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Поверхностно-активное вещество
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Молекулы ПАВ в растворе
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Сферическая обратная мицелла
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Примеры параметра упаковки

P ≈ 0.3

P ≈ 0.5
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Водная обратная мицелла
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Решение неравенства
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Когда достигается равенство?
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Компьютерное моделирование

1. Метод классической молекулярной динамики
2. Полноатомное описание молекул ПАВ и воды
3. Учёт химического взаимодействия
4. Молекула ПАВ:

5. Lp = 2 нм, Sp = 0.45 нм2, Vp = 0.49 нм3, Vw = 0.03 нм3
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Стартовая геометрия

1. Безводная обратная мицелла: N = 300, R = 3.2 нм
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Стартовая геометрия

2. Обратная мицелла с водой: N = 350, Nw = 597, R = 3.5 нм
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Результат молекулярной динамики

1. Безводная обратная мицелла: сильная деформация
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Результат молекулярной динамики

2. Обратная мицелла с водой: гидратация полярных групп
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Учёт гидратации
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≈ 100 молекул воды гидратирует N = 350 молекул ПАВ
k ≈ 0.3, R = 3.7 нм, N = 380, Nw = 830
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Дальнейшая работа

Обратная мицелла из смеси 2 ПАВ:
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Спасибо за внимание!
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