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ABSTRACT 

 

 The optimized Nafion side chain and hydronium ion structures with –CF2SO3
- 

and H3O+ positions of trifluoromethane sulfonic monohydrate crystal data were used 

as the initial model of Nafion fuel cell membrane. Molecular dynamic simulations of 

Nafion crystal cluster model and dry and wet systems of Nafion model were carried 

out to understand the effect of water molecules in a proton diffusion process by using 

AMBER 9 program package. From simulation, the diffusion of hydronium ions 

between two sulfonate side chains in the wet system was faster than in the dry system.  

To study the modification of Nafion using composite material, molecular dynamic 

simulations of 5% by weight of Krytox-Silica-Nafion polymer composite and  



 vi

pure Nafion models, simulated at temperature of 298, 333, 353, and 373 K with  

the associated content of water,  1,766, 883, 527, and 354 molecules, respectively, 

were used and compared with the experimental data. As a result, 5% Krytox-Silica 

composite polymer can improve its efficiency at high operating temperatures due to 

the fact that silica acts as a water absorbent and can retain the water which has  

an important role in the proton transfer process at high temperature. The results are in 

a good agreement with experiments and could be used to describe the possibility of 

the application of Krytox-Silica in Nafion composite at the high temperature.   
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บทคัดยอ 

 โครงสรางของกิ่งโซแนฟฟออน และไฮโดรเนียม ไอออน  ท่ีมีพลังงานตํ่าสุดแลว  
ตามตําแหนง –CF2SO3

- และ H3O
+ ท่ีสอดคลองกับขอมูลผลึกของกรดไตรฟลูออโรมีเทน ซัลโฟนิก       

มอนอไฮเดรต ใชเปนแบบจําลองเร่ิมตนแนฟออนเมมเบรนสําหรับเซลลเช้ือเพลิง  การจําลองพลวัติ
เชิงโมเลกุลของแบบจําลองแนฟออนระบบแหงและเปยกใชศึกษาผลของโมเลกุลน้ําตอการสงผาน
โปรตอนโดยใชโปรแกรมแอมเบอร 9        จากการจําลองพบวาระบบเปยกสามารถเหนี่ยวนํา
ไฮโดรเนียมไอออนระหวางกิ่งซัลโฟเนตสองขางไดเร็วกวาระบบแหง   เพื่อการศึกษาการปรับปรุง
คุณภาพของแนฟออน  โดยใชวัสดุผสม ไดจําลองพลวัติเชิงโมเลกุลของ       5%    โดยนํ้าหนักของ
ไครทอกซ-ซิลิกาในแนฟออน และแนฟฟออนลวน ท่ีอุณหภูมิ 298 333 353 และ 373 K   
ดวยปริมาณน้ํา 1766, 883, 527, และ 354  โมเลกุล ตามลําดับ ผลการทดลองพบวา 5%     
โดยน้ําหนักของไครทอกซ-ซิลิกาในแนฟออนมีประสิทธิภาพสูงข้ึนท่ีอุณหภูมิสูงเนื่องจากซิลิกา
เปนตัวดูดน้ํา และสามารถกักน้ํา ซ่ึงมีสวนสําคัญในขบวนการสงผานโปรตอนไวไดท่ีอุณหภูมิสูง 
ผลการจําลองสอดคลองกับการทดลอง และสามารถใชอธิบายการประยุกตพอลิเมอรผสมของ 
ไครทอกซ-ซิลิกาในแนฟออนท่ีอุณหภูมิสูงได  
 


