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บทคัดยอ 
แนวโนมของการพัฒนาแบตเตอรี่สังกะสีไอออน (Zn-ion batteries) แทนแบตเตอรี่ลิเธียมไอออน 

(Li-ion batteries) เพิ่มข้ึนอยางมีนัยสำคัญเนื่องจากแบตเตอรี่สังกะสีไอออนมีตนทุนการผลิตต่ำกวาและมี

ความปลอดภัยสูงกวา  งานวิจัยจำนวนมากไดศึกษาและพัฒนาแบตเตอรี่สังกะสีไอออนเพื่อเพิ่มประสิทธิภาพ

การทำงาน อยางไรก็ตามความเขาใจพื้นฐานการเคลื่อนที่ของสังกะสีไอออน (Zn2+) ในสารละลายอิเล็กโตร-

ไลต (electrolytes) มีอยูอยางจำกัด  การเคลื่อนที่ของ Zn2+ สงผลตอคาการนำไฟฟา (conductivity) ของ

สารละลายอิเล็กโตรไลตและสงผลตอเนื่องไปที่สมรรถนะของแบตเตอรี่  งานวิจัยนี้มีวัตถุประสงคเพื่อศึกษา

การจัดเรียงตัวและการเคลื่อนที่ของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลตตาง ๆ ดวยการจำลองพลวัตเชิงโมเลกุล 

(molecular dynamics simulations)  ตัวแปรที่ศึกษา ไดแก ความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลต  

[ซิงคซัลเฟต (zinc sulfate : ZnSO4) ที่ความเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M] และชนิดของสารละลายอิเล็ก

โตรไลต [ZnSO4, ซิงคไตรฟลูออโรมีเทนเนลซัลโฟเนต (zinc trifluoromethylsulfonate : Zn(OTf)2) และ

ซิงคคลอไรด (zinc chloride : ZnCl2) ที่ความเขมขน 1 M  ผลการจำลองพบวาความเขมขนและชนิดของ

สารละลายอิเล็กโตรไลตมีผลตอการจัดเรียงตัวและการเคลื่อนที่ของ Zn2+  เมื่อความเขมขนของ ZnSO4 

สูงข้ึน คาสัมประสิทธ์ิการแพร (diffusion coefficient) ของ Zn2+ มีคาลดลง  เนื่องจากการเคลื่อนที่ของ 

Zn2+ ถูกจำกัดดวยปริมาณไอออนในสารละลายอิเล็กโตรไลตที่มากข้ึน  นอกจากนี้ที่ความเขมขน 2 M และ  

3 M พบวามีการรวมตัวกันเปนกลุมของไอออน  ในสารละลายอิเล็กโตรไลต Zn(OTf)2 ซึ่งที่ประกอบดวย

ไอออนลบขนาดใหญคือ (CF3SO3)- พบวาการเคลื่อนที่ของ Zn2+ ลดลงเมื่อเปรียบเทียบกับระบบของ ZnSO4 

และ ZnCl2  จากการศึกษายังพบวาลักษณะการจัดเรียงตัวของโมเลกุลและการจับคูกันของไอออนใน

สารละลายอิเล็กโตรไลตสงผลตอการเคลื่อนที่ของ Zn2+  ขอมูลเชิงลึกดังกลาวเปนพื้นฐานความเขาใจการ

เคลื่อนที่ของไอออนในสารละลายอิเลก็โตรไลตและอาจชวยในการพัฒนาแบตเตอรี่ใหมีสมรรถนะสงูข้ึน รวมทัง้

เปนแนวทางในออกแบบระบบแบตเตอรี่สังกะสีไอออนหรือแบตเตอรี่ประเภทอื่นไดในอนาคต 
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ABSTRACT 

Zn-ion batteries are one of the most actively developing rechargeable batteries that 

are alternatives to Li-ion batteries. It is due to their low cost and high safety. Many 

researches have been conducted to develop Zn-ion batteries so as to increase their 

performance. However, fundamental understanding of the transport mechanisms of Zn ion 

(Zn2+) in electrolytes that affect conductivity, subsequently in performance is not well-

established. The aim of this study is to elucidate structure and dynamic properties of Zn2+ in 

different electrolytes using molecular dynamics simulation. Effects of concentration [zinc 
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electrolyte size increased, i.e., the system of Zn(OTf)2, the diffusion coefficient of Zn2+ 

decreased. The results obtained provide fundamental understanding of the role of 

electrolyte diffusion, perhaps provide guideline for designing Zn-ion battery system. 
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ระยะ (r) ของ Zn2+ - Zn2+  ในสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน   

 0.5, 1, 2 และ 3 M  

รูปที่ 4.4 กราฟแสดงความสัมพันธระหวางระยะทางเฉลีย่กำลังสองกับ      34 

เวลาของระบบจำลองของสารลายละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน  

0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M      

รูปที่ 4.5 กราฟแสดงความสัมพันธระหวางคาสัมประสิทธิ์การแพรของ Zn2+ (สีดำ) และ SO4
2- (สีแดง)         36 

  กับความเขมขนของสารลายละลาย ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M  

รูปที่ 4.6 VMD snapshot ของสารลายละลายอเิลก็โตรไลต         38 
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 a) ZnSO4 , b) Zn(OTf)2 และ c) ZnCl2           

รูปที่ 4.7 กราฟแสดงความสัมพันธระหวาง radial distribution function (RDF) กับ      39 

ระยะ (r) ของ Zn2+ - Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 , Zn(OTf)2  

และ ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M 

รูปที่ 4.8 กราฟแสดงความสัมพันธระหวางระยะทางเฉลี่ยกำลังสองกับเวลาของสารลายละลาย    40 

อิเล็กโตรไลตไลต ZnSO4 , Zn(OTf)2 และ ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M            

ภาพที่ ก1 กราฟระหวาง radial distribution function (RDF) เทียบกับระยะ (r)           43 

ของระบบจำลองของสารลายละลายชนิด ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.1 M 

ภาพที่ ก2 กราฟระหวาง radial distribution function (RDF) เทียบกับระยะ (r)          43 

ของระบบจำลองของสารลายละลายชนิด ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.5 M 

ภาพที่ ก3 กราฟระหวาง radial distribution function (RDF) เทียบกับระยะ (r)          44 

ของระบบจำลองของสารลายละลายชนิด ZnSO4 ที่ความเขมขน 1 M  

ภาพที่ ก4 กราฟระหวาง radial distribution function (RDF) เทียบกับระยะ (r)          44 

ของระบบจำลองของสารลายละลายชนิด ZnSO4 ที่ความเขมขน 2 M 

ภาพที่ ก5 กราฟระหวาง radial distribution function (RDF) เทียบกับระยะ (r)          45 

ของระบบจำลองของสารลายละลายชนิด ZnSO4 ที่ความเขมขน 3 M 

ภาพที่ ข1 กราฟระหวาง radial distribution function (RDF) เทียบกับระยะ (r)          45 

ของระบบจำลองของสารลายละลายชนิด ZnSO4 ที่ความเขมขน 1 M 

ภาพที่ ข2 กราฟระหวาง radial distribution function (RDF) เทียบกับระยะ (r)          46 

ของระบบจำลองของสารลายละลายชนิด Zn(OTf)2 ที่ความเขมขน 1 M 

ภาพที่ ข3 กราฟระหวาง radial distribution function (RDF) เทียบกับระยะ (r)          46 

ของระบบจำลองของสารลายละลายชนิด ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M 

รูปที่ ค ตัวอยางคำนวณคา mean-square displacement (MSD) และ diffusion coefficient (D)      47 
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รูปที่ ง ตัวอยางคำนวณคา radial distribution function (RDF) ฟงกชันการแจกแจงเชิงรัศมี       48 
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สารบัญตาราง 
เรื่อง                                     หนา  

ตารางที่ 3.1 ระบบการจำลองที่ใชในงานวิจัย       22 

ตารางที่ 3.2 ระบบการจำลองการศึกษาผลของความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตขนิด ZnSO4 29 

ตารางที่ 3.3 ระบบการจำลองการศึกษาผลของโครงสรางของสารละลายอิเล็กโตรไลต      29 

ตารางที่ 4.1 สัมประสิทธ์ิการแพรของ Zn2+ และ SO4
2- ที่ความเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M  35 

ตารางที่ 4.2 สัมประสิทธ์ิการแพรของ Zn2+และ anion ของสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4,   41 

Zn(OTf)2 และ ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M   
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บทที่ 1 

บทนำ 

 

1.1. ความเปนมาและมูลเหตุจูงในในการเสนอโครงการ 

พลังงานไฟฟาเปนหนึ่งในแหลงพลังงานที่มนุษยใชเปนประจำในชีวิตประจำวัน  ในพื้นที่ที่หางไกลและมี

ความตองการใชพลังงานไฟฟาสูงจำเปนตองมกีารใชพลงังานชนิดอื่นมาทดแทนพลงังานไฟฟา เชน พลังงานลม 

พลังงานน้ำ พลังงานแสงอาทิตย เปนตน  อยางไรก็ตามพลังงานเหลานั้นอาจจะไมเพียงพอตอความตองการ

การใชพลังงาน  ดังนั้นแหลงกักเก็บพลังงาน เชน แบตเตอรี่ (batteries) จึงถูกนำมาใชมากข้ึน  แบตเตอรี่ที่

นิยมใชอยูในปจจุบันคือแบตเตอรี่ลเิธียมไอออน (Li-ion batteries)  ทั้งนี้แบตเตอรี่ลิเธียมไอออนมีขอเสียคือมี

ตนทุนในการผลิตสูงและมีปญหาดานความปลอดภัยในการใชงาน  เนื่องจากโลหะลิเธียมมีความวองไวในการ

ทำปฏิกิริยากับน้ำ จึงตองใชตัวทำละลายที่เปนสารอินทรียแทนซึ่งมีความอันตรายมากกวา 

ปจจุบันแนวโนมการพัฒนาแบตเตอรีส่งักะสไีอออน (Zn-ion batteries) เพิ่มมากขึ้น  เนื่องจากแบตเตอรี่

สังกะสีไอออนมีตนทุนในการผลติที่ต่ำกวา ไมกอใหเกิดมลพิษตอสิ่งแวดลอม มีความปลอดภัยสูง ไมระเบิดหรอื

ติดไฟ และมีความจุไฟฟาสูงระดับหนึ่ง  ทำใหสามารถใชงานไดนานตอการชารจ 1 ครั้ง [1]  แบตเตอรี่สังกะสี

ไอออนมีสวนประกอบหลัก 4 สวน คือ ข้ัวแคโทด (cathode) เปนข้ัวที่ในขณะที่แบตเตอรี่จายไฟเกิดการรับ

อิเล็กตรอนจากปฏิกิริยาไฟฟาเคมี  หรือเรียกวาปฏิกิริยารีดักชัน เชน MnO2 + Zn2+(aq) + 2e- Æ 

ZnMnO2(s); ข้ัวแอโนด (anode) เปนข้ัวที่ในขณะที่แบตเตอรี่จายไฟเกิดการใหอิเล็กตรอนจากปฏิกิริยาไฟฟา

เคมี หรือเรียกวาปฏิกิริยาออกซิเดชัน เชน Zn(s) Æ Zn2+(aq) + 2e-; แผนกั้น (separator) เปนสวนที่

ปองกันไมใหข้ัวแคโทดสัมผัสกับข้ัวแอโนดซึ่งทำใหเกิดการลัดวงจรของกระแส และสารละลายอิเล็กโตรไลต 

(electrolyte) เปนสารที่นำไฟฟาได โดยยอมใหแคตไอออน (Zn2+) และแอนไอออน (ไอออนลบ) เคลื่อนผาน

ได 

งานวิจัยจำนวนมากศึกษาปจจัยที่สงผลตอสมรรถนะของแบตเตอรี่ เชน การใชข้ัวแอโนดของแบตเตอรี่

เปนโลหะโซเดียม [3] หรือโลหะโพแทสเซียม [4]  เนื่องจากโลหะแตละชนิดที่ใชทำข้ัวแอโนดมีคุณสมบัติที่

สงผลตอคาความจุไฟฟา ความปลอดภัยในการใชงาน และมีเสถียรภาพไมเหมือนกัน; ข้ัวแคโทดของแบตเตอรี่

สังกะสีไอออนที่มีการวิจัยและพัฒนาโดยทั่วไปคือโลหะออกไซด 2 ชนิด ไดแก แมงกานีสออกไซด (MnO2) 

