกสองคํา คือ “polus” แปลวาหลายหรอืมาก และ “meros” 
แปลวาหนวยหรือสวน (Fried, 1995) ดังนั้นพอลิเมอรคือสารที่มีน้ําหนักโมเลกุลสูงโดยมีโครงสราง
ทางเคมีที่ประกอบดวยหนวยยอยซํ้าๆ ของโมเลกุลที่เรียกวา “เมอร” และหากเปนโมเลกุลที่มี 
“เมอร” เพียง 1 หนวยกจ็ะเรยีกวา “มอนอเมอร” (Monomer) ซ่ึงเปนสารตั้งตนของพอลิเมอรนั่นเอง 

 
1.  การจําแนกชนิดของพอลิเมอร 
 
 1.1 จําแนกพอลิเมอรตามชนิดของมอนอเมอรที่เปนองคประกอบ 
 

เมื่อจําแนกพอลิเมอรตามชนิดของมอนอเมอรที่เปนองคประกอบ สามารถจําแนก
ออกเปน 2 ชนิด ไดแก 

1.1.1 โฮโมพอลิเมอร (Homopolymers) เกิดจากมอนอเมอรชนิดเดยีวมาตอกัน 
แสดงตัวอยางโครงสรางดังภาพที่ 1 โฮโมพอลิเมอรมีทั้งโฮโมพอลิเมอรธรรมชาติและโฮโมพอลิ
เมอรสังเคราะห ซ่ึงโฮโมพอลิเมอรธรรมชาติ ไดแก เซลลูโลส (มอนอเมอร คือ กลูโคส) ยาง
ธรรมชาติ (มอนอเมอร คือ ไอโซพรีน) สวนโฮโมพอลิเมอรสังเคราะห ไดแก พอลีเอทิลีน (มอนอ
เมอร คือ เอทิลีน) พอลีสไตรีน (มอนอเมอร คือ สไตรีน) เชน แปง พอลิเอทิลีน พอลิไวนิลคลอไรด 
เปนตน 
 

 
 
ภาพที่ 1  โครงสรางของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอร 
 

1.1.2 โคพอลิเมอร (Copolymers) เกิดจากมอนอเมอรมากกวาหนึ่งชนิดมาทําปฏิกิริยา
กัน ภาพที่ 2 แสดงตัวอยางโครงสรางโมเลกุลโคพอลิเมอร โคพอลิเมอรมีทั้งโคพอลิเมอรธรรมชาติ
และโคพอลิเมอรสังเคราะห ซ่ึงโคพอลิเมอรธรรมชาติ ไดแก พอลีเพปไตดหรือโปรตีน (มอนอเมอร 
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คือ กรดอะมิโนชนิดตางๆ) สวนโคพอลิเมอรสังเคราะห ไดแก ไนลอน (มอนอเมอร คือ กรดอะ
ดิปกและเฮกซะเอทิลีนไดเอมีน) พอลียูรีเธน (มอนอเมอร คือ 1,2-เอทิลีน ไดไอโซไซยาเนตและ1,2-
เอทิลีนไกลคอล) 
 

 
 
ภาพที่ 2  โครงสรางของโมเลกุลโคพอลิเมอร 
 

1.2 จําแนกพอลิเมอรตามโครงสรางของพอลิเมอร 
 

เมื่อจําแนกพอลิเมอรตามโครงสรางของพอลิเมอร สามารถจําแนกออกเปน 3 แบบ 
ไดแก 

1.2.1 พอลิเมอรแบบเสน (Linear polymer) เปนพอลิเมอรที่เกิดจากมอนอเมอรสราง
พันธะโคเวเลนตยึดกันเปนสายยาว ตัวอยางโครงสรางพอลิเมอรแบบเสนแสดงดังภาพที่ 3 พอลิ
เมอรแบบเสนนี้จะเรยีงชิดกนัมากกวาโครงสรางแบบอื่นๆ จึงมีความหนาแนนและจุดหลอมเหลว
สูง มีลักษณะแข็ง ขุนเหนียวกวาโครงสรางอื่นๆ ตัวอยางเชน พอลิไวนิลคลอไรด (PVC) พอลิสไต
รีน (PS) พอลิเอทิลีนชนิดความหนาแนนสงู (High density polyethylene, HDPE) 

 
 
ภาพที่ 3  โครงสรางของพอลิเมอรแบบเสน 
 

1.2.2 พอลิเมอรแบบกิ่ง (Branched polymer) เปนพอลิเมอรที่เกิดจากมอนอเมอรยึดกนั
แตกกิ่งกานสาขา มีทั้งโซส้ันและโซยาว กิ่งที่แตกจากพอลิเมอรของโซหลักทําใหไมสามารถ
จัดเรียงโซพอลิเมอรใหชิดกนัไดมาก จึงมีความหนาแนนและจุดหลอมเหลวต่ํายืดหยุนได ความ
เหนยีวต่ํา โครงสรางเปลี่ยนรูปไดงายเมือ่อุณหภูมิเพิ่มขึ้น ตัวอยางเชน พอลิเอทิลีนชนิดความ
หนาแนนต่ํา (Low density polyethylene, LDPE) และชนิดความหนาแนนต่ําเชิงเสน (Linear low-
density polyethylene, LLDPE) โดยพอลิเมอรแบบสายโซกิ่งนี้ยังสามารถแบงรูปรางไดอีกหลาย
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ประเภท เชน พอลิเมอรแบบสายโซกิ่งสั้น (Short chain branched polymer) พอลิเมอรแบบสายโซ
กิ่งยาว (Long chain branched polymer) พอลิเมอรแบบสายโซกิ่งรูปหว ี(Comb-Branched polymer) 
และพอลิเมอรแบบสายโซกิ่งรูปดาว (Star polymer) (Rouault, 1996) แสดงตัวอยางโครงสรางพอลิ
เมอรแบบกิ่งชนิดตางๆ ดังภาพที่ 4 
 

     
  (ก)    (ข)    (ค) 
 
ภาพที่ 4  โครงสรางของพอลิเมอรแบบกิ่ง (ก) สายโซกิ่งยาว (ข) สายโซกิ่งรูปหวี และ (ค) สายโซ

กิ่งรูปดาว 
 

1.2.3 พอลิเมอรแบบรางแห (Cross-linking polymer) เปนพอลิเมอรที่เกิดจากมอนอ
เมอรตอเชื่อมกันเปนรางแห แสดงตัวอยางโครงสรางดังภาพที่ 5 พอลิเมอรแบบรางแหมีความ
แข็งแกรง เปราะหักงาย มีกิง่สาขา เชื่อมโยงภายในโมเลกุลหรือกับโมเลกุลอ่ืนจนกลายเปนรางแห 
ตัวอยางเชน เบกาไลต เมลามีนใชทําถวยชาม 
 

 
 
ภาพที่ 5  โครงสรางของพอลิเมอรแบบรางแห 
 
2.  น้ําหนักโมเลกุลและการกระจายตัวของน้ําหนักโมเลกุลพอลิเมอร 
 

เนื่องจากโดยทั่วไปน้ําหนักโมเลกุลของพอลิเมอรแตละโมเลกุลจะแตกตางกัน และไม
สามารถใหเตรียมใหมนี้ําหนักเทากนัทุกโมเลกุลได ดังนั้นน้ําหนักโมเลกุลของพอลิเมอรจึงเปน
คาเฉลี่ย โดยจะสามารถคํานวณน้ําหนกัโมเลกุลได ถาทราบจํานวนของมอนอเมอรในโมเลกุลพอลิ
เมอร ซ่ึงเรียกวา Degree of polymerization, DP (Ferdinand, 2003) 



 

9 

Molecular Weight, MW = DP x Mo      (1) 
 
โดยที ่ Mo = น้ําหนกัโมเลกลุของมอนอเมอร 
 MW = น้ําหนกัโมเลกลุของพอลิเมอร 
 

Degree of polymerization ไมใชคาคงที่ดังไดกลาวแลวขางตนและ Degree of 
polymerization มีลักษณะเปน distribution ดังนั้น น้ําหนกัโมเลกุลของพอลิเมอรจึงเปน distribution 
เชนเดยีวกัน ซ่ึงเราสามารถคํานวณคาน้ําหนักโมเลกุลเฉลี่ยแบบตางๆ ไดหากทราบรายละเอียดการ
กระจายตัวของน้ําหนกัโมเลกุล (Sperling, 2001) น้ําหนักโมเลกุลเฉลี่ยสามารถนิยามไดหลายแบบ
ดังนี ้
 

2.1 น้ําหนกัโมเลกลุเฉลี่ยตามจํานวน (Number averaged molecular weight, nM ) 
 

( )∑∑
∑ ==

iii

ii
n MWN

MN
M

/
1        (2) 

 
โดยที ่ Ni = จํานวนของ species i ที่มีน้ําหนักโมเลกุล Mi 
 wi = weight fraction ของ species i 

  = 
∑ ii

ii

MN
MN  

 
2.2 น้ําหนกัโมเลกุลเฉลี่ยตามน้ําหนกั (Weight averaged molecular weight, wM ) 

 

∑= iiw MwM          (3) 

∑= iiiii MNMNw /          (4) 

∑
∑=

ii

ii
w MN

MN
M

2

         (5) 

 
อัตราสวนระหวาง 1/ ≥nw MM  เสมอ ซ่ึง nw MM /  ที่มีคามากกวา 1 นี้เรียกวา 

polydispersity หรือ การกระจายของน้ําหนกัโมเลกุล (molecular weight distribution, MWD) และ
ถาทุกโมเลกุลของพอลิเมอรมีน้ําหนกัเทากนั จะไดวา 1/ =nw MM  
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2.3 น้ําหนักโมเลกุลเฉลี่ยแบบอื่นๆ เชน vM หรือ zM คือ น้ําหนักโมเลกุลเฉลี่ยตามความ
หนืด (The Viscosity-Average Molecular Weight) คํานวณไดจากการวดัความหนืด ซ่ึงเปน 
empirical method และไดจากวิธี sedimentation equilibrium 
 

∑
∑

∑
∑ ==

ii

ii

ii

ii
z Mw

Mw
MN
MN

M
2

2

3

        (6) 

 
อยางไรก็ตาม น้ําหนกัโมเลกลุที่นิยมใช คือ wM  และ nM  ซ่ึงวัดไดจากสมบัติทีข่ึ้นอยูกับ

น้ําหนกัและจํานวนโมเลกุลตามลําดับ ในปจจุบันเทคนิคที่ใชกันแพรหลายสําหรับวัดน้ําหนกั
โมเลกุลของพอลิเมอร คือ Gel Permeation Chromatography หรือ GPC (Michael, 2003) ซ่ึงจะได
ทั้งขอมูลของ wM และ nM  ในขณะเดียวกัน ตัวอยางของผลจาก GPC แสดงดังภาพที่ 6 
 