และวาเนเดียมออกไซด (V2O5) [5]  เนื่องจากเสถียรภาพของข้ัวแคโทดข้ึนอยูกับเลขออกซิเดชันและโครงสราง

ผลึกของโลหะซึ่งสงผลตอสมรรถนะของแบตเตอรี่; การใชสารละลายอิเล็กโตรไลตในแบตเตอรี่สังกะสีไอออน

เปนซิงคซัลเฟต (ZnSO4) กับซิงคไตรฟลูออโรมีเทนซัลโฟเนต (Zn(OTf)2)  เนื่องจากมีผลตอการเคลื่อนที่ของ 

Zn2+ ซึ่งนำไปสูคาการนำไฟฟาของแบตเตอรี่ [6] 

งานวิจัยที่ผานมาพบวาหนึ่งในปจจัยที่สงผลตอสมรรถนะของแบตเตอรี่สังกะสีไอออนคือการเคลื่อนที่หรือ

การแพร (diffusion) ของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต  กลาวคือเมื่อ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต
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เคลื่อนทีไดดีและกระจายตัวสมำ่เสมอในสารละลายอิเล็กโตรไลตจะสงผลใหคาการนำไฟฟาสูงข้ึนและมีความจุ

ไฟฟามากข้ึน [7]  การพัฒนาแบตเตอรี่สังกะสีไอออนเพื่อใหไดสมรรถนะสูงนั้นตองใชความรูความเขาใจ

พื้นฐานทั้งกระบวนการทางไฟฟาเคมีและการแพรของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต  ดังนั้นการสราง

แบบจำลองพลวัตเชิงโมเลกุล (molecular dynamics simulation) เพื่อวิเคราะหขอมูลเชิงลึกเกี่ยวกับการ

เคลื่อนที่ของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลตจึงสำคัญและจำเปนตอการพัฒนาแบตเตอรี่สังกะสีไอออนใหมี

สมรรถนะ 

งานวิจัยน้ีมีวัตถุประสงคศึกษาปจจัยที่มีผลตอการแพรของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลตดวยวิธีการ

จำลองพลวัตเชิงโมเลกุล  ปจจัยของความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลต [ซิงคซัลเฟต (zinc sulfate: 

ZnSO4) ที่ความเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M] และชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลต [ZnSO4, ซิงคไตร

ฟลูออโรมี เทนเนลซัล โฟ เนต (zinc trifluoromethylsulfonate: Zn(OTf)2) และซิ งคคลอไรด (zinc 

chloride: ZnCl2) ที่ความเขมขน 1 M] ไดถูกนำมาศึกษา  รูปที่ 1.1 แสดงโครงสรางทางเคมีของ  ZnSO4, 

Zn(OTf)2 และ ZnCl2 

 

 

 

 

รูปที่ 1.1 โครงสรางทางเคมีของ (a) ZnSO4, (b) Zn(OTf)2 และ (c) ZnCl2 [22-24] 
 

1.2. วัตถุประสงค 

1.2.1.ศึกษาผลของความเขมขนของ ZnSO4 ที่ 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M ที่สงผลตอการแพรของ 

Zn2+ ในแบตเตอรี่สงักะสีไอออน 

1.2.2.ศึกษาผลของชนิดสารละลายอิเล็กโตรไลต ไดแก ZnSO4, Zn(OTf)2 และ ZnCl2 ที่ 1 M ที่

สงผลตอการแพรของ Zn2+ ในแบตเตอรี่สงักะสีไอออน 

 

1.3. สมมติฐาน 

ผลของแตละปจจัยที่มีตอการแพรของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต 

1.3.1.ความเขมขนของ ZnSO4 ที่ 3 M จะทำให Zn2+ แพรไดนอยที่สุด เนื่องจากจำนวน Zn2+ ใน

สารละลายมาจากขั้วแอโนดและสารละลายอิเล็กโตรไลต  สวนจำนวนของแอนไอออน (SO4
2-) 

มาจากสารละลายอิเล็กโตรไลตเทานั้น  ดังนั้นเมื่อความเขมขนสูงข้ึน ปริมาณ Zn2+ และ SO4
2-

ในสารละลายอิเล็กโตรไลตเพิ่มข้ึน สงผลใหชองวางในสารละลายลดลง การแพรนาจะเกิดได

ยากขึ้น 

(a) (b) (c) 
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1.3.2.Zn2+ในสารละลาย Zn(OTf)2 แพรไดดีที่สุด  เนื่องจากแอนไอออนของสารละลาย Zn(OTf)2 

คือ (CF3SO3)- มีขนาดใหญ  เมื่อจับคูกับ Zn2+ จะทำใหโมเลกุลของน้ำจับกับ Zn2+ ไดนอยลง  

ดังนั้น Zn2+ นาจะเคลื่อนที่ไดงายข้ึน 

 

1.4. ประโยชนที่คาดวาจะไดรบั 

1.4.1.ทราบถึงผลของความเขมขนของสารละลายอเิลก็โตรไลตที่มตีอการแพรของ Zn2+ ในแบตเตอรี่

สังกะสีไอออน 

1.4.2.ทราบถึงผลของชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีตอการแพรของ Zn2+ ในแบตเตอรี่สังกะสี

ไอออน  
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บทที่ 2 
ทฤษฎีและงานวิจัยที่เก่ียวของ 

 

2.1.  แบตเตอรี่สังกะสีไอออน (Zn-ion batteries) 

2.1.1. สวนประกอบของแบตเตอรี่สังกะสีไอออน [5,8] 

แบตเตอรี่สังกะสีไอออนเปนเซลลไฟฟาแบบทุติยภูมิ (secondary cell) หรือเรียกอีกช่ือหนึ่งวา 

storage battery ซึ่งเปนแบตเตอรี่ที่สามารถนำมาประจุไฟใหมไดโดยมีปฏิกิริยาเกิดซ้ำเปนวงรอบระหวางการ

ประจุไฟและจายไฟ ทำใหสามารถใชงานไดเปนระยะเวลานาน  แบตเตอรี่สังกะสีไอออนมีสวนประกอบหลัก 4 

สวน ดังแสดงในรูป 2.1  

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 2.1 องคประกอบของแบตเตอรี่ [2] 

 

ข้ัวแอโนด (anode) ทำมาจากโลหะสังกะสี  ขณะแบตเตอรี่จายไฟทำหนาที่ใหอิเล็กตรอนในปฏิกิริยา

ไฟฟาเคมี  เรียกปฏิกิริยาที่เกิดข้ึนที่ขั้วแอโนดวา ปฏิกิริยาออกซิเดชัน (oxidation) แสดงในสมการที่ (1)  ใน

ระหวางที่เกิดปฏิกิริยาออกซิเดชันข้ึนที่ข้ัวแอโนดโลหะสังกะสีจะคอย ๆ เกิดการสึกกรอนเกิดเปนสังกะสี

ไอออน (Zn2+) ละลายลงไปในสารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีสังกะสีไอออนและแอนไอออนอยู  อิเล็กตรอนที่ถูก

สรางขึ้นจากปฏิกิริยาออกซิเดชันจะถูกถายโอนไปยังขั้วแคโทดผานวงจรภายนอก 

 Zn(s)            Zn2+(aq) + 2e- (1) 

ข้ัวแคโทด (cathode) ทำมาจากสารประกอบที่ มีคาศักยไฟฟารีดักชันมาตรฐาน  (standard 

reduction potential) สูงกวาโลหะสังกะสี  เนื่องจากขณะแบตเตอรี่จายไฟข้ัวแคโทดตองทำหนาที่ รับ

อิเล็กตรอนที่เกิดจากปฏิกิริยาออกซิเดชัน เรียกปฏิกิริยาที่เกิดข้ึนที่ข้ัวแคโทดวา ปฏิกิริยารีดักชัน (reduction) 

แสดงในสมการที่ (2)  สังกะสีไอออนในสารละลายอิเลก็โตรไลตไดรับอิเลก็ตรอนจากปฏิกิริยาออกซิเดชันทำให

เกิดเปนโลหะสังกะสีเกาะอยูที่ผิวของข้ัวแคโทด 

 

troly 

 

Electrolyte 

1 

2 

3 

4  

Separator 
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 MnO2 + Zn2+(aq) + 2e-           ZnMnO2(s) (2) 

ตัวอยางข้ัวแคโทดที่ ใชในแบตเตอรี่สังกะสีไอออน  ไดแก ข้ัวแคโทดที่มีแมงกานีสเปนองคประกอบ 

(manganese-based cathodes) ซึ่งมีประสิทธิภาพและความเสถียรของข้ัวแมงกานีสออกไซดข้ึนอยูกับ

โครงสรางผลึก  เนื่องจากแมงกานีสมีสภาวะออกซิเดชัน (oxidation state) ไดหลายคา เชน Mn2+, Mn3+ 

และ Mn4+  ปจจุบันนิยมใชแมงกานีสออกไซด (Mn4+O2) ในการศึกษาแบตเตอรี่สังกะสีไอออนเนื่องจากมี

ความจุเชิงทฤษฎีสูงที่สุด คือ 308 มิลลิแอมแปรช่ัวโมงตอกรัม และข้ัวแคโทดที่มีวาเนเดียมเปนองคประกอบ 

(vanadium-based cathodes) ที่มีขอดีกวาการใชข้ัวแคโทดที่มีแมงกานีสเปนองคประกอบคือมีความเสถียร

และโครงสรางหลากหลายกวา  แมงกานีสออกไซดมีโครงสรางผลึกเปนทรงแปดหนา  ในขณะที่วาเนเดียม

ออกไซดสามารถเกิดไดหลายโครงสราง ไมวาจะเปนทรงสี่หนา ทรงปรามิดคูฐานสามเหลี่ยมและทรงแปดหนา 

ซึ่งข้ึนกับเลขออกซิเดชันของวาเนเดียม  ในปจจุบันนิยมใชไดวาเนเดียมเพนออกไซด (V2O5) 

แผนกั้น (separator) เปนสวนที่ปองกันไมใหข้ัวแคโทดสัมผัสกับข้ัวแอโนดจนเกิดการลัดวงจรของ

กระแส  โดยสารที่เปนตัวฉนวนตองไมขัดขวางการเคลื่อนที่ของไอออนขณะเกิดปฏิกิริยาไฟฟาเคมีภายใน

แบตเตอรี่ 

สารละลายอิเลก็โตรไลตที่มเีกลอืสงักะสีเปนองคประกอบ (zinc-containing electrolyte) โดยทั่วไป

สารละลายที่ใชน้ำเปนตัวทำละลายและนำไฟฟาไดเนื่องจากมีแคตไอออนคือ สังกะสีไอออน (Zn2+) และแอน

ไอออนเคลื่อนที่อยูในสารละลาย  ในสารละลายอิเล็กโตรไลตตางกันจะสงผลใหแบตเตอรี่สังกะสีไอออนมี

สมบัติเชิงไฟฟาเคมีแตกตางกัน  โดยทั่วไปโลหะสังกะสีจะถูกออกซิไดซเปนสังกะสีไอออน  ปฏิกิริยานี้เรียกวา 

electro-oxidation  อิเล็กตรอนที่ถูกสรางข้ึนจะถูกถายโอนไปยังข้ัวแคโทดผานวงจรภายนอก  โดยคา pH 

ของสารละลายอิเล็กโตรไลตจะเปนตัวกำหนดวาจะเกิดอะไรข้ึนตอไป  ในสารละลายอิเล็กโตรไลตที่เปนดาง 

Zn2+ จะเกิดปฏิกิริยา complexation เปนสารประกอบเชิงซอน zincate (Zn(OH)42-) เนื่องจากไฮดรอกไซด

ไอออน (OH-) จำนวนมากบริเวณข้ัวแอโนด  ไอออนของ zincate จะกระจายตัวทั่วสารละลายอิเล็กโตรไลต 

ไมกระจายอยูเพียงแคบริเวณพื้นผิวของข้ัวแอโนด เนื่องจากมีผลตางของความเขมขน (concentration 

gradient) สงผลใหวัสดุที่ใชงานเกิดความเสียหายและเกิดซิงคออกไซด (ZnO) จากปฏิกิริยาการคายน้ำและ

ตกตะกอน (dehydration/precipitation) ตกตะกอนอยูในสารละลาย  เมื่อถึงขีดจำกัดการละลายของ 

zincate การตกตะกอนเหลานี้สงผลใหฟลมสังกะสีเกิดการหดตัวทำใหความาสามรถในการชารจประจุของ

แบตเตอรี่ต่ำลง  ปฏิกิริยาที่กลาวมาขางตนถูกแสดงไวดังตอไปนี้ 

Electro-oxidation:  Zn(s)             Zn2+(aq) + 2e- 

Complexation:  Zn2+(aq) + 4OH-(aq)             Zn(OH)4
2-(aq) 

(3) 

(4) 
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Dehydration/precipitation: Zn(OH)42-(aq)           ZnO(s) + H2O(l) + 2OH-(aq)              

ในสารละลายอิเล็กโตรไลตที่เปนกรด (คา pH 4-6) ปฏิกิริยาที่ เกิดข้ึนไมมี complexation และ 

dehydration/precipitation ซึ่งตรงขามกับในสารละลายอิเล็กโตรไลตที่เปนดาง  การใชเกลือ เชน ซิงค

ซัลเฟต (ZnSO4) หรือ ซิงคไตรฟลูออโรมีเทนซัลโฟเนต (Zn(OTf)2) ที่มีสภาพเปนกรดออนทำใหการชุบ/ลอก

สังกะสี (plating/stripping) เกิดข้ึนไดงาย  เนื่องจากไมเกิดผลิตภัณฑขางเคียง เชน zincate และซิงคออก

ไซด โดยปฏิกิริยาที่เกิดข้ึนถูกแสดงไวดังตอไปนี้ 

Stripping (คายประจุ): Zn(s)           Zn2+(aq) + 2e- 

Plating (อัดประจุ):  Zn2+(aq) + 2e-            Zn(s)     

ดังนั้นสารละลายอิเล็กโตรไลตที่นิยมใชในปจจุบันจึงเปนกรดออน เชน ZnSO4, Zn(OTf)2, ซิงคคลอ

ไรด (ZnCl2), ซิงคไนเตรต (Zn(NO3)2) เปนตน 

2.1.2. ขอดีของแบตเตอรี่สังกะสีไอออน [9] 

แบตเตอรี่สังกะสีไอออนมีขั้วแอโนดที่ทำมาจากสังกะสีเปนสวนประกอบหลัก ซึ่งสังกะสีเปนธาตุที่ให

ประจุ 2+ ทำใหแบตเตอรี่สังกะสีไอออนมีความหนาแนนของพลังงานสูงเทียบเทากับแบตเตอรี่ลิเธียมไอออนที่

ใชอยูในปจจุบัน กลาวคือเปนแบตเตอรี่สังกะสีไอออนเปนแบตเตอรี่ที่ มีความจุตอปริมาตรและความจุตอ

น้ำหนักสูง (มีความจุพลังงานสูงในขณะที่น้ำหนักของแบตเตอรี่เบาลง ) ทำใหรถยนตสามารถว่ิงไดไกลข้ึน  

นอกจากนี้สังกะสีเปนแรธาตุที่มีการถลุงมากเปนอันดับสี่ของโลกจึงทำใหราคาตนทุนของสังกะสีต่ำ  อีกทั้งยังมี

ความปลอดภัยในการใชงานสูงเนื่องจากสามารถใชสารละลายอิเล็กโตรไลตเปนน้ำซึ่งมีเกลือผสมอยูและนำ

ไฟฟาไดดี  อีกทั้งสารละลายอิเล็กโตรไลตแบบน้ำมีอายุการใชงานที่นาน สามารถทนตอการประจุไฟเกินและ

คายประจุ มีราคาถูก อยางไรก็ตามยังพบวามีขอเสียอยูคือตองดูแลรักษาแบตเตอรี่และตองเติมน้ำกลั่นอยู

เสมอเนื่องจากสารละลายแบบน้ำอาจมีการระเหยหรือมีโอกาสที่จะรั่วหกได 

 

2.2. ปจจัยที่สงผลตอประสิทธิภาพของแบตเตอรี่ [10] 
2.2.1.  คา pH ของสารละลายอิเล็กโตรไลต 

จากที่กลาวมาขางตนสรุปไดวาการใชสารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีฤทธ์ิเปนดางจะทำใหในปฏิกิริยา

ไฟฟาเคมีเกิดผลิตภัณฑขางเคียงขึ้น ซึ่งสงผลใหแบตเตอรี่มีประสิทธิภาพลดลง  ดังนั้นสารละลายอิเล็กโตรไลต

ที่มีฤทธ์ิเปนกรดออนมีคา pH อยูระหวาง 4-6 เปนสภาวะที่เหมาะสมในการใชงานในแบตเตอรี่มากสุด 

 

 

(5) 

(6) 

(7) 
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2.2.2. ชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลต 

ชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลตมีผลตอประสิทธิภาพของแบตเตอรี่ โดยหากโมเลกุลของสารละลาย

มีขนาดใหญจะสงผลใหประสิทธิภาพของแบตเตอรี่ลดลงเนื่องจากโมเลกุลของสารละลายจะเขาไปขวางการ

เคลื่อนที่ของสังกะสีไอออน ทำใหสังกะสีไอออนมีชองวางในการเคลื่อนที่นอยลง สงผลใหคาสัมประสิทธ์ิการ

แพรลดลง จนนำไปสูคาความนำไฟฟาสงผลใหประสิทธิภาพของแบตเตอรี่ลดลงตามลำดับ  นอกจากเรื่อง

ขนาดของโมเลกุลในสารละลายแลวอีกหนึ่งปจจัยที่สงผลตอประสิทธิภาพของแบตเตอรี่คือการเขาคูกันของ

ไอออนสังกะสีและไอออนลบในสารละลาย  ถาไอออนทั้งสองแยกออกจากกันไดงายจะถูกจัดอยูในประเภท 

solvent-separated ion pairs (SSIPs) กลาวคือ มีพื้นที่ใหตัวทำละลายมาลอมรอบไอออนทั้งสองมากขึ้น ทำ

ใหการละลายเกิดข้ึนไดดีข้ึน สงผลตอคาความนำไฟฟาที่มากข้ึนตามลำดับ  แตหากทั้งสังกะสีไอออนและแอน

ไอออนชอบอยูรวมกลุมกันจะถูกจัดอยูในประเภท contact ion pair (CIP) ทำใหการละลายเกิดไดนอยลงเปน

ผลใหคาความนำไฟฟาลดลงตามลำดับ  ดังนั้นการเลือกใชชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลตตองพิจารณาถึง

ขนาดของสารละลายและการจับคูกันของไอออนควบคูกัน 

 

 

 

 

 

รูปที่ 2.2 ลักษณะการเขาคูกันของไอออน: 

(a) solvent-separated ion pairs (SSIPs) และ (b) contact ion pair (CIP) [25] 

 

2.2.3. ความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลต 

ความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตเปนสิ่งที่บอกถึงจำนวนโมเลกุลและไอออนในสารละลาย  

เมื่อความเขมขนของสารละลายสูง จำนวนไอออนของสารละลายจะมีจำนวนมาก ซึ่งไอออนเหลานั้นจะ

ขัดขวางการเคลื่อนที่ของสังกะสีไอออน ทำใหสังกะสีไอออนเคลื่อนทีไ่ดชาลง สงผลตอคาความนำไฟฟาที่ลดลง 

2.2.4. อัตราสวนตัวทำละลายในสารละลายอิเล็กโตรไลต 

ในแบตเตอรี่บางชนิดตัวทำละลายที่ใชในสารละลายอิเล็กโตรไลตอาจไมใชน้ำแตเปนตัวทำละลาย

อินทรีย ในบางกรณีมีการใชตัวทำละลายเปนสารผสมอินทรีย เนื่องจากตองการสมบัติ บางประการจาก

สารอินทรียทั้งสองจึงตองทำการผสม  โดยที่การผสมกันนั้นตองคำนึงถึงอัตราสวนของตัวทำละลายที่ใชเพื่อ

(a) 
(a) (b) 
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ไมใหเกิดการสิ้นเปลืองในการผสมและเกิดการรวมกลุมของตัวทำละลายกับสังกะสีไอออน อยางไรก็ตามตองมี

การวิเคราะหโครงสรางในระดับโมเลกุลตอไป 

 

2.3.  การจำลองพลวัตเชิงโมเลกุล (Molecular dynamics simulation)  

การจำลองพลวัตเชิงโมเลกุลเปนหนึ่งในรูปแบบของการจำลองทางคอมพิวเตอรเพื่อศึกษาการเคลื่อนที่ของ

อะตอมหรือโมเลกุล  โดยอะตอมหรือโมเลกุลเกิดอันตรกิริยาระหวางกันในชวงเวลาหนึ่ง  มีสมการพื้นฐานที่ใช

ในการคำนวณการเคลื่อนที่ของอะตอมหรือโมเลกุลในระบบคือสมการการเคลื่อนที่ (equations of motion) 

ซึ่งเปนไปตามกฎการเคลื่อนที่ขอที่สองของนิวตัน [12] แสดงในสมการที่ (8) 

 �⃑�  = 𝑚
𝑑�⃑�
𝑑𝑡

= 𝑚�⃑� (8) 

แรงที่ใชในการเคลื่อนที่ของอะตอมหรือโมเลกุลในระบบแบงออกเปน 2 สวน คือ แรงกระทำที่เกี่ยวกับ

พันธะ (bonded interactions) ประกอบไปดวย พันธะ (bond) มุมระหวางพันธะ (angle) และมุมไดฮีดรัล 

(dihedral) ซึ่งเปนมุมที่เกิดข้ึนเมือ่โมเลกุลมกีารจดัเรยีงตัวเปนแบบซิส (cis) หรือทรานส (trans) แสดงในรูปที่ 

2.3  อีกสวนหนึ่งเปนแรงกระทำที่ไมเกี่ยวกับพันธะ (non-bonded interactions) ประกอบดวยแรงคูลอมบ 

(coulomb force) เปนแรงกระทำทางไฟฟา และศักยระหวางโมเลกุลแบบเลนนารด -โจนส (Lannards-

Jones potential) เปนศักยระหวางอนุภาคที่เปนกลางทางไฟฟา  โดยจะมีแรงกระทำ 2 แบบซึ่งข้ึนกับ

ระยะหางระหวางอนุภาคดังแสดงในรูปที่ 2.4 

 

 
 

รูปที่ 2.3 การจัดเรียงโมเลกลุแบบซิสและทรานสของไดคลอโรอีเทน (Dichloroethane) [13] 
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รูปที่ 2.4 ความสัมพันธระหวางแรงที่กระทำระหวางอนุภาคกับระยะหางระหวางอนุภาค [14] 

 

สำหรับแบบจำลองสารละลายอิเล็กโตรไลตเปนการศึกษาปฏิสัมพันธในระดับอะตอม  งานวิจัยนี้ใช 

class II force-field model ดังแสดงในสมการที่ 9 

V(r) = 𝑘𝑏(𝑏 − 𝑏 )
𝑏 𝑛𝑑

+ 𝑘 (𝜃 − 𝜃 )
𝑎𝑛

+ 𝑘∅(1 + cos (𝑛∅ − ∅))
𝑑 𝑑 𝑎

+ 𝑘 (𝜔 − 𝜔 )
𝑚

+
1
2

𝑘𝑏𝑎((𝑟 − 𝑟 ) + (𝑟 − 𝑟 ′))(𝜃 − 𝜃 )
𝑏 𝑛𝑑 −𝑏 𝑛𝑑

+ 4𝜖 [(
𝜎
𝑟

)12 − (
𝜎
𝑟

) ]
𝑏 𝑛𝑑 −𝑏 𝑛𝑑

+
𝑞 𝑞
𝜖𝑟

𝑚 𝑚𝑏

 

โดยที่พจนที่ (1) ถึง (4) มีไวสำหรับคำนวณ (1) ระยะการยืดออกหรือหดตามแกนของพันธะระหวางอะตอม 

(2)  ปรากฏการณดัดโคงดวยมุม (3) dihedral torsions (4) nonplanar torsions (improper) และแรงคู

ควบที่เกิดจากการเคลื่อนไหวของระยะพันธะและมุมสำหรับพจนที่ (5) และ (6) ตามลำดับ [17] 

2.3.1. การคำนวณท่ีเกี่ยวของ 

2.3.1.1. ระยะทางเฉลี่ยกำลังสอง (Mean square displacement: MSD) [11] 