 
ภาพที่ 6  ตัวอยางผลการกระจายตัวของน้าํหนักโมเลกุลของพอลิเมอรที่ไดจากวิธี GPC 

 
โดยทั่วไปแลวพบวาพอลิเมอรมีการกระจายของน้ําหนักโมเลกุลและน้าํหนักโมเลกุลเฉลี่ย

ที่ไดจากการคาํนวณทั้ง 3 สมการขางตนมคีาไมเทากัน โดยคา wM > vM > nM  ดังภาพที่ 7 
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ภาพที่ 7  การกระจายของน้าํหนักโมเลกุลและน้ําหนักโมเลกุลเฉลี่ยของพอลิเมอรซ่ึงแสดงโดย 
 คา wM , vM  และ nM  
 

น้ําหนกัโมเลกลุของพอลิเมอรมีผลตอสมบัติหลายๆ อยางของพอลิเมอรและเปนสิ่งทีจ่ํากัด
การใชงานพอลิเมอร หากน้ําหนักโมเลกุลยงัไมสูงมากพอ วัสดุนั้นจะไมมีสมบัติเชิงกลเพียงพอทีจ่ะ
สามารถใชงานได วัสดุจะกลายสภาพเปนของเหลวที่ไมมีสมบัติเชิงกลเลย และนอกจากน้ําหนกั
โมเลกุลแลว ปจจัยที่มีความสําคัญคอนขางมากอีกปจจัยหนึ่ง คือ การกระจายของน้าํหนักโมเลกุล 
(Molecular weight distribution, MWD) (George, 1991) ซ่ึงกําหนดโดย Polydispersity ( wM / nM ) 
ซ่ึงถา MWD = 1 แสดงวาพอลิเมอรทุกโมเลกุลมีมวลโมเลกุลเทากันหมดเรียกวา Monodisperse แต
ในทางปฏิบัตแิลวพอลิเมอรที่ผลิตขึ้นโดยทั่วไปจะประกอบไปดวยโมเลกุลพอลิเมอรที่มีมวล
โมเลกุลแตกตางกัน ดังนั้นระบบทั่วไปจะมี MWD สูงกวา 1 เสมอและจะมีคาเพิ่มมากขึ้นสําหรับ
พอลิเมอรที่มีการกระจายของน้ําหนกัโมเลกุลกวางหรือแตละโมเลกุลมีขนาดตางกนัมาก โดยอาจ
อยูในชวง 2-20 ซ่ึงพอลิเมอรในกลุมนี้มลัีกษณะที่เรียกวา Polydisperse หรือในแตละโมเลกุลมี
ลําดับการจัดเรยีงตําแหนงของมอนอเมอรไมแนนอน จํานวนเซกเมนตของแตละโมเลกุลไมเทากัน
และน้ําหนักโมเลกุลตางกัน เมื่อกลาวถึงน้ําหนกัโมเลกุลของพอลิเมอรจึงหมายถึงคาเฉลี่ยของ
น้ําหนกัโมเลกลุทั้งหมด ซ่ึงในงานวจิัยนี้ผูวจิัยสนใจศึกษาระบบที่ใกลเคยีงกับทางปฏบิัติและ Flory 
distribution เปนรูปแบบการกระจายตัวทางทฤษฎีของมวลโมเลกุลพอลิเมอรที่ไดรับการยอมรับวา
สามารถอธิบายพอลิเมอรที่ผลิตไดจากปฏกิิริยาสงัเคราะหพอลิเมอรโดยทั่วไปไดเปนอยางด ี ดังนัน้
งานวิจยันีจ้ึงเลือกศึกษาลักษณะการกระจายตัวของจํานวนเซกเมนตในโมเลกุลพอลิเมอรตาม Flory 
distribution และตัวอยางลกัษณะการกระจายตัวแสดงดังภาพที่ 8 
 

สมการที่ใชในการศึกษาการกระจายของน้าํหนักโมเลกุลพอลิเมอรที่มีลักษณะที่เรียกวา 
Polydisperse ไดแก 

nM

vM  

wM  

สัดสวนโดยน้าํหนัก, wi 

น้ําหนักโมเลกุล, Mx 
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21 )1( pipw i
i −= −          (7) 

 
โดยที ่ iw  = สัดสวนโดยน้าํหนักของพอลิเมอรที่มีจํานวนของเซกเมนตเทากับ i 

i  = จํานวนเซกเมนตในโมเลกุลพอลิเมอร 
p  = extent of reaction ซ่ึงเทากับ 1-1/XN 

 
ภาพที่ 8  ลักษณะการกระจายตัวของจํานวนเซกเมนตตามแบบ Flory Distribution (Flory, 1967) 
 
3.  การจําลองโครงสรางการวางตัวของโมเลกุลพลลิเมอร 
 

3.1 แบบจําลอง 
 

3.1.1 วิธีการจาํลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการซอนทบัตัวเอง (Random walk, RW) 
แบบการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมกีารซอนทับตัวเองใชพจิารณาโมเลกุลพอลิ

เมอรสายโซอุดมคติ (Ideal chain) แสดงดังภาพที่ 9 ซ่ึงสายโซอุดมคติเปนการจําลองโมเลกุลของพอ
ลิเมอรอยางงายที่สุด โดยถือวามอนอเมอรที่อยูภายในโมเลกุลของพอลิเมอรไมมีแรงกระทําระหวาง
กัน จะมคีวามอิสระในการเคลื่อนที่ภายในทําใหเกิดโครงสรางการวางตัว (Conformation) ไดหลาย
รูปแบบ และสายโซอุดมคตินี้ใชอธิบายโมเลกุลพอลิเมอรที่อยูในสภาวะพอลิเมอรเหลว 
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ภาพที่ 9  ตัวอยางโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซตรงที่จําลองโดยแบบจําลอง

การเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการซอนทับตัวเอง (Random walk, RW) ในปริภูมิ 3 มิต ิ
 

3.1.2 วิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทบัตัวเอง (Self-avoiding walk, SAW)  
แบบจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง ใชพิจารณาโมเลกุลพอลิเมอร

สายโซที่ไมเปนอุดมคติ (Non-ideal chain) แสดงดังภาพที่ 10 ซ่ึงสายโซที่ไมเปนอุดมคติใชอธิบาย
โมเลกุลพอลิเมอรในสารละลายเจือจางไดดีกวาสายโซอุดมคติ เนื่องจากในแบบจําลองของสายโซ
อุดมคติจะยอมใหสายโซพอลิเมอรยายกลับมาซอนทับตัวเองไดซ่ึงเปนไปไมไดในเชิงกายภาพ
เพราะในแตละเซกเมนตจะมีปริมาตรของตัวเองที่เรียกวา Excluded volume (Traoka, 2002) จึงมี
แบบจําลองทีน่ับผลของ Excluded volume เพิ่มขึ้นมา ซ่ึงที่เซกเมนตใดๆ ภายในสายโซพอลิเมอรจะ
ไมซอนทับตัวเองเลยในแลตทิซสเปส และในงานวิจยันี้มุงสนใจศึกษาวธีิการเคลื่อนที่แบบสุมโดย
ไมซอนทับตัวเอง สําหรับสายโซที่ไมเปนอดุมคติเปนหลัก 
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ภาพที่ 10  ตัวอยางโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซตรงที่จําลองโดยแบบจําลอง

การเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง (Self-avoiding walk, SAW) ในปริภูมิ 3 มิติ 
 

3.2 ตัวแปร 
 

3.2.1 คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น (Mean-square radius of gyration, <Rg
2>)  

คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น (Mean-square radius of gyration, <Rg
2>) คือ 

ระยะทางเฉลี่ยกําลังสองที่วัดจากแตละเซกเมนตมาถึงจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุลพอลิเมอร 
(Traoka, 2002) ซ่ึงเปนทางเลือกหนึ่งที่สามารถใชบอกขนาดของพอลิเมอรได โดยสามารถแบงการ
คํานวณคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น ไดเปน 2 กรณี คือ กรณีใชวิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมี
การซอนทับตัวเอง และกรณีใชวิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมมีการซอนทับตัวเอง ซ่ึงงานวิจยันี้มุง
สนใจศึกษากรณีใชวิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมมีการซอนทับตัวเอง แสดงตัวอยางดังภาพที่ 11 

 
คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสําหรับวิธีการเคลื่อนที่แบบ

สุมโดยไมมีการซอนทับตัวเองสามารถคํานวณไดดังสมการที่ 8 
 

( ) ( )∑
=

−
+

=
N

i
meanig rr

N
R

0

22

1
1         (8) 

 
โดย ir  = เวกเตอรตําแหนง (x, y, z) หนวยโครงสราง i ระหวางเซกเมนตในปริภมูิ 

meanr  = ตําแหนงจุดศนูยกลางมวลของโมเลกุลพอลิเมอร 
N = จํานวนเซกเมนตทั้งหมด 
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ภาพที่ 11  ระยะทางเฉลี่ยทีว่ัดจากแตละเซกเมนตมาถึงจุดศูนยกลางมวลของโมเลกุลพอลิเมอร 

แบบสายโซไมเปนอุดมคต ิ
 

คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นที่บอกถึงขนาดเฉลี่ยในกรณีที่ศกึษาพอลิเมอรที่มี
การกระจายตวัของจํานวนเซกเมนต (Polydisperse polymer) ซ่ึงการกระจายตัวของจํานวนเซกเมนต
เปนไปตาม Flory distribution สามารถคํานวณไดจากสมการที่ 9 

 
2
gR = ( )∑ ⋅

igi Rw 2           (9) 

 
3.2.2 คาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดาน (Mean-square end-to-

end vector, <Re
2>) 

คาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดาน (Mean-square end-to-end 
distance, <Re

2>) เปนอีกหนึง่พารามิเตอรที่สามารถใชระบุขนาดของโมเลกุลพอลิเมอรได ทั้งนี้
จําเปนตองพจิารณาเปนคาเฉลี่ยกําลังสองเนื่องจากคาเฉลี่ยของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดาน
จะมีคาเทากบัศูนยหากพิจารณาเปนเวกเตอรทิศทาง เพราะวาโอกาสในการเกิดขึ้นของคาเฉลี่ยของ
ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานที่เปนคาบวกและคาลบมีคาเทากัน ทําใหคาเฉลี่ยของระยะหาง
ระหวางปลายทั้งสองดานจะหักลางกันไป ดังนั้นเราพจิารณาคํานวณเปนคาเฉลี่ยกําลังสองของ
ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดาน หากตองการทราบขนาดของพอลิเมอรสามารถทําไดโดยการ
ถอดรากที่สองของคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดาน ภาพที่ 12 แสดง
ตัวอยางของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุล 
 

คาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรสําหรับ
วิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมมีการซอนทับตัวเองสามารถคํานวณไดดังสมการที่ 10 
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( )∑ −= 2
0

2 rrR Ne          (10) 

 
โดยที ่ 0r  = เวกเตอรตําแหนงเริ่มตนของโมเลกุลพอลิเมอร 

Nr  = เวกเตอรตําแหนงสุดทายของโมเลกุลพอลิเมอร 

 
ภาพที่ 12  ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรแบบสายโซไมอุดมคติ 
 

คาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรที่บอก
ถึงขนาดเฉลี่ยในกรณีที่ศึกษาพอลิเมอรที่มีการกระจายตวัของจํานวนเซกเมนต (Polydisperse 
polymer) ซ่ึงการกระจายตัวของจํานวนเซกเมนตเปนไปตาม Flory distribution สามารถคํานวณได
จากสมการที ่11 
 

2
eR = ( )∑ ⋅

iei Rw 2          (11) 

 
ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นกับคาเฉลี่ยกําลังสองของ

ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรสําหรับโมเลกุลพอลิเมอรสายโซตรง
สามารถคํานวณไดดังสมการที่ 12 

 
2

2

6
e

g

R
R =           (12) 

 
3.2.3 g-factor 
g-factor (Sadayuki, 1999) คือ คาที่ใชบอกวาขนาดของโมเลกุลพอลิเมอรใดๆ มีขนาด

ใหญหรือเล็กกวาโมเลกุลพอลิเมอรสายโซตรงเปนสัดสวนเทาไหร ซ่ึงคา g-factor นิยามโดย 
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=−         (13) 

โดยที ่
branchgR2 = คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่ง 

 
lineargR2 = คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซตรง 

 
3.2.4 Stiffness ratio 
Stiffness ratio คือ อัตราสวนของโอกาสที่โมเลกุลพอลิเมอรจะเคลื่อนที่ไปในทิศทาง

เดิมเมื่อเทยีบกบัทิศทางอื่น (Pattanasak, 2007) สามารถนิยามโดยสมการที่ 14 ตัวอยางการเคลื่อนที่

ของโมเลกุลพอลิเมอรในปริภูมิ 3 มิติที่ถูกจําลองขึ้นเมือ่กําหนดใหคา Stiffness ratio เทากับ φ  
แสดงดังภาพที่ 13 
 

Stiffness ratio = 
4+φ

φ          (14) 

 

โดยที ่ φ = อัตราสวนของโอกาสที่โมเลกุลพอลิเมอรจะเคลื่อนที่ไปในทิศทางเดิมเมื่อ 
   เทียบกับทิศทางอื่น 
 

 
 
ภาพที่ 13  ตัวอยางการเคลื่อนที่ของโมเลกุลพอลิเมอรในปริภูมิ 3 มิติเมือ่กําหนดใหคา Stiffness 

ratio เทากับ φ 
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งานวิจัยท่ีเก่ียวของ 
 

ศรินทร และ ภัทรกร (2548) ศึกษาเกี่ยวกบัการจําลองคุณลักษณะโมเลกุลโฮโมพอลิเมอร
สายโซตรงชนิดยืดหยุนและกึ่งยืดหยุน (Flexible and semi-flexible chains) โดยใชเทคนิคการ
จําลอง Monte Carlo และใชการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมกีารซอนทับตัวเอง (Random walk, RW) 
และการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตวัเอง (Self avoiding walk, SAW) ซ่ึงทําการจําลองใน
ปริภูมิ 2 มิตแิละปริภูมิ 3 มิติ ผลจากการจําลองพบวาเมื่อมวลโมเลกุลพอลิเมอรเพิ่มขึ้น คาเฉลี่ย
กําลังสองของรศัมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของ
โมเลกุลพอลิเมอรเพิ่มขึ้นดวย และผลการจําลองมีคาใกลเคียงกับคาทางทฤษฎี สําหรับการจําลอง
โมเลกุลพอลิเมอรสายโซตรงแบบกึ่งยดืหยุน พบวาเมื่อคา Stiffness ratio เพิ่มขึ้น คาเฉลี่ยกําลังสอง
ของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลีย่กําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของพอลิเมอรเพิ่มขึ้น
ดวยเมื่อมวลโมเลกุลเทากัน แมวาจะจําลองในปริภูมิที่ตางกัน ซ่ึงคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น
และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานที่เพิ่มขึ้นแสดงใหเห็นสัดสวนของ
ขนาดโมเลกุลพอลิเมอรที่เพิ่มขึ้น 
 

Pattanasak (2007) ไดทําการศึกษาเกี่ยวกับการจําลองโครงสรางการวางตัวและคุณลักษณะ
ของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรงชนิดยืดหยุนและกึ่งยืดหยุน (Flexible and semi-flexible 
chains) โดยใชเทคนิคการจําลอง Monte Carlo และวิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง 
(Self avoiding walk, SAW) โดยไดพิจารณาความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมี
ไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรเปน
ฟงกชันกับจํานวนเซกเมนตและคา Stiffness ratio ดังสมการที่ 15 และ 16 ตามลําดับ 
 

( ) 6.05.02 3922.00263.0 totalg NR += φ        (15) 

 

( ) 6.05.02 9767.00698.0 totale NR += φ        (16) 

 

โดยที่ φ = อัตราสวนของโอกาสที่โมเลกุลพอลิเมอรจะเคลื่อนที่ไปในทิศทางเดิมเมื่อ
เทียบกับทิศทางอื่น 

 Ntotal = จํานวนเซกเมนตทั้งหมด 
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จากสมการความสัมพันธดังกลาว พบวาคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสอง
ของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรแปรผันตามคา Stiffness ratio ดังนั้น 
สามารถสรุปไดวาเมื่อโมเลกุลพอลิเมอรมีจํานวนเซกเมนตเทากัน ขนาดของโมเลกุลพอลิเมอรจะ
ใหญขึ้นเมื่อคา Stiffness ratio มากขึ้น ในงานวิจัยนี้ผูวิจัยสนใจศึกษาคุณลักษณะ (ขนาดและรูปราง) 
ของพอลิเมอรที่มีโครงสรางซับซอนขึ้น โดยพิจารณาโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-
block, Tri-block, Tetra-block, Penta-block และ Hexa-block โดยกําหนดใหโคพอลิเมอรแตละชนิด
มี A และ B เปนองคประกอบ โดยที่หนวยโครงสราง A และ B เปนโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซ
ตรงชนิดกึ่งยืดหยุน (เซกเมนตที่มีคา Stiffness ratio ไมเทากัน) 
 

Anantawaraskul et al. (2005) ศึกษาเกี่ยวกับการจําลองคุณลักษณะของโมเลกุลโฮโมพอลิ
เมอรสายโซตรง โดยใชเทคนิคการจําลอง Monte Carlo และใชวิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการ
ซอนทับตัวเอง (Random walk, RW) และการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง (Self avoiding 
walk, SAW) ซ่ึงทําการจําลองในปริภูมิ 2 มิติและปริภูมิ 3 มิติ ในการจําลองโมเลกุลโฮโมพอลิเมอร
สายโซตรง พบวาสามารถหาความสัมพันธระหวางจํานวนเซกเมนตและคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมี
ไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของพอลิเมอรได ดังตารางที่ 1 
 
ตารางที่ 1  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของ

ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของพอลิเมอรกับจํานวนเซกเมนตทัง้หมดในโมเลกุล
โฮโมพอลิเมอรสายโซตรง จําลองโครงสรางในปริภูมิ 2 มิติและ 3 มิติ 

 

แบบจําลอง <Rg
2> <Re

2> 
2D-SAW (0.3312 4/3

stepN )2 (0.8839 4/3
stepN )2 

3D-SAW (0.4102 5/3
stepN )2 (1.0301 5/3

stepN )2 

 
โดยที่ Nstep = จํานวนเซกเมนตทั้งหมด 
 

ในงานวิจัยนี้จะนําความสัมพันธดังกลาวไปประยุกตใชกับโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซ
ตรงที่มีจํานวนเซกเมนตและโครงสรางซับซอนมากขึ้น โดยทําการศึกษาเพิ่มเติมถึงผลกระทบของ
จํานวนเซกเมนตเฉลี่ยในโมเลกุลพอลิเมอรที่มีตอคุณลักษณะ (ขนาดและรูปราง) และโครงสราง
การวางตัวของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรชนิดสายโซตรงที่มีการกระจายตัวของจํานวนเซกเมนตตาม 
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Flory distribution (Ferdinand, 2003) โดยพิจารณาที่จํานวนเซกเมนตเฉลี่ยของโมเลกุลพอลิเมอร
เทากับ 10, 20 และ 30 เซกเมนต ตามลําดับ 
 

และในปเดียวกัน Anantawaraskul et al (2005) ไดศึกษาเกี่ยวกับการจําลองคุณลักษณะของ
โมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว (Star polymer) ในสารละลาย โดยใชเทคนิคการจําลอง 
Monte Carlo และใชวิธีการจําลองการวางตัวของโมเลกุลพอลิเมอรเปนการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมี
การซอนทับตัวเอง (Random walk, RW) และการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง (Self 
avoiding walk, SAW) ซ่ึงไดทําการจําลองในปริภูมิ 2 มิติ จากการจําลองพบวาคาเฉลี่ยกําลังสอง
ของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวนอยกวาโมเลกุลพอลิเมอรสายโซตรงเมื่อ
น้ําหนักโมเลกุลเทากัน และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุล
พอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวลดลงเมื่อจํานวนแขนของพอลิเมอรเพิ่มขึ้น แสดงผลการจําลองดังตาราง
ที่ 2 
 
ตารางที่ 2  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของ

ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของพอลิเมอรกับจํานวนเซกเมนตทัง้หมดในโมเลกุล
โฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว จําลองโครงสรางในปริภูมิ 2 มิติ 

 
จํานวนแขน <Rg

2> <Re
2> 

2 0.1097N1.5
tep 0.7813N1.5

tep 
3 0.0771N1.5

tep 0.4431N1.5
tep 

4 0.0571N1.5
tep 0.3229N1.5

tep 
 
โดยที่ Nstep = จํานวนเซกเมนตทั้งหมด 
 

Kazuhito Shida et al. (2005) ศึกษาเกี่ยวกับการหาคา hydrodynamic factor 2 ตัวของพอลิ
เมอรสายโซตรง (Linear polymer) และสายโซกิ่งรูปดาว (Star polymer) ที่มีจํานวนแขน 3, 4, 6 และ 
8 แขนตามลําดับ ซ่ึงไดแก คาฟ (φ ) และคาโรล ( ρ ) โดยทําการจําลองโครงสรางในปริภูมิ 3 มิติ 
ภายใตสภาวะ theta condion ดวยเทคนิคการจําลอง Monte Carlo โดยใช Enrichment Algorithm 
และตัวแปรที่ใชในการศึกษาไดแก คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น <Rg