ระยะทางเฉลี่ยกำลังสองเปนปริมาณสำคัญที่ ถูกใชวิเคราะหวาพลศาสตรของอนุภาคที่เรา

สนใจวามีลักษณะการเคลื่อนที่เปนอยางไรและสามารถแปลผลออกมาทางกายภาพและชีวภาพไดวา

อยางไร เชน อนุภาคเคลื่อนอยางอิสระ, เคลื่อนที่โดยถูกหนวง, เคลื่อนที่แบบมีจังหวะเวลาหนวงอัน

(9) 
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เนื่องปจจัยภายนอกหรือปฏิสัมพันธของอนุภาคเอง เปนตน  โดยคาระยะทางเฉลี่ยกำลังสองเปนการ

วัดความเบี่ยงเบนของตำแหนงของอนุภาคที่เทียบกบัตำแหนงอางอิงเมือ่เวลาเปลีย่นแปลงไป ดังแสดง

ในสมการที่ (10)  โดยคาระยะทางเฉลี่ยกำลังสองที่คำนวณไดจะถูกนำไปใชตอในการคำนวณหาคา

สัมประสิทธ์ิการแพร 

 

โดยที่ N คือ จำนวนอนุภาคที่ทำการเฉลี่ย, เวกเตอร x(i)(0) = x0
(i) คือ ตำแหนงของอนุภาคอางอิง i ที่

เวลาเริ่มตน และ เวกเตอร x(i)(t) คือ ตำแหนงของอนุภาค i ที่เวลา t ใดๆ 

2.3.1.2. คาสัมประสิทธิ์การแพร [10] 

คาสัมประสิทธ์ิการแพรเปนคาที่บอกถึงความสามารถในการเคลื่อนที่ของไอออนหรือโมเลกุล

ที่เราสนใจ โดยคาสัมประสิทธ์ิการแพรจะเกี่ยวของกับคาการนำไฟฟา กลาวคือถาคาสัมประสิทธ์ิการ

แพรมีคามาก ไอออนหรือโมเลกุลนั้นจะสามารถเคลื่อนที่ไดเร็วในสารละลาย เปนผลใหคาการนำ

ไฟฟามีคามาก  คาสัมประสิทธ์ิการแพรของโมเลกุลในแบบจำลองสามารถคำนวณไดจากความสัมพนัธ

ของระยะทางเฉลี่ยกำลังสอง (r) ดังแสดงในสมการที่ (11) 

 
(11) 

 

2.3.1.3. Center-of-mass radial distribution function (RDF) [10] 

Center-of-mass radial distribution function (RDF) เปนสิ่ งที่ บอกวาเมื่ อ เรากวาด

ระยะทาง r จากไอออน โมเลกุลหรืออะตอมที่เราสนใจเปนทรงกลม เราจะพบโมเลกุลหรือไอออน

ลอมรอบอยูทั้งหมดจำนวนเทาไหร สามารถคำนวณไดจากสมการที่ (12)  RDF ใชดูความสามารถใน

การรวมกลุมกันของไอออน (Solvation) โดยจุดสูงสุดแรกของกราฟจะเปนจุดที่บอกถึงระยะทางที่มี

ความหนาแนนของโมเลกุลรอบไอออน โมเลกุลหรืออะตอมที่เราสนใจมากที่สุด ยิ่งคาระยะทางมีคา

นอยหมายความวาสารละลายที่ใชสามารถสรางพันธะกับไอออน โมเลกุลหรืออะตอมที่เราสนใจไดดี 

ทำใหเกิดการรวมกลุมกันของไอออนดี สงผลตอการละลายและการนำไฟฟาตามลำดับ 

 

โดยที่ ρ(r) คือ ความหนาแนนของระบบ และ ρbulk คือ ความหนาแนนบัลค 

 

(10) 

(12) 
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2.3.1.4. Radial distribution function (RDF) [20] 

Radial distribution function (RDF) เปนฟงกชันความนาจะเปนในการคนหาอะตอมหรือ

ไอออนที่ระยะทางตาง ๆ ลอมรอบอะตอมหรือไอออนที่เราสนใจ ดังแสดงในรูปที่ 2.5 และสามารถ

คำนวณไดจากสมการ (13) 

 

 
รูปที่ 2.5 แสดงถึงนิยามฟงกชัน Radial distribution function (RDF) [20] 

 

𝑅𝐷𝐹 = =                  (13) 

 

โดยที่ 𝜌  = ความหนาแนนของอะตอมของอะตอมที่กำหนดที่ระยะทาง (r)  

 𝜌  = ความหนาแนนของอะตอมทั้งหมดของอะตอมที่กำหนด 

 𝑛  = จำนวนของอะตอมที่กำหนดในชวง 𝛥𝑟 

 𝑁  = จำนวนของอะตอมที่กำหนดทั้งหมดในระยะ (r) 

 𝑉 = ปริมาตรของรัศมีทรงกลม (r) ที่วัดจากอะตอมอางอิง 

2.3.1.5. คาการนาํไฟฟา (Conductivity) [18] 

อัตราการชารจและการคายประจุเปนตัวแปรที่สำคัญในการออกแบบแบตเตอรี่เนื่องจากเปน

ตัวกำหนดสมรรถนะของแบตเตอรี่วาสามารถทำงานไดตามที่ผูสรางคาดหวังไวไหม ซึ่งการนำไฟฟามี

ผลตออัตราการชารจและการคายประจุของแบตเตอรี่ ยิ่งการนำไฟฟามีคาสูง หมายความวาการชารจ

และคายประจุจะเกิดข้ึนไดการนำไฟฟาไอออนิก (σic) คือความสามารถในการสงผานไอออนใน

สารละลายอิเล็กโตรไลต  การนำไฟฟาไอออนิกในสารละลายสามารถคำนวณไดจากการนำไฟฟาของ

โมล (Λ) ที่ไดจากความสัมพันธของ Einstein ดังแสดงในสมการ (14)  

 

Λ =  𝑁
𝑛𝑘

lim
→

𝑑
𝑑

∑ ∑ 𝑍 𝑍 Δ𝑟 ∙ Δ𝑟   (14) 
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โดยให NA  = เลขของอะโวคาโด 

e  = หมายถึงประจุอิเล็กตรอน 

n  = จำนวนไอออนทั้งหมด 

kB  = คาคงที่ Boltzmann  

Zi  = ประจุของไอออน 

Δri  = การกระจัดของไอออน 

 

 

รูปที่ 2.6 ผลของความเขมขนสารละลายอเิลก็โตรไลตตอการนำไฟฟ้าของโมล (Λ) [18] 

 

จากรูปที่ 2.6  พบวาคาการนําไฟฟาของสารละลายมีแนวโนมคลายกับคาสัมประสิทธ์ิการ

แพรของไอออน โดยที่กราฟในรูปที่ 2.6  ถูกแสดงในรูปแบบกราฟฟงกชันเอกซโพเนนเชียลซึ่งเปน

ฟงกชันลดกับความเขมขนของสารละลาย  สรุปไดวาการนำไฟฟาแปรผกผันกับความเขมขนของ

สารละลาย 

 

 

รูปที่ 2.7 ผลของความเขมขนสารละลายอเิลก็โตรไลตตอการนำไฟฟ้าไอออน (σic) [18] 
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การนำไฟฟาไอออนิก สามารถคำนวณไดจากสมการ σic = CΛ  จากรูปที่ 2.7 พบวาคาการนำ

ไฟฟาไอออนิกมีแนวโนมเพิ่มข้ึนจนถึงความเขมขนคาหนึ่งและจะลดลงอยางรวดเร็วหลังจากคาความ

เขมขนนั้น 

 

2.4. งานวิจัยที่เก่ียวของ 
2.4.1. งานวิจัยเชิงทดลอง 

2.4.1.1. ความกาวหนาและมุมมองลาสุดเกี่ยวกับแบตเตอรี่สังกะสีแบบชารจไดท่ีใช

สารละลายอิเล็กโตรไลตแบบน้ำ [15] 

Zeng และคณะทำการวิจัยศึกษาเกี่ยวกับความกาวหนาของแบตเตอรี่สงักะสี โดยมุงเนนไปที่

ผลของสารละลายอิเล็กโตรไลตตอสมรรถนะของแบตเตอรี่  Zeng และคณะทำการทดลองโดยมีตัว

แปรตน 2 ตัวแปรคือ โครงสรางของสารละลายอิเล็กโตรไลต (ซิงคไตรฟลูออโรมีเทนซัลโฟเนต 

(Zn(CF3SO3)2) และซิงคซัลเฟต (ZnSO4)) และความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลต (1, 2, 3 

และ 4 M ของ ZnSO4) จากการทดลองพบวาโครงสรางของสารละลายอิเล็กโตรไลตมีผลตอ

สมรรถนะของแบตเตอรี่ แสดงในรูปที่ 2.8 

 

 

 

 

 

 

 

รูปที่ 2.8 กระแสไฟฟ้าของข้ัวสังกะสีในสารละลายอิเล็กโตรไลต 

a) ZnSO4 และ b) (Zn(CF3SO3)2 [15] 

 

จากรูปที่ 2.8 พบวาการใชซิงคไตรฟลูออโรมีเทนซัลโฟเนตเปนสารละลายอิเล็กโตรไลต 

กระแสไฟฟาที่ไดรับมีปริมาณมากกวาการใชซิงคซัลเฟตเปนสารละลายอิเล็กโตรไลต เนื่องจากแอน

ไอออนของซิงคไตรฟลูออโรมีเทนซัลโฟเนตมีขนาดใหญกวาแอนไอออนของซิงคซัลเฟต ทำใหโมเลกุล

ของน้ำที่อยูลอมรอบสงักะสีไอออนมีจำนวนลดลงจนเปนผลใหการเคลื่อนที่ของสังกะสีไอออนเกิดไดดี

ข้ึน กระแสไฟฟาจึงมีปริมาณสูง  ผลจากความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลต แสดงในรูปที่ 2.9  
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พบวาเมื่อความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตเพิ่มข้ึน ทำใหสมรรถนะในการอัด-คายประจุ

เพิ่มข้ึน เนื่องจากที่ความเขมขนสูงมีจำนวนโมเลกุลน้ำนอย ทำใหผลกระทบและปฏิกิริยาขางเคียงที่

เกิดจากน้ำมีนอยลง 

 

 

 

 

 

รูปที่ 2.9 สมรรถนะในการอัด-จายประจุ (Coulombic efficiency) 

ของแบตเตอรี่เมื่อใชสารละลายอเิล็กโตรไลตตางความเขมขน [15] 

 

2.4.1.2. การเติมสารเติมแตงเพ่ือเพ่ิมสมรรถนะของแบตเตอรี่สังกะสีไอออนท่ีใช

สารละลายอิเล็กโตรไลตความเขมขนสูง [21] 

 

 

รูปที่ 2.10 ผลของความเขมขนสารละลายอิเล็กโตรไลตตอสมรรถนะของแบตเตอรี ่[21] 

 

Olbasa และคณะทำการวิจัยศึกษาเกี่ยวกับสมรรถนะของแบตเตอรี่ที่ ลดลงเมื่อใช

สารละลายอิเล็กโตรไลตความเขมขนสูง โดยมุงเนนไปที่ผลของการเติมสารเติมแตงตอสมรรถนะของ
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แบตเตอรี่  Olbasa และคณะทำการทดลองโดยใชความเขมขนของสารละลาย ZnSO4 ที่ 2 M – 4.5 

M และผสมสารเติมแตง MnSO4 ที่ความเขมขน 0.1 M ในทุกระบบ  พบวาผลจากความเขมขนของ

สารละลายอิเล็กโตรไลตและสารเติมแตงมีผลตอสมรรถนะของแบตเตอรี่ แสดงในรูปที่ 2.10 

จากรูปที่ 2.10 พบวา SEM ของระบบที่ความเขมขนต่ำ (2 M ZnSO4 + 0.1 M MnSO4) จะ

พบการเกิดสังกะสีเดนไดรทมากกวาระบบความเขมขนสูง (4.5 M ZnSO4 + 0.1 M MnSO4) โดยมี

คาเฉลี่ยสมรรถนะในการอดั-คายประจ ุ(ACE) สูงถึง 99.21% และรอบการใชงาน 1,000 ช่ัวโมงที่ 0.2 

mA/cm2 ในขณะที่ความเขมขนต่ำมีคาเฉลี่ยสมรรถนะในการอัด-คายประจุ (ACE) 97.54% และรอบ