2>, คา hydrodynamic 
radius, คา intrinsic viscosity (η ) และคา g factor และจากความสัมพันธของคุณลักษณะเหลานี้เอง
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ทําใหสามารถคํานวณหาคา hydrodynamic factor ทั้ง 2 ตัวได และจากการจําลองพบวาคาฟ (φ ) 
เพิ่มขึ้นเมื่อจํานวนแขนของพอลิเมอรมากขึ้น เนื่องจากน้ําหนักโมเลกุลพอลิเมอรมากขึ้น แตสาย
โมเลกุลส้ันลง สวนคาโรล ( ρ ) ลดลงเมื่อจํานวนแขนของพอลิเมอรมากขึ้น เนื่องจากพอลิเมอรมี
สายโมเลกุลส้ันลง และสามารถสรุปไดวาเมื่อจํานวนแขนของพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวเพิ่มขึ้น 
โมเลกุลพอลิเมอรจะมีขนาดลดลง แสดงผลดังตารางที่ 3 
 
ตารางที่ 3  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นกับจํานวนแขนของโมเลกุล 

โฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว จําลองโครงสรางในปริภูมิ 3 มิติ 
 

จํานวนแขน <Rg
2> / N 

2 0.33 
3 0.25 
4 0.20 

6 0.15 

8 0.11 

 
โดยที่ N = จํานวนเซกเมนตทั้งหมด 
 

มนตชัย สารทอง (2548) ไดทําการศึกษาเกี่ยวกับการจัดทําโปรแกรมเพื่อจําลองการวางตัว
ของสายพอลิเมอร โดยโปรแกรมดังกลาวจะชวยใหผูที่ตองการศึกษาเกี่ยวกับสมบัติของพอลิเมอร
สามารถนําโปรแกรมไปใชจําลองรูปแบบการวางตัวของสายพอลิเมอร เพื่อใชในการทํานายสมบัติ
ของพอลิเมอรและเพิ่มความสะดวกและรวดเร็วในการศึกษาสมบัติตางๆ ของพอลิเมอร โดยใชวิธี 
Pivot Algorithm ในการจําลองรูปแบบการวางตัวของโมเลกุลพอลิเมอร 
 

Michael Rubinstein (2003) รายงานสรุปความสัมพันธระหวางคาเฉล่ียกําลังสองของรัศมี
ไจเรชั่น <Rg

2> กับจํานวนแขนของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว ไดโดยดังสมการที่ 17 
 

⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−⋅⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
=

ff
NbR

RWg
23

6

2
2         (17) 
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โดยที ่ N = จํานวนเซกเมนตทั้งหมด 
 b = กําหนดใหเทากับ 1 
 f = จํานวนแขนของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว 
 
และสามารถหาขนาดของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวซึ่งบอกดวยคา g-factor ไดดัง
สมการที่ 18 
 

linearRWg

branchRWg

R

R
factorg

,

2
,

2

=−         (18) 

 
โดยที ่

branchRWgR
,

2  = คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซ

กิ่งซึ่งใชวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการซอนทับ
ตัวเอง 

linearRWgR
,

2  = คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซ

ตรงซึ่งใชวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการซอนทับ
ตัวเอง 

 
 ในงานวิจยันี้ผูวิจัยสนใจศกึษาเพิ่มเติมเกี่ยวกับการจําลองคุณลักษณะของพอลิเมอรสายโซ
กิ่งรูปดาว (Star polymer) ในสารละลาย โดยศึกษาขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่ง
รูปดาวซึ่งสามารถบอกดวยคา g-facor หรือ 

branchSAWgR
,

2  และจากสมการที่ 17 ที่ไดกลาวมาแลว

ขางตน ผูวิจยัจงึทดสอบสมมติฐานวาคา g-facor ที่ไดจากวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมี
การซอนทับตัวเองมีคาใกลเคียงกับคา g-facor ที่ไดจากวธีิการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมมี
การซอนทับตัวเอง โดยเสนอสมการเพื่อทดสอบสมมติฐานดังนี ้
 

linearSAWg

branchSAWg

linearRWg

branchRWg

R

R

R

R
factorg

,

2
,

2

,

2
,

2

==−       (19) 
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โดยที ่
branchSAWgR

,

2  = คาเฉลี่ยยกกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสาย

โซกิ่งซึ่งใชวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมมีการ
ซอนทับตัวเอง 

linearSAWgR
,

2  = คาเฉลี่ยยกกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสาย

โซตรงซึ่งใชวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมมกีาร
ซอนทับตัวเอง 

 
จากสมการที่ 19 สามารถประมาณเพื่อหาคา 

branchSAWgR
,

2  ไดดังนี ้

 

linearSAWg

linearRWg

branchRWg

branchSAWg R
R

R
R

,

2

,

2
,

2

,

2 ⋅=       (20) 

 
และเมื่อนําความสัมพันธจากสมการที่ 17 มาใชแทนคาลงในสมการที่ 20 จะสามารถคํานวณหาคา 

branchSAWgR
,

2  ดังสมการที่ 21 

 

linearSAWgbranchSAWg R
ff

R
,

2
2,

2 23
⋅⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−=       (21) 

 
และงานวิจยันีน้ําโปรแกรมที่ถูกจัดทําขึ้น (มนตชัย, 2548) มาใชในการจําลองโครงสรางโมเลกุล 
พอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว ซ่ึงมีจํานวนเซกเมนตทั้งหมดเทากับ 60, 120, 180, 240 และ 300 
เซกเมนต และมีจํานวนแขนเทากับ 2, 3, 4, 5 และ 6 แขน ตามลําดับ เพื่อศึกษาถึงผลกระทบของ
จํานวนเซกเมนตและจํานวนแขนที่มีตอขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอร โดยแสดงตัวอยาง
การจําลองโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่มีจํานวนเซกเมนตทั้งหมดเทากับ 30 เซกเมนต และ
มีจํานวนแขน 3 แขน ดังภาพที่ 14 
 



 

24 

 
 
ภาพที่ 14  ตัวอยางการจําลองโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่มีจํานวนเซกเมนตทั้งหมดเทากับ 

30 เซกเมนต และมีจํานวนแขน 3 แขน 
 
 

x 

y 

z 



อุปกรณและวิธีการ 
 

อุปกรณ 
 

ฮารตแวร 
 เครื่องคอมพิวเตอร Intel Pentium 4, CPU 3.20 GHz, HD 3.20 GHz, memory 1 GB 
 เครื่องคอมพิวเตอร Intel Pentium 4, CPU 2.80 GHz, HD 1.87 GHz, memory 1 GB 
 เครื่องคอมพิวเตอร Intel Pentium, CPU Duo T2060, HD 120 GB, memory 512 MB 

ซอฟตแวร 
 MATLAB 7.1 
 Microsoft Excel XP 
 Microsoft Windows XP 
 

วิธีการ 
 

เนื่องจากงานวจิัยนีใ้ชเทคนิคการจําลอง Monte Carlo (เปนเทคนิคที่ใชในการประมาณ
คาตัวแปรหรือส่ิงที่เราสนใจจากการใชความนาจะเปนเขามาชวย โดยการประมาณคาๆ หนึ่งเราจะ
ใชการสุมคาหลายๆ คา ซ่ึงคาที่ไดหลังจากนํามาเฉลี่ยแลวจะเขาใกลคาคงที่คาหนึ่ง ซ่ึงในความจริง
แลวเรายังไมสามารถสรุปไดทีเดียววาคาทีไ่ดนั้นเปนคาทีถู่กตองแลว แตอาศัยนยิามจากความนาจะ
เปนวานาจะเปนคาที่ถูกตองมากหรือนอยตามจํานวนขอมูลในการจําลอง (Alan, 1987) โดยวิธีนี้จะ
มีประโยชนในการหาคําตอบแบบเปนตวัเลข) โดยวิธีการจําลองการวางตัวของโมเลกุลพอลิเมอร
เปนการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตวัเอง (Self avoiding walk, SAW) ในปริภมูิ 3 มิติ โดย
แบงวัตถุประสงคของการศึกษาออกเปน 3 กลุม และแตละกลุมมีวิธีการจําลองที่แตกตางกันดังนี ้
 

1.  การศึกษาโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block, Tri-block, Tetra-block, 
Penta-block และ Hexa-block สําหรับการศึกษาในกลุมนี้ใช Dimerization Algorithm ซ่ึงทาํงานดวย
หลัก divide and conquer (การแบงขอมูลออกเปนสวนยอยๆ แลวทําการพิจารณาจดัการกับขอมูล
เฉพาะในสวนยอยๆ นั้นซึ่ง Algorithm จะทําการจัดการกับตัวขอมูลเฉพาะสวน และจัดการแบง
ขอมูลออกเปนกลุมยอยเร่ือยไปจนกวาจะเสร็จกระบวนการ) รวมกับ Non-reversal Random Walk 
Algorithm (Sokal, 1995) ซ่ึงถือวาเปนการจําลองการเคลื่อนที่แบบไมซอนทับตัวเองทีม่ี
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ประสิทธิภาพสําหรับแตละสวนของโมเลกุลที่มีความยาวไมมากนัก และในแตละรอบการจําลองจะ
กําหนดใหสรางแบบจําลองขึ้นมาทั้งหมด 100,000 รูปแบบ เพื่อหาคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมี
ไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอร 
 

สําหรับกรณีการศึกษาเฉพาะโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block วิธีการจาํลอง
เร่ิมจากกําหนดใหแตละบลอ็กนั้นมีความยืดหยุนของเซกเมนตไมเทากัน และแบงการศึกษา
ออกเปน 2 กรณี กรณแีรกจะกําหนดใหมจีาํนวนเซกเมนตทั้งหมด (Ntotal) เทากับ 100 เซกเมนต และ
แบงพิจารณาออกเปน 2 ขาง โดยกําหนดใหจํานวนเซกเมนตเทากันทั้ง 2 ขาง (NA:NB) เทากันขางละ 
50 เซกเมนต โดยกําหนดใหคา Stiffness ratio สําหรับเซกเมนตทั้ง 2 ขาง (φ A:φ B) มีอัตราสวนที่
แตกตางกันคือ 1:1, 1:2, 1:3, 1:5 และ 1:10 ซ่ึงเงื่อนไขในการจําลองแสดงรายละเอยีดดังตารางที่ 4 
 
ตารางที่ 4  เงื่อนไขที่ใชในการจําลองเพื่อศึกษาโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block เมื่อ

กําหนดใหสัดสวนของจํานวนเซกเมนตแตละขางเทากัน และอัตราสวนของคา Stiffness 
ratio แตกตางกัน 

 

รูปแบบการวางตัว โครงสรางโมเลกุล NA:NB φA:φB 
50:50 1:1 
50:50 1:2 
50:50 1:3 
50:50 1:5 

A-B 

  

50:50 1:10 
 

กรณีที่ 2 กําหนดใหมีจํานวนเซกเมนตทั้งหมด (Ntotal) เทากับ 100 เซกเมนต และแบง
พิจารณาออกเปน 2 ขาง โดยกําหนดใหจํานวนเซกเมนต 2 ขาง (NA:NB) แตกตางกันเปนอัตราสวน
ดังนี้ คือ 20:80, 40:60, 60:40 และ 80:20 เซกเมนต และคา Stiffness ratio ขององคประกอบ A (φ A) 
เทากับ 1 และคา Stiffness ratio ขององคประกอบ B (φ B) เทากับ 10 โดยเงื่อนไขที่ใชในการจําลอง
แสดงรายละเอยีดดังตารางที่ 5 
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ตารางที่ 5  เงื่อนไขที่ใชในการจําลองเพื่อศึกษาโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block เมื่อ
กําหนดใหอัตราสวนของคา Stiffness ratio เทากัน และสัดสวนของจํานวนเซกเมนต
แตละขางแตกตางกัน 

 

รูปแบบการวางตัว โครงสรางโมเลกุล NA:NB φA:φB 
0:100 0:10 
20:80 1:10 
40:60 1:10 
60:40 1:10 
80:20 1:10 

A-B 

  

100:0 1:0 
 

และสําหรับการศึกษาโมเลกลุโคพอลิเมอรชนิด Di-block, Tri-block, Tetra-block, Penta-
block และ Hexa-block กําหนดใหจํานวนเซกเมนตทั้งหมดเทากับ 120 เซกเมนตเทากันทุกกรณ ี
และกําหนดใหสัดสวนจาํนวนเซกเมนตของแตละโมเลกุลของ Di-block, Tri-block, Tetra-block, 
Penta-block และ Hexa-block มี A และ B เปนองคประกอบ โดยทุกองคประกอบของ A มีคา 
Stiffness ratio เทากับ 1 และทุกองคประกอบของ B มีคา Stiffness ratio เทากับ 10 และเงื่อนไขใน
การจําลองแสดงรายละเอยีดดังตารางที่ 6 
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ตารางที่ 6  เงื่อนไขที่ใชในการจําลองเพื่อศึกษาโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block,  
Tri-block, Tetra-block, Penta-block และ Hexa-block 

 

รูปแบบการวางตัว โครงสรางโมเลกุล NA:NB φA:φB 
A-B 60:60 1:10 

A-B-A 30:60:30 1:10:1 
B-A-B 30:60:30 10:1:10 

A-B-A-B 30:30:30:30 1:10:1:10 
A-B-A-B-A 20:30:20:30:20 1:10:1:10:1 
B-A-B-A-B 30:20:30:20:30 10:1:10:1:10 

A-B-A-B-A-B 

  

20:20:20:20:20:20 1:10:1:10:1:10 
 

2.  การศึกษาโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรงที่มีการกระจายตวัของจํานวนเซกเมนต
ตาม Flory distribution ใช Dimerization Algorithm รวมกับ Non-reversal Random Walk 
Algorithm ในการจําลอง เพือ่หาคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของ
ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรเชนเดียวกับกลุมแรก โดยวิธีการจําลองใน
กรณีนี้เร่ิมโดยทําการสุมตัวอยางจํานวนเซกเมนตจาก Flory distribution (สมการที่ 7) เปนจํานวน 
1,000 คา เพื่อเปนตัวแทนของพอลิเมอรทั้งหมด และแตละจํานวนเซกเมนตที่ถูกสุมขึ้นมา 1,000 คา
นั้นนํามาทําการจําลองโครงสราง 50 คร้ังเพื่อหาขนาดเฉลี่ยและการกระจายตัวของขนาดของพอลิ
เมอรทั้งหมด โดยเงื่อนไขในการจําลองแสดงรายละเอียดดังตารางที่ 7 
 
ตารางที่ 7  เงื่อนไขที่ใชในการจําลองเพื่อศึกษาโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรงที่มีการกระจาย

ตัวของจํานวนเซกเมนตตาม Flory distribution 
 

จํานวนเซกเมนตเฉล่ีย φ 
10 1 
20 1 
30 1 
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และลักษณะการกระจายตัวตาม Flory distribution เมื่อมีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยแตกตางกันใน
งานวิจยันีแ้สดงดังภาพที่ 15 
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ภาพที่ 15  ลักษณะการกระจายตัวตาม Flory distribution เมื่อมีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ 10 ( ), 

20 ( ) และ 30 ( ) เซกเมนต 
 

3.  การศึกษาโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว วธีิการจําลองในกรณนีี้เร่ิมโดยการ
กําหนดจํานวนเซกเมนตทั้งหมดเทากับ 120 เซกเมนต และจํานวนแขนของโมเลกุลพอลิเมอรสาย
โซกิ่งรูปดาวเทากับ 2, 3, 4, 5 และ 6 แขน โดยใช Pivot Algorithm ในการจําลอง ซ่ึง Pivot 
Algorithm (Neal, 1988) เปน Algorithm สายโซมารคอฟสําหรับสุมตัวอยางแบบพลวัติเพื่อลดเวลา
ในการสุมตัวอยางลง ใชสําหรับจําลองดวยวิธีการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง (Self-
avoiding walk, SAW) โดยในแตละรอบการทํางาน จะสุมหาจุดหนึ่งบนเสนทางเดนิมาเปน Pivot 
และนําจดุนั้นมาทําการหมุน สะทอน หรือยอนกลับ บนเสนทางขางหนึ่งของ Pivot นั้น ถาผลที่ได
ไมมีจุดใดทับกัน ก็จะเปนวธีิการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเองหรือถาไมเปนวิธีการ
เคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเองก็จะสุมหา Pivot ใหมและทําแบบเดิมซ้ําอีกครั้ง จะสังเกตได
วาเสนทางกอนทําและหลังทํานั้นจะมีลักษณะที่คลายกนั แตหากทําแบบนี้หลายๆ คร้ัง เราจะ
สามารถไดเสนทางใหมทีด่แูลวไมขึ้นกับเสนทางเดิม (มนตชัย, 2549) โดยในแตละรอบการจําลอง
จะกําหนดใหสรางแบบจําลองขึ้นมาทั้งหมด 100,000 รูปแบบ เพื่อหาคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจ
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เรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว โดยเงื่อนไขในการจําลองแสดงรายละเอยีดดังตารางที่ 
8 
 
ตารางที่ 8  เงื่อนไขที่ใชในการจําลองเพื่อศึกษาโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว 
 
จํานวนแขน จํานวนเซกเมนตท้ังหมด จํานวนเซกเมนตตอแขน โครงสรางโมเลกุล 

60 30 
120 60 
180 90 
240 120 

2 

300 150 

 

60 20 
120 40 
180 60 
240 80 

3 

300 100 

 

60 15 
120 30 
180 45 
240 60 

4 

300 75 

 

60 12 
120 24 
180 36 
240 48 

5 

300 60 
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ตารางที่ 8 (ตอ) 
 

จํานวนแขน จํานวนเซกเมนตท้ังหมด จํานวนเซกเมนตตอแขน โครงสรางโมเลกุล 
60 10 
120 20 
180 30 
240 40 

6 

300 50 

 

 
 
 
 



ผลและวิจารณ 
 

 1.  กรณีศึกษาคุณลักษณะ (ขนาดและรูปราง) และโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลพอลิ
เมอรที่มีความซับซอนทางโครงสรางมากขึ้นในแงของการพิจารณาถึงองคประกอบที่มากขึ้นภายใน
โมเลกุลพอลิเมอร ซ่ึงไดแกโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block โดยกําหนดใหแตละบล็อกนั้นมี
ความยืดหยุนของเซกเมนตไมเทากัน และพิจารณาความสัมพันธระหวางโครงสรางโมเลกุล 
(สัดสวนของความยาวบล็อกและความแตกตางระหวางคา Stiffness ratio ของทั้งสองบล็อก) และ
คุณลักษณะ (คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น <Rg

2> และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวาง
ปลายทั้งสองดาน <Re

2>) ของโมเลกุลพอลิเมอร ซ่ึงงานวจิัยกอนหนานี้ (Pattanasak, 2007) ไดหา
ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหาง
ระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรเปนฟงกชันกับจํานวนเซกเมนตและคา Stiffness 
ratio ดังสมการที่ 15 และ 16 ซ่ึงไดกลาวมาแลว 
 
<Rg

2>0.5 = )3922.00263.0( +φ Ntotal
0.6       (15) 

 
<Re

2>0.5 = )9767.00698.0( +φ Ntotal
0.6       (16) 

 
และงานวิจัยนี้นําสมการดังกลาวมาพัฒนาเพื่อใชศึกษาโมเลกุลโคพอลิเมอรที่มีองคประกอบภายใน
โมเลกุลมากขึ้น โดยมีสมมติฐานวาองคประกอบภายในโมเลกุลโคพอลิเมอรเกิดจากการนําโมเลกุล
โฮโมพอลิเมอรแตละตัวมาตอกัน ซ่ึงแสดงการประมาณเพื่อหาคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น
และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรดังสมการที่ 22 
และ 23 ตามลําดับ 
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โดยที่ NA = จํานวนเซกเมนตขององคประกอบ A 
 NB = จํานวนเซกเมนตขององคประกอบ B 
 Ntotal = จํานวนเซกเมนตทั้งหมดของโมเลกุลพอลิเมอร 

 φA = Stiffness ratio ขององคประกอบ A 

 φB = Stiffness ratio ขององคประกอบ B 
 

โดยในการศึกษาจะจําลองโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block โดยแบงการ
พิจารณาออกเปน 2 กรณี กรณีที่ 1 จะกําหนดใหมีจํานวนเซกเมนตทั้งหมด (Ntotal) เทากับ 100 
เซกเมนต และแบงพิจารณาออกเปน 2 ขาง โดยกําหนดใหจํานวนเซกเมนตเทากันทั้ง 2 ขาง (NA:NB) 

ขางละ 50 เซกเมนต และคา Stiffness ratio สําหรับเซกเมนตทั้ง 2 ขาง (φA:φB) มีอัตราสวนที่
แตกตางกันดังนี้ คือ 1:1, 1:2, 1:3, 1:5 และ 1:10 
 

เมื่อศึกษาผลของคา Stiffness ratio ที่มีตอขนาดของโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block ซ่ึง
บอกโดยคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น <Rg

2> และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวาง
ปลายทั้งสองดาน <Re

2> ของโมเลกุลพอลิเมอร (แสดงดงัภาพที่ 16) 
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ภาพที่ 16  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นที่ไดจากเทคนิคการจําลอง 

Monte Carlo ( ) และจากสมการที่ 22 ( ) และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางจาก
ปลายทั้งสองดานที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo ( ) และจากสมการที่ 23 
( ) กับคา Stiffness ratio ขององคประกอบ B 

<Rg
2> 

<Re
2> 
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จากภาพที่ 16 พบวาเมื่อคา Stiffness ratio ของโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block ขางที่มี 
B เปนองคประกอบมีคาเพิ่มขึ้นคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของ
ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรจะมีคาเพิ่มขึน้ เนื่องจากเมือ่คา Stiffness 
ratio เพิ่มขึ้นจะทําใหโมเลกลุของพอลิเมอรมีขนาดใหญขึ้น นอกจากนีพ้บวาคาเฉลี่ยกําลังสองของ
รัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานที่ไดจากเทคนิคการ
จําลอง Monte Carlo ใหผลใกลเคียงกับคาที่ไดจากสมการทางคณิตศาสตรที่พัฒนาขึ้น 
 