การใชงานที่คอนขางสั้น  นอกจากนี้ความเขมขนของอิเล็กโตรไลตที่ศึกษาพรอมกับคูไอออนที่

เหมาะสมแสดงถึงผลกระทบจากกระบวนการ solvation/desolvation ที่เพิ่มข้ึน การปองกันไฟฟา

สถิตและหลักการของ Le Chatelier  ดังนั้นสารเติมแตงจะยับยั้ง dendrites Zn และการละลาย 

Mn2+ จากแคโทด MnO2 เซลล Zn || MnO2 ที่มีความเสถียรสู งและสามารถยอนกลับไดมี

ความสามารถในการเก็บรักษาประมาณ 88.37% หลังจากรอบการใชงานมานานกวา 1,200 รอบ ที่

ความหนาแนนกระแส 938 mA/g 

2.4.2. งานวิจัยเชิง MD simulations 

2.4.2.1. การจำลองระดับโมเลกุลของโครงสรางและพลศาสตรของอิเล็กโตรไลตในตัวทำ

ละลายแบตเตอรี่ลิเธียม-ซัลเฟอร [10] 

Chanbum และคณะสรางแบบจำลองทางคณิตศาสตรสำหรับสารละลายอิเล็กโตรไลตใน

แบตเตอรี่ลิเธียม-ซลัเฟอรโดยใชโปรแกรม GROMACS เวอรช่ัน 5.1 เพื่อใชจำลองระบบ 6 ระบบ เพื่อ

ศึกษาสมบัติ เชิงโครงสรางและสมบัติ เชิงพลวัต โดยระบบ I (ตัวทำละลายบริสุท ธ์ิ (1 ,2 -

dimethoxyethane (DME)/1,3dioxolane (DOL)) และ III (คูของลิเธียมไอออนกับ TFSI- 25 คู ใน

ตัวทำละลาย DME บริสุทธ์ิ 500 โมเลกุลและตัวทำละลาย DOL บริสุทธ์ิ 500 โมเลกุล) ถูกใชในการ

ตรวจสอบความแมนยำของ Force fields ของตัวทำละลายและความแมนยำของแบบจำลองที่สราง

ข้ึน โดยเปรียบเทียบกับขอมูลการทดลองที่มีมากอนหนานี้ พบวา Force fields และแบบจำลองที่

สรางมามีความแมนยำและนาเช่ือถือ โดยสัมประสิทธ์ิการแพรของระบบตัวทำละลาย DME บริสุทธ์ิมี

คามากกวาระบบตัวทำละลาย DOL บริสุทธ์ิ เปนผลเนื่องมาจากโมเลกุล DME มีโครงสรางเปน

เสนตรง ทำใหโมเลกุล DME มีความหนืดนอยกวาโมเลกุล DOL ที่มีโครงสรางเปนวง และเนื่องจาก

การที่สัมประสิทธ์ิการแพรของระบบตัวทำละลาย DME บริสุทธ์ิมีคามากกวาของระบบ ตัวทำละลาย 

DOL บริสุทธ์ิ จึงทำใหการนำไฟฟาของระบบตัวทำละลาย DME บริสุทธ์ิเกิดข้ึนไดดีกวาระบบตัวทำ

ละลาย DOL บริสุทธ์ิ และจากระบบ II (ลิเธียมไอออนเดี่ยวหรือคูไอออนในตัวทำละลายผสม 

DME/DOL) สรุปไดวาสารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีความเหมาะสมที่จะใชในแบตเตอรี่ลิเธียม-ซัลเฟอร 
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คือ เกลือ LiTFSI ในของผสมที่มีอัตราสวน 1:1 ของตัวทำละลายอินทรีย 1,2-dimethoxyethane 

(DME) และ 1,3dioxolane (DOL) ซึ่งสอดคลองกับการทดลองที่มีมากอนหนานี้ โดยที่ถึงแมวา TFSI- 

จะมีขนาดไอออนที่ใหญจนไปขวางการเคลื่อนที่ของลิเธียมไอออน แต TFSI- มีสมบัติชอบแยกตัวออก

จากลิเธียมไอออนมากกวาจึงถูกจัดอยูในประเภท solvent-separated ion pairs (SSIPs) ซึ่งทำให

เกิดการละลายไดดีกวา NO3
- ที่มีขนาดเล็กวา แตเกิดการรวมกลุมกับลิเธียมไอออนไดงายและถูกจัด

อยูในประเภท contact ion pair (CIP)  จากงานวิจัยนี้สรุปไดวาการเลือกใชเกลือลิเธียมตองดูถึง

ขอมูลเชิงลึกในระดับโมเลกุลของสาร ไดแก การจับคูกันของไอออนควบคูกับขนาดไอออน ซึ่งจะสงผล

ตอสมบัติเชิงพลวัต เชน การนำไฟฟา เปนตน  ดังนั้นการสรางแบบจำลองทางคณิตศาสตรเพื่อใช

ศึกษาแบตเตอรี่จึงเปนสิ่งสำคัญที่ชวยในการอธิบายสมบัติของสารในระดับโมเลกุลที่เกิดข้ึน 

2.4.2.2. ผลของความเขมขนของเกลือตอสมบัติของสารละลายอิเล็กโตรไลตในแบตเตอรี่

ลิเธียมไอออน 

Ravikumar และคณะสรางแบบจำลอง All-atom classical molecular dynamics (MD) 

simulations  โดยใช Class II force-field model และคาพารามิเตอรตาง ๆ จาก CFF93 force-

field จำลองพลวัตเชิงโมเลกุล (molecular dynamics simulations) ของสารละลายอิเล็กโตรไลต 

LiPF6 – EC ในชวงความเขมขน 0.06 – 4 M เพื่อศึกษาโครงสรางและการเคลื่อนที่ของอิเล็กโตรไลต 

โครงสรางโมเลกุลของ EC และ LiPF6 สรางข้ึนโดยใชโปรแกรม Materials Studio และใชในการ

สรางไฟล configuration เริ่มตนของระบบบรรจุสำหรับกลศาสตรโมเลกุลจำลอง (PACKMOL) การ

จําลองพลวัตเชิงโมเลกุล (MD) จะดำเนินการโดยใช (LAMMPS) ระบบจะถูกจำลองที่อุณหภูมิ 330 K 

และความดัน 1 atm  โครงสรางเชิงโมเลกุลของสารละลายอิเล็กโตรไลตข้ึนอยูกับความเขมขน ที่

ความเขมขนต่ำเกลือ LiPF6–EC มีรูปแบบ solvent separated ion pairs (SSIPs) กลาวคือ ไอออน 

Li+ และไอออน PF6– แยกออกจากกันโดยตัวทำละลาย EC เขาลอมรอบไอออน Li+  จากงานวิจัยน้ี

สรุปไดวาเมื่อความเขมขน ของสารละลายเพิ่มข้ึน รูปแบบ SSIP ลดลงและเกิดการรวมกลุม 

(aggregates) มากข้ึน ซึ่งสงผลตอสมบัติการเคลื่อนที่ของอิเล็กโตรไลต  ขอมูลเชิงลึกดังกลาวเปน

พื้นฐานความเขาใจอันจะชวยในการพัฒนาแบตเตอรี่ใหมีสมรรถนะ รวมทั้งเปนแนวทางในการ

ออกแบบระบบสารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีความเขมขนสูง 
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รูปที่ 2.11 ผลของความเขมขนสารละลายอิเล็กโตรไลตตอการนำไฟฟ้าไอออน [18] 

 

 

รูปที่ 2.12 ผลของความเขมขนสารละลายอิเล็กโตรไลตตอคาสัมประสิทธ์ิการแพร [18] 

 

2.4.2.3. การขนสงไอออนและจำนวนการแลกเปลี่ยนท่ีแทจริงในสารละลายโพลี  

อิเล็กโตรไลตของแบตเตอรี่ลิเธียมไอออน 

Fong และคณะสรางแบบจำลอง  All-atom classical molecular dynamics (MD) 

simulations โดยใช (LAMMPS) สำหรับสารละลายโพลีอิ เล็กโตรไลต (allyl glycidyl ether-

lithium sulfonate) ในตัวทำละลาย dimethyl sulfoxide (DMSO) ในชวงความ เขมขน 0.05 – 1 

M เพื่อศึกษาสมบัติเชิงโครงสรางและสมบัติเชิงพลวัต โมเลกุลของการจำลองแตละแบบถูกบรรจุลงใน

กลองลูกบาศกโดยใช PACKMOL ภายใตเงื่อนไข isothermal – isobaric (NPT) ที่ความดัน 1 atm 

และอุณหภูมิ 298 K สำหรับ 40 ns และใช OPLS_2005 force field สำหรับทุกคาพารามิเตอรใน

ระบบ การวิเคราะหเชิงโครงสรางทำใหทราบถึงวาโครงสรางโมเลกุลของสารละลายอิเล็กโตรไลต

ข้ึนอยูกับความเขมขน เมื่อความเขมขนเพิ่มข้ึนจะพบรูปแบบ solvent separated ion pairs (SSIPs) 

มากข้ึน แตการวิเคราะหเชิงโครงสรางไมสามารถอธิบายแนวโนมการนไฟฟาไดอยางเต็มที่ จาก

งานวิจัยนี้สรุปไดวาการนําไฟฟาข้ึนกับความสัมพันธระหวางประจุบวกกับประจุลบและประจุลบกับ
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ประจุลบในระบบกลาวคือ polyelectrolyte solution สามารถชวยแกไขปญหาเมื่อความเขมขนของ

สารละลายอิเล็กโตรไลตเพิ่มขึ้น ขอมูลเชิงลึกดังกลาวเปนพื้นฐานความเขาใจสมบัติของสารในระดับ

โมเลกุลอันจะชวยในการพัฒนาออกแบบแบตเตอรี่ใหมีสมรรถนะ 

 

 

รูปที่ 2.13 ผลของความเขมขนสารละลายอิเล็กโตรไลตตอโครงสรางของโพลีอิเล็กโตรไลต [19] 

 

 

รูปที่ 2.14 ผลของความเขมขนสารละลายอิเล็กโตรไลตตอคุณสมบัติตาง ๆ [19] 

a) End-to-end distance, b) radius of gyration และ c)  persistence length 
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บทที่ 3 

วิธีดําเนินงานวิจัย 

 

งานวิจัยนี้มีวัตถุประสงคศึกษาปจจัยของความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตและโครงสรางของ

สารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีผลตอการแพรของสังกะสีไอออนในสารละลายอิเล็กโตรไลต โดยใชการจำลอง

พลวัตเชิงโมเลกุล (molecular dynamics simulation) ขอมูลโปรแกรมการจำลอง วิธีการดำเนินงานวิจัย

และข้ันตอนการดำเนินงาน จะกลาวในหัวขอ 3.1, 3.2 และ 3.3 ตามลำดับ 

 

3.1. โปรแกรมจำลอง (Simulation Software) 

ระบบการจำลองทั้งหมดในงานวิจัยนี้ใชโปรแกรม GROMACS รุน 5.0.4 ในการศึกษา  โปรแกรม 

GROMACS ถูกติดตั้งและจำลองผานระบบเครื่องคอมพิวเตอรที่มีประสิทธิภาพสูง (HPC) ของศูนยเทคโนโลยี

อิเล็กทรอนิกสและคอมพิวเตอรแหงชาติ (NECTEC) 

3.1.1. GROMACS package, version 5.0.4  

GROningen MAchine for Chemical Simulations (GROMACS) เปนภายในพลศาสตรระดับ

โมเลกุล สวนใหญใชในงานวิจัยเกี่ยวกับการจําลองโมเลกุลชีวเคมีเชนโปรตีน ไขมันและกรดนิวคลีอิกทีม่ี

ปฏิสัมพันธทีซ่ับซอน ดั้งเดิมถูกพัฒนาข้ึนในแผนกเคมีชีวฟสกิสของมหาวิทยาลัยในประเทศเนเธอรแลนดและ

ปจจุบันไดรบัการบำรงุรกัษาโดยผูมสีวนรวมในมหาวิทยาลัยและศูนยวิจัยทั่วโลก GROMACS เปนหนึ่งในชุด

ซอฟตแวรทีเ่ร็วทีสุ่ดและไดรับความนิยมมากทีสุ่ดและสามารถเรียกใชหนวยประมวลผลกลาง (CPU) และ

หนวยประมวลผลกราฟก (GPUs) ซอฟตแวรฟรีโอเพนซอรสที่เผยแพรภายใตใบอนุญาตสาธารณะทั่วไป (GNU 