กรณีที่ 2 กําหนดใหมีจํานวนเซกเมนตทั้งหมด 100 เซกเมนต และแบงพิจารณาออกเปน 2 
ขาง โดยกําหนดใหจํานวนเซกเมนต 2 ขาง (NA:NB) แตกตางกันเปนอตัราสวนดังนี้ คอื 20:80, 40:60, 

60:40, 80:20 เซกเมนต และคา Stiffness ratio ของขางที่มี A เปนองคประกอบ (φA) เทากับ 1 และ

คา Stiffness ratio ขางที่มี B เปนองคประกอบ (φB) เทากบั 10 
 

และเมื่อศึกษาผลของสัดสวนจํานวนเซกเมนตในแตละบล็อกที่มีตอคาเฉลี่ยกําลังสองของ
รัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอร 
สามารถแสดงไดดังภาพที่ 17 
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ภาพที ่17  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นที่ไดจากเทคนิคการจําลอง 

Monte Carlo ( ) และจากสมการที่ 22 ( ) และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางจาก
ปลายทั้งสองดานที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo ( ) และจากสมการที่ 23 
( ) กับจํานวนเซกเมนตขององคประกอบ A 

 
 จากภาพที่ 17 พบวาเมื่อคาสดัสวนจํานวนเซกเมนตของโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block 
ขางที่มี A เปนองคประกอบมีคาเพิ่มขึ้น คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสอง
ของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรลดลง เนื่องจากคาสัดสวนจํานวน
เซกเมนตของโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block ขางที่มี A เปนองคประกอบเพิ่มขึ้นในขณะที่คา 
Stiffness ratio ยังคงเทากบั 1 เทาเดิม เปนผลใหโมเลกุลพอลิเมอรมีขนาดเล็กลงเมื่อเทียบกบั
สัดสวนจํานวนเซกเมนตของโมเลกุล Di-block ขางที่มี B เปนองคประกอบซึ่งมีคา Stiffness ratio 
เทากับ 10 คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉล่ียกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้ง
สองดานของโมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo ใหผลใกลเคยีงกับคาที่ได
จากสมการทางคณิตศาสตรที่พัฒนาขึ้น 
 

เมื่อเปรียบเทียบโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Tri-block, Tetra-block, Penta-block และ Hexa-
block พบวาคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉล่ียกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้ง
สองดานของโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิดตางๆ มีคาใกลเคียงกัน ดังภาพที่ 18 

<Rg
2> 

<Re
2> 
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ภาพที่ 18  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นที่ไดจากเทคนิคการจําลอง 

Monte Carlo ( ) และจากสมการที่ 15 ( ) และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางจาก
ปลายทั้งสองดานที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo ( ) และจากสมการที่ 16 
( ) ของโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block, Tri-block, Tetra-block, Penta-block 
และ Hexa-block ที่ประกอบดวยองคประกอบของ A และ B 

 
 ภาพที่ 18 พบวาคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหาง
ระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลโคพอลิเมอรที่ไดจากสมการที่พฒันาขึ้นและจากการจําลอง
ดวยเทคนิค Monte Carlo ของโมเลกุลโคพอลิเมอรแบบตางๆ มีคาใกลเคียงกันทกุกรณี แสดงวา
ขนาดของโมเลกุลพอลิเมอรขึ้นอยูกับจํานวนรวมขององคประกอบ A และองคประกอบ B เทานั้น 
โดยไมขึ้นกับลักษณะการกระจายตวัขององคประกอบ A และองคประกอบ B นั่นหมายความวา 
เมื่อทราบองคประกอบโดยรวมภายในโมเลกุลโคพอลิเมอรโดยไมจําเปนตองคํานึงถึงลักษณะการ
เรียงตัวของโมเลกุลพอลิเมอร เราก็สามารถทราบถึงคุณลักษณะขนาดของโมเลกุลโคพอลิเมอรนั้น
ไดโดยสามารถคํานวณไดโดยตรงจากสมการที่พัฒนาขึน้ ซ่ึงทําใหการแกปญหาเรือ่งความซับซอน
ทางโครงสรางในแงของการพิจารณาองคประกอบที่มากขึ้นภายในโมเลกุลโคพอลิเมอรนั้นสะดวก
มากขึ้น 
 

<Rg
2> 

<Re
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2.  กรณีศึกษาคุณลักษณะ (ขนาดและรูปราง) และโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลพอลิ
เมอรที่มีความซับซอนทางโครงสรางมากขึ้นในแงของการพิจารณาถึงระบบซึ่งใกลเคียงกับทาง
ปฏิบัติ ซ่ึงไดแกการศึกษาถึงผลกระทบของจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยในโมเลกุลพอลิเมอรที่มีตอ
คุณลักษณะ (ขนาดและรูปราง) และโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรชนิดสายโซ
ตรงที่มีการกระจายตัวของจาํนวนเซกเมนตตาม Flory distribution 
 

ภาพที่ 19 แสดงการเปรียบเทยีบผลการพิจารณาความสัมพันธระหวางการกระจายตัวของ
จํานวนเซกเมนตของโมเลกุลพอลิเมอรที่มีจาํนวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ 10, 20 และ 30 เซกเมนตกับ
คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉล่ียกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของ
โมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo กับผลที่ไดจากสมการการคํานวณ 
(ตารางที่ 1) 
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ภาพที่ 19  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของ

ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจากเทคนิคการจําลอง 
Monte Carlo ( ) กับผลที่ไดจากสมการการคํานวณ ( ) กับการกระจายตวัของ
จํานวนเซกเมนตของโมเลกุลพอลิเมอรที่มีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ (ก) 10  (ข) 20 
และ (ค) 30 เซกเมนต 
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เมื่อเปรียบเทียบผลการพิจารณาความสัมพนัธระหวางการกระจายตัวของจํานวนเซกเมนต
ของโมเลกุลพอลิเมอรที่มีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยตางๆ กับคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและ
คาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจากเทคนิคการ
จําลอง Monte Carlo กับผลที่ไดจากสมการการคํานวณ (ตารางที่ 1) พบวาความสมัพันธดังกลาวมี
แนวโนมของผลที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo ไปในทิศทางเดียวกับผลที่ไดจากสมการ
การคํานวณ 
 

ภาพที่ 19 เปนการพิจารณาความสัมพันธระหวางการกระจายตวัของจํานวนเซกเมนตของ
โมเลกุลพอลิเมอรที่มีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ 10, 20 และ 30 เซกเมนต ตามลําดับ กับคาเฉลี่ย
กําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของ
โมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo กับผลที่ไดจากสมการการคํานวณ ซ่ึง
จากรูปพบวาจาํนวนเซกเมนตเฉลี่ยในโมเลกุลพอลิเมอรมีผลกระทบตอการกระจายตวัของขนาด
และรูปราง โดยการกระจายตัวของขนาดโมเลกุลพอลิเมอรจะกวางขึน้เมื่อจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยใน
โมเลกุลพอลิเมอรมากขึ้น 

 
ตารางที่ 1  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของ

ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของพอลิเมอรกับจํานวนเซกเมนตทั้งหมดในโมเลกลุ
โฮโมพอลิเมอรสายโซตรง จําลองโครงสรางในปริภูมิ 2 มิติและ 3 มิติ 

 

แบบจําลอง <Rg
2> <Re

2> 

2D-SAW (0.3312 4/3
stepN )2 (0.8839 4/3

stepN )2 
3D-SAW (0.4102 5/3

stepN )2 (1.0301 5/3
stepN )2 

 
ความสัมพันธระหวางจํานวนเซกเมนตที่ถูกสุมขึ้นมากับคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น

และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานที่ผานการเฉลี่ยในแตละจํานวน
เซกเมนตที่เทากันจากการจําลองและจากการสมการการคํานวณดังตารางที่ 1 แสดงผลดังภาพที่ 20 
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ภาพที่ 20  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นที่ไดจากเทคนิคการจําลอง 

Monte Carlo เมื่อจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ 10 ( ), 20 ( ) และ 30 ( ) เซกเมนต 
และจากสมการในตารางที่ 1 ( ) และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลาย 
ทั้งสองดานที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo เมื่อจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ  
10 ( ), 20 ( ) และ 30 ( ) เซกเมนตและจากสมการในตารางที่ 1 ( ) กับจํานวน
เซกเมนตในโมเลกุลพอลิเมอร 

 
จากผลการจําลองพบวาทั้งคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของ

ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรเพิ่มขึ้นเมื่อจาํนวนเซกเมนตของโมเลกุล
พอลิเมอรมากขึ้น นั่นหมายความวาโมเลกลุพอลิเมอรมีขนาดใหญขึ้นเมื่อมีจํานวนเซกเมนตมากขึ้น
นั่นเอง โดยความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของ
ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรกับจํานวนเซกเมนตของโมเลกุลพอลิเมอร
ที่ไดจากเทคนคิการจําลอง Monte Carlo ใหผลสอดคลองกับผลที่ไดจากสมการเปนอยางด ี
 

ผลของจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยในโมเลกุลที่มตีอคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและ
คาเฉลี่ยกาํลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรโดยพิจารณาขนาด
เฉลี่ยจากโมเลกุลพอลิเมอรทั้งหมดจากการจําลองและจากการสมการการคํานวณ (สมการที่ 9 และ 
11) แสดงไดดงัภาพที่ 21 
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ภาพที่ 21  ผลเปรียบเทียบคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นที่ไดจากผลการจําลอง ( ) และผลจาก

สมการที่ 9 ( ) และคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานที่ไดจาก
ผลการจําลอง ( ) และผลจากสมการที่ 11 ( ) ที่เฉลี่ยจากขอมูลทั้งหมดที่ไดจากผล
การจําลองและผลจากสมการการคํานวณ ที่จํานวนเซกเมนตเฉลี่ยของโมเลกุลพอลิเมอร
เทากับ 10, 20 และ 30 เซกเมนต ตามลําดับ 

 
จากภาพที่ 21 ผลของจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยในโมเลกลุที่มีตอคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมี

ไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานโดยพิจารณาขนาดเฉลี่ยจาก
โมเลกุลพอลิเมอรทั้งหมด พบวาผลจากการจําลองที่ไดสอดคลองกับผลที่ไดจากการสมการทาง
ทฤษฎี กลาวคือเมื่อจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยของโมเลกุลพอลิเมอรเพิ่มขึ้นคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมี
ไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรเพิ่มขึ้น
ดวย 
 

ภาพที่ 22 แสดงความสัมพนัธระหวางสัดสวนโดยจํานวนกับคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจ
เรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอร สําหรับพอลิเมอรที่มีการกระจายตัวของจํานวนเซกเมนตตาม Flory 
distribution และมีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ 10, 20 และ 30 เซกเมนต ตามลําดับ 
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ภาพที่ 22  ความสัมพันธระหวางสัดสวนโดยจํานวนกบัคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่น 

ของโมเลกุลพอลิเมอร เมื่อจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ 10 ( ), 20 ( ) และ  
30 ( ) เซกเมนต 

 
ภาพที่ 23 แสดงความสัมพันธระหวางสัดสวนโดยจํานวนกับคาเฉลี่ยกําลังสองของ

ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอร สําหรับพอลิเมอรที่มีการกระจายตวัของ
จํานวนเซกเมนตตาม Flory distribution และมีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ 10, 20 และ 30 
เซกเมนต ตามลําดับ 
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ภาพที่ 23  ความสัมพันธระหวางสัดสวนโดยจํานวนกบัคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวาง

ปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอร เมื่อจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยเทากับ 10 ( ), 20 ( ) 
และ 30 ( ) เซกเมนต 

 
สําหรับกรณีศกึษาลักษณะการกระจายตัวของโมเลกุลพอลิเมอรที่มีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ย

เทากับ 10, 20 และ 30 เซกเมนตตาม Flory distribution พบวาที่จํานวนเซกเมนตเฉลี่ยแตกตางกันจะ
มีลักษณะการกระจายตัวของโมเลกุลพอลิเมอรแตกตางกัน ภาพที่ 22 แสดงความสัมพันธระหวาง
สัดสวนโดยจํานวนกับคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอร และจากผลการ
จําลองพบวาจาํนวนเซกเมนตเฉลี่ยในโมเลกุลพอลิเมอรมีผลกระทบตอการกระจายตวัของขนาด
และรูปราง โดยการกระจายตัวของขนาดโมเลกุลพอลิเมอรเพิ่มขึ้นเมือ่จํานวนเซกเมนตเฉลี่ยมากขึ้น 
และเมื่อพิจารณาความสัมพนัธระหวางสัดสวนโดยจํานวนกับคาเฉลี่ยกาํลังสองของระยะหาง
ระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรก็ใหผลในทํานองเดียวกัน (ดังภาพที่ 23) 
 

3.  กรณีศึกษาคุณลักษณะ (ขนาดและรูปราง) และโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลพอลิ
เมอรที่มีความซับซอนทางโครงสรางมากขึ้นในแงของการพิจารณาถึงโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสาย
โซกิ่งรูปดาวซึ่งมีจํานวนเซกเมนตทั้งหมดเทากับ 60, 120, 180, 240 และ 300 เซกเมนต โดย
กําหนดใหที่แตละจํานวนเซกเมนตทีแ่ตกตางกันมีจํานวนแขนเทากับ 2, 3, 4, 5, และ 6 แขน 
ตามลําดับ รวมทั้งเปรียบเทยีบคา g-factor ที่ไดจากวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการ
ซอนทับตัวเอง (Random walk, RW) ซ่ึงสามารถหาคาไดโดยตรงจากสมการของงานวิจัยกอนหนา
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นี้ (สมการที่ 17) และจากผลการจําลองดวยเทคนิค Monte Carlo ซ่ึงใชวิธีการจําลองการเคลื่อนที่
แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง (Self-avoiding walk, SAW) 
 

ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่ง
รูปดาวกับจํานวนเซกเมนตทัง้หมด แสดงดงัภาพที่ 24 
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ภาพที่ 24  ความสัมพันธระหวางคาเฉลี่ยกาํลังสองของรัศมีไจเรชั่นของโมเลกุลพอลิเมอรกับ

จํานวนเซกเมนตทั้งหมดของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่ไดจากเทคนิคการ
จําลอง Monte Carlo ซ่ึงมีจํานวนแขน 2 ( ), 3 ( ), 4 ( ), 5 ( ) และ 6 ( ) แขน 
และจากสมการที่ 21 ( ) 

 
จากภาพที่ 24 พบวาคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นเพิ่มขึ้นเมื่อจํานวนเซกเมนตมากขึ้น 

และคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นที่ไดจากการใชสมการคํานวณและจากการจําลองโดยวิธีการ
จําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเองนัน้ใหผลใกลเคียงกนั ซ่ึงคาเฉลี่ยกําลังสองของ
รัศมีไจเรชั่นสามารถใชในการอธิบายถึงขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวได
เปนอยางด ี
 

เมื่อทําการพิจารณาผลของคา g-factor ที่มีตอจํานวนจํานวนเซกเมนตทัง้หมดของโมเลกุล
พอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว สามารถแสดงไดดังภาพที ่25 
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ภาพที ่25  ความสัมพันธระหวางคา g-factor จากการจําลองโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูป

ดาวที่มีจํานวนแขนเทากับ 2 ( ), 3 ( ), 4 ( ), 5 ( ) และ 6 ( ) แขน และจากสมการที่ 
18 ( ) กับจํานวนเซกเมนต 

 
จากภาพที่ 25 พบวาเมื่อจํานวนแขนของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวเทากนั คา g-

factor มีคาใกลเคียงกัน และเมื่อจํานวนแขนของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวมากขึ้น คา g-
factor ลดลง ซ่ึงหมายถึงขนาดของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่มีจํานวนแขนมากขึ้นมี
ขนาดลดลงนัน่เอง ดังนัน้สามารถสรุปไดวาคา g-factor ขึ้นกับจํานวนแขนของโมเลกุลพอลิเมอร
สายโซกิ่งรูปดาว และไมขึ้นกับจํานวนเซกเมนตทั้งหมดภายในโมเลกลุ หรือกลาวไดวาคา g-factor 
จะใกลเคียงกนัเมื่อรูปแบบโครงสรางของโมเลกุลพอลิเมอรเหมือนกนันั่นเอง และนอกจากนัน้คา 
g-factor ที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo ก็ใหผลใกลเคียงกบัคา g-factor ที่คํานวณไดจาก
กรณีวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการซอนทบัตัวเอง (Random walk, RW) ดวย 
 

ผลของจํานวนแขนของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่มีตอ คา g-factor แสดงดงัภาพ
ที่ 26 จากผลการเปรียบเทยีบพบวาคา g-factor ที่ไดจากการใชสมการคํานวณและจากเทคนิคการ
จําลอง Monte Carlo โดยวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเองนัน้ใหผลใกลเคยีง
กัน ดังนั้นจึงสามารถใชคา g-factor ของแบบจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยซอนทับตัวเองในการ
ประมาณถึงขนาดและรูปรางของโมเลกุลพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวในสารละลายไดเปนอยางด ี
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ภาพที่ 26  ความสัมพันธระหวางคา g-factor ที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo โมเลกุล 

โฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวซึ่งมีจํานวนเซกเมนตทั้งหมดเทากับ 60 ( ), 120 ( ),  

180 ( ), 240 ( ) และ 300 (×) เซกเมนต และจากสมการที่ 18 กับจํานวนแขนของ
โมเลกุลพอลิเมอร 

 



สรุปและขอเสนอแนะ 
 

สรุป 
 

1.  เมื่อศึกษาขนาด รูปราง และโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรง 
จากผลการจําลองโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block พบวาถากําหนดใหสัดสวนจํานวนเซกเมนต
ขององคประกอบภายในโมเลกุลโคพอลิเมอรเทากัน และกําหนดใหคา Stiffness ratio ของ
องคประกอบใดองคประกอบหนึ่งมีคาเพิม่ขึ้น ขนาดของโมเลกุลพอลิเมอรเพิ่มขึ้นดวย และถา
กําหนดใหคา Stiffness ratio ขององคประกอบภายในโมเลกุลโคพอลิเมอรเปนอัตราสวนที่เทากนั
และกําหนดใหคาสัดสวนจาํนวนเซกเมนตขององคประกอบที่มีคา Stiffness ratio นอยกวามีคา
เพิ่มขึ้น ขนาดของโมเลกุลพอลิเมอรจะลดลง และเมื่อเปรียบเทียบผลจากเทคนิคการจําลอง Monte 
Carlo และผลจากสมการที่ไดพัฒนาขึ้น พบวาสมการทางคณิตศาสตรที่พัฒนาขึ้นสามารถใชอธิบาย
ผลไดเปนอยางดี 

 
จากการศึกษาในสวนของการเปรียบเทียบโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block, Tri-block, 

Tetra-block, Penta-block และ Hexa-block พบวาขนาดของโมเลกุลพอลิเมอรจะขึ้นอยูกับจํานวน
รวมขององคประกอบภายในโมเลกุลโคพอลิเมอรเทานั้น โดยจะไมขึ้นกบัลักษณะการกระจายตัว
ขององคประกอบภายในโมเลกุลพอลิเมอร 

 
2.  เมื่อศึกษาขนาด รูปราง และโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรที่มีการ

กระจายตัวตาม Flory distribution พบวาการกระจายตัวของขนาดโมเลกุลพอลิเมอรจะกวางขึ้นเมือ่
จํานวนเซกเมนตเฉลี่ยในโมเลกุลพอลิเมอรเพิ่มขึ้น และเมื่อศึกษาถึงผลกระทบของจํานวนเซกเมนต
เฉลี่ยที่มีตอขนาดและโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลพอลิเมอร ความสัมพันธระหวางขนาดเฉลีย่
และจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยในโมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo มีคา
ใกลเคียงกับผลที่ไดจากทฤษฎี 

 
3.  เมื่อศึกษาขนาด รูปราง และโครงสรางการวางตวัของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่ง

รูปดาว พบวาขนาดของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวมีคามากขึ้นเมื่อโมเลกุลโฮโมพอลิ
เมอรสายโซกิ่งรูปดาวมีจํานวนเซกเมนตมากขึ้น คา g-factor ของพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว มีคา
ใกลเคียงกันเมือ่รูปแบบโครงสรางของโมเลกุลพอลิเมอรเหมือนกนั ซ่ึงคา g-factor ขึ้นกับจํานวน
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แขนของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาว แตไมขึ้นกับจํานวนเซกเมนตทั้งหมดภายใน
โมเลกุล และนอกจากนั้นคา g-factor ที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo ก็ใหผลใกลเคียงกับ
คา g-factor ที่คํานวณไดจากกรณีวิธีการจําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยมีการซอนทบัตัวเอง 
(Random walk, RW) ดวย 
 

ขอเสนอแนะ 
 

1.  การศึกษาขนาดและรูปรางของโมเลกุลโคพอลิเมอรสายโซตรงชนิด Di-block, Tri-
block, Tetra-block, Penta-block และ Hexa-block ควรพฒันาคําสั่งในโปรแกรมคอมพิวเตอรให
สามารถจําลองโครงสรางโมเลกุลโคพอลิเมอรที่มีองคประกอบมากกวา 2 ชนิด 