Lesser Public License) (LGPL) ตั้งแตเวอรชัน 4.6  

3.1.2. High-performance computer connected software (HPC) 

งานวิจัยนี้ตองใชระบบคอมพิวเตอรที่มีประสิทธิภาพในการคำนวณสูงเพื่อจำลองระบบทั้งหมด  

นอกจากนี้จำเปนตองใชสองซอฟตแวรรวมดวย คือ WinSCP และ PuTTY เพื่อใชจัดการขอมูลระหวาง

คอมพิวเตอรสวนตัวหรือแลปท็อปกับระบบคอมพิวเตอรที่มีประสิทธิภาพในการคำนวณสูง WinSCP เปน

ซอฟตแวรฟรีสำหรับ Windows และมีความสามารถในการจัดการไฟลโดยใชโปรแกรมควบคุมเครื่อง
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คอมพิวเตอรระยะไกล PuTTY ใชสนับสนุนซอฟตแวร WinSCP ในการถายโอนไฟลและการรับคำสั่งสงให

ระบบคอมพิวเตอรที่มีประสิทธิภาพในการคำนวณสูงโดยตรง 

3.1.3. Molecular building software 

Material studio 2017 เปนโปรแกรมพื้นฐานสำหรับการเขียนและการสรางโมเลกุลบน Windows 

และผลจากการจำลองโมเลกุลดวยโปรแกรม Material studio 2017 สามารถใชในการศึกษาการจำลอง

พลศาสตรเชิงโมเลกุล เชน ความยาวพันธะและพันธะโคออรดิเนชัน 

3.1.4. Molecular dynamics visualized software 

Visual Molecular dynamics (VMD) เปนโปรแกรมที่ใชเพื่อแสดงภาพเคลื่อนไหวและวิเคราะห

โมเลกุลในการจำลองพลศาสตรเชิงโมเลกุล 

3.1.5. Edit pad lite 7 

Edit pad lite 7 เปนโปรแกรมแกไขขอความที่มีประสิทธิภาพที่สนับสนุนเฉพาะบน Windows 

โปรแกรมนี้ถูกใชเพื่อสรางไฟลทั้งหมดที่จำเปนสำหรับการจำลองพลศาสตรโมเลกุล 

  

3.2. วิธีการดำเนินงานวิจัย 

งานวิจัยนี้มีการออกแบบแบบจำลองพลวัติเชิงโมเลกุลเพื่อใชในการศึกษา  โดยแบงการศึกษาออกเปน 2 

ตอน ตอนที่ 1 ศึกษาผลของความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ตอการแพรของ Zn2+ ใน

สารละลาย อิเล็กโตรไลต และตอนที่ 2 ศึกษาผลของชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลตตอการแพรของ Zn2+                    

ในสารละลายอิเล็กโตรไลต  โดยรายละเอียดขององคประกอบในระบบจำลอง ระบบการจำลอง และ force 

fields จะอธิบายในหัวขอ 3.2.1, 3.2.2 และ 3.2.3 ตามลำดับ 

3.2.1. องคประกอบในระบบการจำลอง 

ทุกระบบการจำลองในงานวิจัยนี้ถูกพัฒนามาจากงานวิจัยกอนหนาที่ศึกษาเกี่ยวกับแบตเตอรี่ Zn2+                     

[4,9]  โดยพบวาสารละลายอิเล็กโตรไลตเปนปจจยัสำคัญที่สงผลตอประสทิธิภาพของแบตเตอรี่ Zn2+ แตกลไก

การแพรของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลตยังไมสามารถอธิบายไดชัดเจน  ดังนั้นงานวิจัยนี้จึงใชจำลอง

พลวัตเชิงโมเลกุล เพื่อศึกษาผลของสารละลายอิเลก็โตรไลตตอสมบตัิเชิงพลวัติของโมเลกุล ไดแก การแพรของ 

Zn2+ โดยภายในระบบจำลองประกอบไปดวยสององคประกอบ คือ ตัวถูกละลายและตัวทำละลาย ซึ่งตัวถูก
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ละลายที่ใชศึกษาในตอนที่ 1 คือ ZnSO4 แตในการศึกษาตอนที่ 2 มีตัวถูกละลาย 3 โครงสราง ไดแก ZnSO4 

Zn(OTf)2 และ ZnCl2 ดังแสดงในรูปที่ 3.1 

 

 

รูปที่ 3.1 องคประกอบของระบบจำลองในงานวิจัย 

 

จากรูปที่ 3.1 กรอบสีแดงแสดงถึงตอนที่ 1 ศึกษาผลของความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลต 

ZnSO4 ตอการแพรของ Zn2+ ในสารละลายอิ เล็ ก โตรไลต และกรอบสี เ ขียวแสดงถึงตอนที่  2                                             

ศึกษาผลของชนิดของสารละลายอิ เล็กโตรไลตตอการแพรของ Zn2+ ในสารละลายอิ เล็ก โตรไลต                         

ตัวอยางของระบบจำลองถูกแสดงในรูปที่  3.2 เปนระบบจำลองของตอนที่ 2 การศึกษาผลของชนิด

สารละลายอิเล็กโตรไลต โดยตัวอยางที่แสดงคือระบบ ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M ในกลองจำลองขนาด 6.0 × 

6.0 × 6.0 ลูกบากศนาโนเมตร เริ่มแรกบรรจุ Zn2+ (สีเทา) 65 โมเลกุลลงในกลองจำลอง ถัดมาบรรจุ Cl-        

(สีเขียว) 130 โมเลกุลลงในกลองจำลอง สุดทายบรรจุโมเลกุล H2O (สีแดง) จนเต็มกลองจำลองเทากับ 6628 

โมเลกุล (density = 953.967 g/l ) 
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รูปที่ 3.2 ตัวอยางระบบการจำลองระบบที่ 7 สีโมเลกลุ: สเีขียวสำหรบัโมเลกลุ Cl-, 

สีเทาสำหรับโมเลกลุ Zn2+ และ สีแดงสำหรับโมเลกลุ H2O 

 

3.2.2. ระบบการจำลอง (Simulated systems) 

ทุกระบบการจำลองใชเวลาในการจำลอง (simulation times) 6 ns สรุปในตารางที่ 3.1 

ตารางที่ 3.1 ระบบการจำลองที่ใชในงานวิจัย 

ระบบที ่ สารละลายอิเล็กโตรไลต Solvent ความเขมขน

สารละลายอิเล็กโตรไลต 

(M) 

1  

 

ZnSO4  

 

 

 

 

H2O 

0.1 

2 0.5 

3 1 

4 2 

5 3 

6 Zn(OTf)2  1 

7 ZnCl2  1 

8 H2O 
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3.3. ขั้นตอนการดำเนินงาน 

ในการจำลองพลวัตเชิงโมเลกุล ตองมี input files ดังนี้  Initial configuration (init.gro), Index file 

(index.ndx), Force fields (topol.top), Input parameter (input.mdp) และ Script file (script.sh) 

3.3.1.Initial configuration (init.gro) เปนขอมูลโครงสรางเรียงลำดับของโมเลกุลที่จำลองอยูใน

ระบบ โดยงานวิจัยน้ีใชโปรแกรม Material Studio 2017 ในการสรางโมเลกุลจำลอง เพื่อใหได

พิกัดของแตละอะตอมในโมเลกุลและสามารถปรับยายตำแหนงของอะตอมใหเหมาะสมดวย

โปรแกรม Edit pad lite 7 สุดทายบันทึกไฟลเปนนามสกุล .gro 

 

 

รูปที่ 3.3 ตัวอยาง Init.gro จากระบบจำลองที่ 6  

 

3.3.2.Index file (index.ndx)  เปนขอมูลระบอุะตอมหรอืโมเลกุลในระบบ โดยขอมูลนี้ไดจากการนำ

ไฟล Init.gro เขาโปรแกรม PuTTY และเขียนคำสั่งเพื่อใหคอมพิวเตอรที่มีประสิทธิภาพในการ

คำนวณสูงแปลงไฟลใหเปนนามสกุล .ndx 

ตัวอยางคำสั่ง  

 gmx make_ndx [-f [<.gro/.g96/...>]] [-n [<.ndx> [...]]] [-o [<.ndx>]] 

              [-natoms <int>] [-[no]twin] 

 

 



24 
 

 

รูปที่ 3.4 ตัวอยาง Index.ndx จากระบบจำลองที่ 6  

 

3.3.3.Force fields (topol.top) เปนขอมูลที่บอกคาพลังงานภายในระบบ Force field เปนขอมูลที่

สำคัญสำหรับการจำลองเพื่อใหไดพารามิเตอรที่ตองการทั้งหมดประกอบไปดวยแรงกระทำที่

เกี่ยวกับพันธะ (Bond interactions) และแรงกระทำที่ ไมเกี่ ยวกับพันธะ (Non-bond 

interactions)  ดังนั้นการเลือก force field ที่ เหมาะสมเปนสิ่งสำคัญที่จะทำใหขอมูลการ

จำลองมีความนาเช่ือถือและมีความแมนยำ  งานวิจัยนี้ใช amber99 force field ที่นำเสนอ

โดยซันดาและคณะ ฯ เปนพารามิเตอรอางอิงสำหรับ Zn(OTf)2 ดังนั้นสำหรับ ZnSO4 และ 

ZnCl2 ใช  amber99 force field [16] และโม เลกุ ลจำลองขอ ง H2O ใชแบบจำลอ ง 

transferable intermolecular potential with three points (TIP3P) [17] 

 

 

รูปที่ 3.5 ตัวอยาง Force field ของซิงคไอออนจากระบบจำลองที ่6  
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รูปที่ 3.6 ตัวอยาง Force field ของโมเลกลุน้ำจากระบบจำลองที่ 6 

 

รูปที่ 3.7 ตัวอยาง Force field ของ Non-bounded function จากระบบจำลองที่ 6  

 

รูปที่ 3.8 ตัวอยาง Force field ของ Bounded function จากระบบจำลองที่ 6  
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3.3.4.Input parameter (input.mdp) เปนพารามิเตอรและสมการที่ใชจำลองการเคลื่อนที่ของ

โมเลกุล โดยการเคลื่อนที่ของโมเลกุลนั้นใชทฤษฎี Leap-frog algorithm เปนฟงกช่ันที่ใช

อินทิเกรตสมการการเคลื่อนที่ ความเร็ว และความเรง โดยมีการรันในรูปแบบ md โดยเริ่มรัน

start time เทากับ 0 ps Time step เทากับ 0.001 ps และ Number of steps เทากับ 

2,000,000 step คิดเปนเวลา 2 ns ทุกระบบใชอุณหภูมิเดียวกันที่ 300 K และเปนอุณหภูมิ

มาตรฐาน โดยใช Nose-Hoover thermostat นอกจากนี้มี cutoff-scheme เปน Verlet มี 

coulomb type เปน PME และ rcoulomb เปน 0.9  

 

 

รูปที่ 3.9 ตัวอยาง Input.mdp จากระบบจำลองที่ 6  

 

รูปที่ 3.10 ตัวอยาง Input.mdp จากระบบจำลองที่ 6  
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รูปที่ 3.11 ตัวอยาง Input.mdp จากระบบจำลองที่ 6  

 

รูปที่ 3.12 ตัวอยาง Input.mdp จากระบบจำลองที่ 6  
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รูปที่ 3.13 ตัวอยาง Input.mdp จากระบบจำลองที่ 6  

 

3.3.5.Script file (script.sh) เปนขอมูลที่เกี่ยวกับชุดคำสั่งที่จะสงไปยังระบบ supercomputer โดย

ขอมูลชุดคำสั่งนี้ไดจากศูนยเทคโนโลยีอิเล็กทรอนิกสและคอมพิวเตอรแหงชาติ (NECTEC)  

 

 

รูปที่ 3.14 ตัวอยาง Script file จากระบบจำลองที่ 6 

 

เมื่อระบบคอมพิวเตอรที่มีประสิทธิภาพในการคำนวณสูงประมวลผล output แบงออกเปน 

2 สวนหลักคือ     1) final.gro และ 2) trajectory.xtc โดย trajectory.xtc เปนขอมูลการเคลื่อนที่

จะถูกนำไปใชคำนวณตอ เชน ระยะทางเฉลี่ยกำลงัสอง (Mean-square displacement: MSD) และ

ขอมูลจาก final.gro บงบอกถึงระบบโครงสรางที่ สามารถนำมาศึกษาดวยโปรแกรม  Visual 

Molecular Dynamics (VMD)  
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ตารางที่ 3.2 ระบบการจำลองการศึกษาผลของความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตขนิด ZnSO4 

ความเขมขนของ

สารละลายอิเล็กโตรไลต 
Zn2+  SO4

2- H2O 

(M) (molecule) (molecule) (molecule) 

0.1 5 5 7040 

0.5 65 65 6829 

1 130 130 6564 

2 260 260 6000 

3 390 390 5460 

 

ตารางที่ 3.3 ระบบการจำลองการศึกษาผลของชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลต 

ชนิดสารละลายอเิลก็โตรไลต Zn2+ Anion H2O 

 (molecule) (molecule) (molecule) 

ZnSO4 130 130 6564 

Zn(OTf)2 130 130 6968 

ZnCl2) 130 260 6628 
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บทที่ 4 

ผลการทดลองและการวิเคราะหผล 

 

ในบทนี้กลาวถึงผลการทดลองและการวิเคราะหผล ไดแก การจัดเรียงตัวของไอออน เชน simulation 

snapshot และ radial distribution function (RDF) และสมบัติที่เกี่ยวของกับการเคลื่อนที่ของ Zn2+ ใน

สารละลายอิเล็กโตรไลต เชน คาระยะทางเฉลี่ยกำลังสองและคาสัมประสิทธ์ิการแพรของไอออน 

 

4.1. ผลของความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตตอการจดัเรียงตัวและสมบัติท่ีเกีย่วของกับการ
เคลื่อนท่ีของ Zn2+  

4.1.1. การจัดเรียงตัวของไอออน 
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4.1.1.1. Simulation snapshot 

 

รูปที่ 4.1 VMD snapshot ของสารละลายอเิลก็โตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน  

a) 0.1 M, b) 0.5 M, c) 1 M, d) 2 M และ e) 3 M 

 

จากรูปที่ 4.1 พบวาในสารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีความเขมขนต่ำ เชน ที่ความเขมขน 0.1, 

0.5 และ 1 M จะมีชองวางระหวางไอออนมากทำใหไอออนเคลื่อนที่ไดอยางอิสระมากกวาใน

สารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีความเขมขนสูง เชน ที่ 2 และ 3 M เนื่องจากจำนวนของโมเลกุลหรือ
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ไอออนทั้งหมดในระบบมีนอยกวา  นอกจากนี้ที่ความเขมขน 2 M และ 3 M พบวามีการรวมตัวกัน

เปนกลุมของไอออน 

4.1.1.2. Radial distribution function (RDF) 

Radial distribution function (RDF) ใชในการวิเคราะหผลของความเขมขนของสารลาย

ละลายตอการจัดเรยีงตัวของไอออนในระบบ โดยคำนวณระยะทางระหวาง Zn2+ ที่สนใจกับ Zn2+ อื่น 

ๆ ในระบบ  RDF ของสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M แสดง

ในรูปที่ 4.2  

 

 
รูปที่ 4.2 กราฟแสดงความสัมพันธระหวาง radial distribution function (RDF) กับ 

ระยะ (r) ของ Zn2+ - Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M 
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รูปที่ 4.3 กราฟแสดงความสัมพันธระหวาง radial distribution function (RDF) กับ 

ระยะ (r) ของ Zn2+ - Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.5, 1, 2 และ 3 M 

 

จากรูปที่  4.2 และ 4.3 พบวาสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.1 M มี

จุดสูงสุดของกราฟเพียง 1 จุดที่ระยะ r = 5 Å และเมื่อความเขมขนเพิ่มข้ึนจะพบจุดสูงสุด 3 จุด ที่

ระยะ r = 3.3 Å , 4.4 Å และ 5.2 Å ตามลำดับ  ดังนั้นจะพบ Zn2+  มีระยะใกลกันที่สุดคือ 3.3 Å 

โดยสังเกตจากจุดสงูสุดแรกของกราฟ  แตสารละลาย ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.1 M พบจุดสูงสุดของ

กราฟเพียง 1 จุด ซึ่งไมเปนไปตามแนวโนมเดียวกับที่ความเขมขนอื่น ๆ อาจเปนเพราะจำนวนของ

โมเลกุลของ Zn2+ ในระบบมจีำนวนนอย ทำใหภายในสารละลายอิเล็กโตรไลตมีพื้นที่มาก Zn2+ จึง

เคลื่อนที่ไดอยางอิสระ  
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4.1.2 สมบัติท่ีเกี่ยวของกับการเคลื่อนท่ี 

4.1.2.1 Mean-square displacement (MSD)  

ระยะทางเฉลี่ยกำลังสองสามารถคำนวณไดจากสมการ  (10) ที่กลาวในหัวขอที่ 

2.3.1  คาระยะทางเฉลี่ยกำลังสองของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความ

เขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M แสดงในรูปที่ 4.4 

 

 

รูปที่ 4.4 กราฟแสดงความสัมพันธระหวางระยะทางเฉลี่ยกำลังสองกบัเวลาของระบบจำลองของสาร

ลายละลายอเิล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M 

 

จากรูปที่ 4.4 สารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ความเขมขน 0.1 M (เสนสีดำ) มี

ความชันสูงสุดและความชันของกราฟมีแนวโนมลดลงเมื่อความเขมขนของ ZnSO4 มีคา

เพิ่มข้ึน กลาวคือจำนวนของโมเลกุลหรือไอออนในระบบ (ความเขมขน) มีผลตอการเคลื่อนที่

ของไอออนในระบบ เนื่องจากเมื่อความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตมากขึ้น สงผลให
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จำนวนโมเลกุลหรือไอออนภายในระบบมีมากข้ึน ไอออนไมสามารถเคลื่อนที่ไดอิสระ สงผล

ใหคา MSD ในระบบมีคาลดลง 

4.1.2.2 สัมประสิทธิ์การแพร (diffusion coefficient: D) 

คาสัมประสิท ธ์ิการแพรของ ไอออนในแบบจำลองสามารถคำนวณไดจาก

ความสัมพันธของระยะทางเฉลี่ยกำลังสองดังสมการ (11) ที่กลาวในหัวขอ 2.3.1  โดยขอมูล

ในตารางที่ 4.1 ไดมากจากการสงชุดคำสั่งการคำนวณหาคาระยะทางเฉลี่ยกำลังสอง (รูปที่ 

4.4) และไดคาสัมประสิทธ์ิการแพรของสารละลายในระบบ สำหรับการวิเคราะหผลของ

ความเขมขนของสารลายละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 

M ตอสัมประสิทธ์ิการแพรของ Zn2+ และ SO4
2- ถูกแสดงในตารางที่ 4.1 และรูปที่ 4.5 

 

ตารางที่ 4.1 สัมประสิทธ์ิการแพรของ Zn2+ และ SO4
2- ที่ความเขมขนในชวง 0.1 - 3 M         

ระบบที ่ สารละลายอิเล็กโตรไลต 
ความเขมขน 

(M) 

D ของ Zn2+ 

(×10-5 cm2/s) 

D ของ SO4
2- 

(×10-5 cm2/s) 

1 ZnSO4 0.1 1.2594 1.1946 

2 ZnSO4 0.5 0.4790 0.4900 

3 ZnSO4 1 0.0895 0.0737 

4 ZnSO4 2 0.0284 0.0242 

5 ZnSO4 3 0.0054 0.0047 
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รูปที่ 4.5 กราฟแสดงความสัมพันธระหวางคาสมัประสิทธิ์การแพรของ Zn2+ (สีดำ) และ                      

SO4
2- (สีแดง) กับความเขมขนของสารลายละลาย ZnSO4 ทีค่วามเขมขน 0.1, 0.5, 1, 2 และ 3 M 

 

จากตารางที่ 4.1 และรูปที่ 4.5 พบวาคาสัมประสิทธ์ิการแพรของ Zn2+ และ SO4
2- 

มีคาลดลงเมื่อความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตมีคาเพิ่มข้ึน ทั้งนี้เปนผลมาจากคา

ระยะทางเฉลี่ยกำลังสองที่นำมาใชคำนวณ กลาวคือการที่สารละลายอิเล็กโตรไลตมีความ

เขมขนสูง ทำใหมีจำนวนโมเลกุลของสารละลายจำนวนมากขัดขวางการเคลื่อนที่ของไอออน

ทั้งสองในสารละลาย แนวโนมของคาสัมประสิทธ์ิการแพรของไอออนทั้งสองจึงมีคาลดลงเมื่อ

ความเขมขนของสารละลายมากข้ึน  อีกทั้งยังพบวาที่ความเขมขนเดียวกันคาสัมประสทิธ์ิการ

แพรของ Zn2+ และ SO4
2- มคีาแตกตางกันเล็กนอย โดยที่คาสัมประสิทธ์ิการแพรของ Zn2+ 

(เสนสีดำ) มีคาสูงกวาคาสัมประสิทธ์ิการแพรของ SO4
2- (เสนสีแดง) เล็กนอย เนื่องมาจาก 

Zn2+ มีขนาดเล็กกวา SO4
2- ทำใหสามารถเคลื่อนที่ในสารละลายไดดีกวา 
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4.1.2.3 คาการนาํไฟฟา (Conductivity)  

จากงานวิจัยของ Ravikumar และคณะ ฯ [18] พบวาคาการนำไฟฟามีแนวโนม

เดียวกับคาสัมประสิทธ์ิการแพรของไอออน คือคาสัมประสิทธ์ิการแพรของไอออนและคาการ

นำไฟฟาลดลงเมื่อความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตมีคาเพิ่มข้ึน ในงานวิจัยนี้มีคา

สัมประสิทธ์ิการแพรของไอออนลดลงเมื่อความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตเพิ่มข้ึน

อาจกลาวไดวาสมบัติทางไฟฟาของแบตเตอรี่  มีแนวโนมลดลงเมื่อความเขมขนของ

สารละลายอิเล็กโตรไลตเพิ่มขึ้นอยางไรก็ตามควรทำการศึกษาเพิ่มเติมเกี่ยวกับการนําไฟฟา

ของสารละลายเพราะคาสัมประสิทธ์ิการแพรของไอออนอยางเดียวไมสามารถอธิบายผลของ

ความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตตอคุณสมบัติทางไฟฟาได การศึกษาเกี่ยวกับการนำ

ไฟฟาไอออนิกจะทำใหทราบถึงคาความเขมขนที่เหมาะสมที่สุดในการออกแบบสารละลายอิ

เล็กโตรไลตในแบตเตอรีง่านวิจัยน้ีจงึไมสามารถสรุปไดวาที่ความเขมขนใดมีคาการนำไฟฟาไอ

ออนิกที่สูงที่สุด 

 

4.2 ผลของชนิดของสารลายละลายอิเล็กโตรไลตตอสมบัติเชิงโครงสรางและสมบัติท่ีเกี่ยวของ

กับการเคลื่อนท่ีของ Zn2+  

4.2.1 การจัดเรียงตัวของไอออน 

4.2.1.1 Simulation snapshot 
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รูปที่ 4.6 VMD snapshot ของสารลายละลายอิเล็กโตรไลต  

 a) ZnSO4 , b) Zn(OTf)2 และ c) ZnCl2 

 

จากรูปที่ 4.6 พบวาในสารละลาย ZnCl2 มีชองวางใหไอออนเคลื่อนที่มากกวาใน

สารละลายอีก 2 ชนิดและมีการกระจายตัวของไอออนดีสุด เนื่องจาก  Cl- มีขนาดเล็กและ

เปนไอออนเดี่ยวจึงมีแรงพันธะที่กระทำกับ Zn2+ นอย สงผลใหไอออนในสารละลายเกิดการ

กระจายตัวไดดี  
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4.2.1.2 Radial distribution function (RDF) 

 

 
รูปที่ 4.7 กราฟแสดงความสัมพันธระหวาง radial distribution function (RDF) กับ 

ระยะ (r) ของ Zn2+ - Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 , Zn(OTf)2 และ ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M 

 

จากรูปที่ 4.7 พบวาสารละลาย ZnSO4 (เสนสีดำ) มีจุดสูงสุดแรกของกราฟที่ระยะ r = 

3.3 Å สารละลาย Zn(OTf)2 (เสนสีแดง) มีจุดสูงสุดแรกของกราฟที่ระยะ r = 5.4 Å และ

สารละลาย ZnCl2 (เสนสีน้ำเงิน) มีจุดสูงสุดแรกของกราฟที่ระยะ r = 4.8 Å  จะพบวา Zn2+ ใน