 
2.  การศึกษาขนาดและรูปรางของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซตรงที่มีการกระจายตัว

ของจํานวนเซกเมนตตาม Flory distribution ควรพัฒนาคาํสั่งในโปรแกรมคอมพิวเตอรที่สามารถ
ดําเนินการภายใตเงื่อนไขสําหรับโมเลกุลพอลิเมอรที่มีจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยของสายโซมากกวา 30 
เซกเมนต 

 
3.  การศึกษาขนาดและรูปรางของโมเลกุลโฮโมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่มีจํานวน

เซกเมนตในแตละแขนเทากนั ควรพัฒนาคําสั่งในโปรแกรมคอมพิวเตอรที่สามารถศึกษาโมเลกุลโฮ
โมพอลิเมอรสายโซกิ่งรูปดาวที่มีจํานวนเซกเมนตในแตละแขนแตกตางกัน 
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ขอมูลการเปรียบเทียบผลของการศึกษาคา Stiffness ratio (φA:φB) ที่มีตอคาเฉลี่ยกําลังสองของ
รัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรที่ได
จากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo และจากสมการที่พฒันาขึ้นแสดงดังตารางภาคผนวกที่ ก1 

 
ตารางผนวกที่ 1  เปรียบเทียบคารัศมีไจเรชั่นและคาระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิ

เมอรที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo และจากสมการที่พัฒนาขึน้เมื่อคา 
Stiffness ratio แตกตางกัน 

 

<Rg
2> <Re

2> 

NA:NB φA: φB สมการ 
ท่ี 15 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

สมการ 
ท่ี 16 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

50:50 1:1 43.9937 41.9796 4.5783 275.0923 265.4262 3.5138 
50:50 1:2 46.8019 45.3206 3.1650 293.7465 285.4568 2.8221 
50:50 1:3 49.6969 48.9923 1.4179 313.0126 308.8363 1.3342 
50:50 1:5 55.7476 55.8472 0.1787 353.3805 352.2463 0.3210 
50:50 1:10 72.3946 72.0565 0.4670 465.0085 459.5342 1.1773 
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ขอมูลการเปรียบเทียบการศกึษาผลของสัดสวนจํานวนเซกเมนตในแตละบล็อกที่มีตอคาเฉลี่ย
กําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอ
ลิเมอรที่ไดจากเทคนิคการจาํลอง Monte Carlo และจากสมการที่พฒันาขึ้นแสดงดังตารางภาคผนวกที่  
ก2 

 
ตารางผนวกที่ 2  เปรียบเทียบคารัศมีไจเรชั่นและคาระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิ

เมอรที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo และจากสมการที่พัฒนาขึน้เมื่อสัดสวน
จํานวนเซกเมนตในแตละบล็อกแตกตางกนั 

 

<Rg
2> <Re

2> 

NA:NB φA: φB สมการ 
ท่ี 15 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

สมการ 
ท่ี 16 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

0:100 0:10 107.8320 106.7090 1.0415 704.4887 690.8887 1.9305 
20:80 1:10 92.8126 98.0473 5.6401 602.7490 583.8470 3.1360 
40:60 1:10 78.9191 81.6554 3.4672 508.9395 500.0682 1.7431 
60:40 1:10 66.1515 62.6630 5.2735 423.0602 420.5884 0.5843 
80:20 1:10 54.5097 47.2510 13.3162 345.1111 337.2827 2.2684 
100:0 1:0 43.9937 41.9840 4.5682 275.0923 265.2076 3.5932 
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ขอมูลการเปรียบเทียบการศกึษาผลของสัดสวนจํานวนเซกเมนตในแตละบล็อกสําหรับ 
โมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block, Tri-block, Tetra-block, Penta-block และ Hexa-block ที่มีตอ
คาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉล่ียกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของ
โมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจากเทคนิคการจําลอง Monte Carlo และจากสมการที่พัฒนาขึ้นแสดงดังตาราง
ภาคผนวกที่ ก3 
 
ตารางผนวกที่ 3  คาเฉลี่ยกําลังสองของคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลีย่กําลังสองของ

ระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลโคพอลิเมอรชนิด Di-block, Tri-block, 
Tetra-block, Penta-block และ Hexa-block 

 

<Rg
2> <Re

2> 
รูปแบบการวางตัว NA:NB สมการ 

ท่ี 15 
Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

สมการ 
ท่ี 16 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

A-B 60:60 90.0997 88.8948 1.3373 578.7332 562.1506 2.8653 
A-B-A 30:60:30 90.0997 88.1171 2.2005 578.7332 560.4200 3.1644 
B-A-B 30:60:30 90.0997 89.2014 0.9970 578.7332 558.8964 3.4276 
A-A-B 30:30:60 90.0997 88.9855 1.2367 578.7332 562.8146 2.7506 

A-B-A-B 30:30:30:30 90.0997 88.1929 2.1163 578.7332 558.5602 3.4857 
A-B-A-B-A 20:30:20:30:20 90.0997 88.3397 1.9534 578.7332 564.3481 2.4856 
B-A-B-A-B 20:30:20:30:20 90.0997 87.7890 2.5646 578.7332 556.7598 3.7968 

A-B-A-B-A-B 20:20:20:20:20:20 90.0997 88.6123 1.6509 578.7332 562.5704 2.7928 
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ขอมูลการเปรียบเทียบการศกึษาผลของจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยที่มีตอคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมี
ไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจาก
เทคนิคการจําลอง Monte Carlo และจากสมการที่พัฒนาขึ้นแสดงดังตารางภาคผนวกที่ ก4 
 
ตารางผนวกที่ 4  เปรียบเทียบคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมีไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหาง

ระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรที่เฉลี่ยจากขอมูลทั้งหมดที่ไดจากผล
การจําลองและผลจากสมการการคํานวณที่จํานวนเซกเมนตเฉลี่ยของโมเลกุลพอลิ
เมอรเทากับ 10, 20 และ 30 ตามลําดับ 

 

<Rg
2> <Re

2> 
จํานวนเซกเมนตเฉล่ีย สมการ 

ท่ี 9 
Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

สมการ 
ท่ี 11 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

10 12.4985 12.5162 0.1419 78.8178 78.4826 0.4271 
20 25.6907 26.0008 1.1928 162.0105 159.6423 1.4835 
30 40.5938 40.8690 0.6734 255.9925 252.8926 1.2258 
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ขอมูลการเปรียบเทียบการศกึษาผลของจํานวนเซกเมนตเฉลี่ยที่มีตอคาเฉลี่ยกําลังสองของรัศมี
ไจเรชั่นและคาเฉลี่ยกําลังสองของระยะหางระหวางปลายทั้งสองดานของโมเลกุลพอลิเมอรที่ไดจาก
เทคนิคการจําลอง Monte Carlo และจากสมการทางทฤษฎีแสดงดังตารางภาคผนวกที ่ก5 
 
ตารางผนวกที่ 5  เปรียบเทียบคา g-factor ที่ไดจากการใชสมการคํานวณและจากการจําลองโดยวิธีการ

จําลองการเคลื่อนที่แบบสุมโดยไมซอนทับตัวเอง โดยมีจาํนวนเซกเมนตทั้งหมด
เทากับ 60, 120, 180 และ 240 และมีจํานวนแขนเทากับ 3, 4, 5 และ 6 แขนตามลําดบั 

 

<Rg
2>SAW,branch g-factor  

จํานวนเซกเมนตท้ังหมด จํานวนแขน สมการ 
ท่ี 21 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

สมการ 
ท่ี 19 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

2 22.7772 22.7772 0 1 1 0 

3 17.7156 17.8295 0.5001 0.7778 0.7828 0.6429 

4 14.2358 14.8932 2.8864 0.6250 0.6539 4.6183 

5 11.8441 11.7253 0.5218 0.5200 0.5148 1.0034 

60 

6 10.1232 9.4387 3.0052 0.4444 0.4144 6.7617 

2 52.3086 52.3086 0 1 1 0 

3 40.6845 39.2129 6.4607 0.7778 0.7496 3.6170 

4 32.6929 30.8077 8.2766 0.6250 0.5890 5.7663 

5 27.2005 29.0356 8.0569 0.5200 0.5551 6.7467 

120 

6 23.2483 24.0910 3.6999 0.4444 0.4606 3.6249 
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ตารางผนวกที่ 5 (ตอ)  
  

<Rg
2>SAW,branch g-factor 

จํานวนเซกเมนตท้ังหมด จํานวนแขน สมการ 
ท่ี 21 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

สมการ 
ท่ี 19 

Monte  
Carlo 

% ความ 
ผิดพลาด 

2 84.1800 84.1800 0 1 1 0 
3 65.4733 63.5033 8.6491 0.7778 0.7544 3.0089 
4 52.6125 52.4623 0.6594 0.6250 0.6232 0.2855 
5 43.7736 43.0584 3.1400 0.5200 0.5115 1.6339 

180 

6 37.4133 36.7144 3.0686 0.4444 0.4361 1.8681 
2 124.2895 124.2895 0 1 1 3 
3 96.6696 94.5241 9.4196 0.7999 0.7605 4.9258 
4 77.6809 77.0468 2.7841 0.6428 0.6199 3.5615 
5 64.6305 66.1300 6.5831 0.5348 0.5321 0.5119 

240 

6 55.2398 54.3143 4.0632 0.4571 0.4370 4.3968 
2 157.9563 157.9563 0 1 1 0 
3 122.8549 120.7354 1.7252 0.7778 0.7644 1.7252 
4 98.7227 99.9811 1.2747 0.6250 0.6330 1.2747 
5 82.1373 87.3312 6.3235 0.5200 0.5529 6.3235 

300 

6 70.2028 68.0665 3.0430 0.4444 0.4309 3.0430 
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ประวัติการศึกษา และการทํางาน 
 
ช่ือ –นามสกุล ณัฐชีรา  กิตติธเนศวร 
วัน เดือน ป ที่เกิด 8 พฤศจิกายน 2526 
สถานที่เกิด  อําเภอพญาไท จังหวดักรุงเทพมหานคร 
ประวัติการศึกษา วศ.บ.  (วิศวกรรมเคมี) มหาวิทยาลัยธรรมศาสตร 
ตําแหนงหนาที่การงานปจจบุัน นิสิตปริญญาโท ภาควิชาวิศวกรรมเคมี  

คณะวิศวกรรมศาสตร มหาวิทยาลัยเกษตรศาสตร 
สถานที่ทํางานปจจุบัน - 
ผลงานดีเดนและรางวัลทางวิชาการ - 
ทุนการศึกษาที่ไดรับ ไดรับทุนผูชวยสอนประเภทที่ 3 จากโครงการพัฒนา

บัณฑิตและวจิยัดานวิศวกรรมเคมี ภาควิชาวิศวกรรมเคมี 
คณะวิศวกรรมศาสตร มหาวิทยาลัยเกษตรศาสตร (ADB) 

  
 