สารละลาย ZnSO4 มีระยะใกลกวา Zn2+ ในสารละลาย ZnCl2 เนื่องจาก SO4
2-  มีขนาดใหญกวา 

Cl- ทำให Zn2+ มีพื้นที่ในการเคลื่อนที่ต่ำ แตที่กราฟเสนสีแดงหรือสารละลาย Zn(OTf)2 กลับมี

จุดสูงสุดแรกของกราฟที่ระยะ r = 5.4 Å ซึ่งเปนระยะสูงกวาสารละลายอีก 2 ชนิด ทั้ง ๆ ที่มี 

(CF3SO3)- ซึ่งมีขนาดใหญ ทั้งนี้อาจเปนเพราะผลของการจัดเรียงโครงสรางภายในระบบหรือการ

เกิดพันธะระหวางไอออนในระบบที่สงผลตอตอพื้นที่วางและระยะในการเคลื่อนที่ของไอออน  

4.2.2 สมบัตท่ีิเกี่ยวของกับการเคลื่อนท่ี 

4.2.2.1 Mean-square displacement (MSD) 

คาระยะทางเฉลี่ยกำลงัสองของ Zn2+ ในสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 , 

Zn(OTf)2 และ ZnCl2     ที่ความเขมขน 1 M แสดงในรูปที ่4.8 
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รูปที่ 4.8 กราฟแสดงความสัมพันธระหวางระยะทางเฉลี่ยกำลังสองกบัเวลาของสารลายละลาย  

อิเลก็โตรไลตไลต ZnSO4 , Zn(OTf)2 และ ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M 

 

จากรูปที่ 4.8 พบวาสารละลาย ZnCl2 (เสนสีแดง) ความเขมขน 1 M มีความชันของกราฟ

มากที่สุด รองลงมาคือสารละลาย Zn(OTf)2 (เสนสีดำ) และสารละลาย ZnSO4 (เสนสนี้ำเงิน) มีความ

ชันของกราฟลดลงมาตามลำดับ  ดังนั้นสรุปไดวาโครงสรางของสารละลายอิเล็กโตรไลตมีผลตอ

ชองวางในสารละลายและระยะในการเคลื่อนที่ของไอออนในระบบ โดยโครงสรางของสารละลาย  

ZnCl2 มีขนาดเล็กที่สุด ใหญข้ึนมาคือสารละลาย ZnSO4 และโครงสรางใหญที่สุดสารละลาย 

Zn(OTf)2 ดังนั้นสารละลาย ZnCl2 จะมีระยะในการเคลื่อนที่มากที่สุด แตโครงสรางของสารละลาย

ชนิด ZnSO4 ที่มีขนาดเล็กกวาสารละลาย (Zn(OTf)2) แตมีความชันของกราฟนอยกวา ซึ่งไมตรงตาม

ทฤษฎีที่กลาวมาขางตน ทั้งนี้อาจเปนผลของการจัดเรียงโครงสรางภายในระบบหรือการเกิดพันธะ

ระหวางไอออนในระบบที่สงผลตอตอชองวางและระยะในการเคลื่อนที่ของไอออน  
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4.2.2.2 สัมประสิทธิ์การแพร (diffusion coefficient: D) 

สำหรับการวิเคราะหผลของชนิดของสารลายละลายอิ เล็กโตรไลต ZnSO4 , 

Zn(OTf)2 และ ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M ตอสัมประสิทธ์ิการแพรของ Zn2+และ Anion 

ถูกแสดงในตารางที่ 4.2 

 

ตารางที่ 4.2 สัมประสทิธ์ิการแพรของ Zn2+และ anion ของสารละลายอเิลก็โตรไลต ZnSO4, Zn(OTf)2 และ 

ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M 

สารละลายอิเล็กโตรไลต 
D ของ Zn2+ 

(×10-5 cm2/s) 

D ของ anion 

(×10-5 cm2/s) 

ZnSO4 0.0895 0.0737 

Zn(OTf)2 0.5024 0.771 

ZnCl2 1.2584 1.9203 

 

จากตารางที่  4.2 พบวาคาสัมประสิทธ์ิการแพรของ Zn2+ และ ไอออนลบของ

สารละลาย ZnSO4 มีคานอยที่สุด ถัดมาคือสารละลาย Zn(OTf)2 และสารละลาย ZnCl2 มี

คามากขึ้นมาตามลำดับ ดังนั้นผลที่ไดไมมีแนวโนมเดียวกับทฤษฎีกลาววาโมเลกุลขนาดใหญ

จะมีคาสัมประสิทธ์ิการแพรที่ต่ำเนื่องจากโมเลกุลขนาดใหญขัดขวางการเคลื่อนที่ของ Zn2+ 

อยางไรก็ตามผลการทดลองสอดคลองกับงานวิจัยกอนหนาของ Zeng และคณะ ฯ [15] โดย

พบวาสารละลายอิเล็กโตรไลต Zn(OTf)2 มีคากระแสไฟฟาที่เปนผลมาจากคาสัมประสิทธ์ิ

การแพรมากกวาคาของสารละลาย ZnSO4 เนื่องจาก anion ของสารละลาย Zn(OTf)2 มี 

(CF3SO3)- ที่ขนาดใหญที่สุด สงผลใหจำนวนของโมเลกุลน้ำรอบไอออนบวกลดลงไอออนบวก

จึงเคลื่อนที่ไดสะดวกขึ้น  
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บทที่ 5 
สรุปผลการวิจัย 

 

งานวิจัยนี้มีวัตถุประสงคเพื่อศึกษาผลของความเขมขนและชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลตที่มีตอ

การแพรของสั งกะสี ไอออน  (Zn2+) โดยใชแบบจำลองพลวัตเชิง โมเลกุล  (molecular dynamics 

simulations)  ผลจากการจำลองพลวัตเชิงโมเลกุลแบงออกเปน 2 สวน ไดแก สมบัติเชิงโครงสราง เชน 

simulation snapshot และ radial distribution function และสมบัติที่ เกี่ยวของกับการเคลื่อนที่  เชน 

คาเฉลี่ยระยะทางกำลังสอง และสัมประสิทธ์ิการแพร 

ความเขมขนของสารละลายอิเล็กโตรไลตมีผลตอโครงสรางและสมบัติที่เกี่ยวของกับการเคลื่อนที่ของ 

Zn2+  โดยที่เมื่อความเขมขนของระบบมากข้ึน จำนวนไอออนและโมเลกุลในระบบจะมีคามากข้ึน สงผลให

ชองวางที่ Zn2+ สามารถเคลื่อนที่ไดมีจำนวนนอยลงและโมเลกุลเกิดการรวมกลุมกันมากข้ึน ทำใหระยะทางใน

การเคลื่อนที่ของ Zn2+ มีคาลดลง  ดังนั้นจึงสรุปไดวาเมื่อความเขมขนของระบบสูงข้ึน คาสัมประสิทธ์ิการแพร

และการนำไฟฟาจะมีคาลดลง ซึ่งสอดคลองตามสมมติฐานที่ตั้งไว 

ถัดมาเปนผลของชนิดของสารละลายอิเล็กโตรไลตตอโครงสรางและสมบัติที่เกี่ยวของกับการเคลื่อนที่

ของ Zn2+  พบวาสารละลายอิเล็กโตรไลต ZnSO4 มีคาสัมประสิทธ์ิการแพรนอยที่สุด ถัดมาคือสารละลาย 

อิเล็กโตรไลต Zn(OTf)2 และ ZnCl2 ซึ่งมีคามากข้ึนตามลำดับ ผลการทดลองที่ไดไมเปนไปตามทฤษฎี 

กลาวคือเมื่อไอออนลบของตัวถูกละลายมีขนาดใหญจะมีคาสัมประสิทธ์ิการแพรต่ำ เนื่องจากไอออนลบของตัว

ถูกละลายจะไปขัดขวางการเคลือ่นที่ของ Zn2+  แตผลการทดลองเปนไปตามสมมติฐานที่กลาวไววาสารละลาย 

Zn(OTf)2 มีคากระแสไฟฟาที่ เปนผลมาจากคาสัมประสิทธ์ิการแพรมากกวาคาของสารละลาย  ZnSO4 

เนื่องจากไอออนลบของสารละลายอิเล็กโตรไลต Zn(OTf)2 คือ (CF3SO3)- ซึ่งมขีนาดใหญที่สุด สงผลใหจำนวน

ของโมเลกุลน้ำรอบ Zn2+ ลดลง ทำให Zn2+ เคลื่อนที่ไดสะดวกข้ึน ดังนั้นจึงสรุปไดวาชนิดของสารละลาย 

อิเล็กโตรไลตมีผลตอการแพรของ Zn2+  

หากแบบจำลองที่สรางขึ้นถูกตอยอดและพัฒนาอาจจะสามารถนำไปใชเปนพื้นฐานในการออกแบบร

ระบบแบตเตอรี่สังกะสีไอออนหรือแบตเตอรี่ที่เกี่ยวของตอได 
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ภาคผนวก 

1. การหาจุดสมดุลของทุกระบบที่ศึกษาในงานวิจัย 

1.1. การหาจุดสมดุลของทุกระบบของผลของความเขมขนของสารลายละลายที่มผีลตอสมบัติของ       

Zn2+ ในระบบ 

 

 

ภาพที่ ก1 กราฟระหวาง Radial distribution function (RDF) เทียบกบัระยะ (r) ของระบบจำลองของสาร

ลายละลาย ZnSO4 ความเขมขน 0.1 M  

 

 

ภาพที่ ก2  กราฟระหวาง Radial distribution function (RDF) เทียบกบัระยะ (r) ของระบบจำลองของสาร

ลายละลาย ZnSO4 ที่ความเขมขน 0.5 M  
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ภาพที่ ก3 กราฟระหวาง Radial distribution function (RDF) เทียบกบัระยะ (r) ของระบบจำลองของสาร

ลายละลาย ZnSO4 ความเขมขน 1 M  

 

ภาพที่ ก4 กราฟระหวาง Radial distribution function (RDF) เทียบกบัระยะ (r) ของระบบจำลองของสาร

ลายละลาย ZnSO4 ความเขมขน 2 M  
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ภาพที่ ก5 กราฟระหวาง Radial distribution function (RDF) เทียบกบัระยะ (r) ของระบบจำลองของสาร

ลายละลาย ZnSO4 ความเขมขน 3 M  

1.2. การหาจุดสมดุลของทุกระบบของผลของชนิดของสารลายละลายที่มผีลตอสมบัติของ Zn2+ ในระบบ 

 

ภาพที่ ข1 กราฟระหวาง Radial distribution function (RDF) เทียบกบัระยะ (r) ของระบบจำลองของสาร

ลายละลาย ZnSO4 ที่ความเขมขน 1 M  
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ภาพที่ ข2 กราฟระหวาง Radial distribution function (RDF) เทียบกบัระยะ (r) ของระบบจำลองของสาร

ลายละลาย Zn(OTf)2 ที่ความเขมขน 1 M  

 

ภาพที่ ข3 กราฟระหวาง Radial distribution function (RDF) เทียบกบัระยะ (r) ของระบบจำลองของสาร

ลายละลาย ZnCl2 ที่ความเขมขน 1 M  
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2. ตัวอยางคำสั่งที่ใชหาคาระยะทางเฉลี่ยกำลงัสองและคาสัมประสทิธ์ิการแพร 

แสดงตัวอยางของระบบที่ 3 โดยใชคำสั่งคำนวณหาคาระยะทางเฉลี่ยกำลงัสองและคาสัมประสิทธ์ิการแพร

ของสารละลายในระบบ 

- gmx_mpi msd -f init.xtc -s initout.tpr -n index.ndx -o outputZn.xvg 

 

รูปที่ ค ตัวอยางคำนวณคาระยะทางเฉลี่ยกำลังสองและคาสมัประสิทธ์ิการแพร 
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3. ตัวอยางคำสั่งที่ใชหาคา radial distribution function (RDF) 

แสดงตัวอยางของระบบที่ 3 โดยคำนวณหาคา radial distribution function (RDF) ของสารละลายใน

ระบบ 

- gmx_mpi rdf -f init.xtc -s initout.tpr -n index.ndx -o rdfzn.xvg  -rdf mol_com 

 

รูปที่ ง ตัวอยางคำนวณคา radial distribution function (RDF) 
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