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Введение

Обратные микроэмульсии представляют
собой термодинамически стабильные жидкости,
структура которых может быть представлена как
совокупность диспергированных в неполярном
растворителе (масле) обратных мицелл — на-
норазмерных капель воды, покрытых моносло-
ем поверхностно-активного вещества. Качественно
объяснить формирование ОМ можно следующим
образом. Молекула ПАВ имеет полярную и непо-
лярную части, поэтому ей энергетически выгодно
располагаться на границе вода/масло. Количество
воды в системе определяет общий объём дисперс-
ной фазы, а количество ПАВ — общую площадь
межфазной поверхности. Зависимость свободной
энергии системы (𝜎) от радиуса кривизны меж-
фазной поверхности (𝑟) определяет форму и раз-
мер конечных объектов. Наша работа направлена
на изучение такой зависимости 𝜎(𝑟), при которой
формируются обратные мицеллы.

Описание подхода

Используется формула Лапласа для разности
давлений внутри и снаружи ОМ:
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Зависимость Δ𝑃 (𝑟) рассчитывается в результате
обработки данных МД моделирования ОМ разного
радиуса. Сейчас проведены расчёты для ОМ одно-
го радиуса и для неё вычислена величина Δ𝑃 .

Параметры моделирования

Использовали пакет NAMD1 и вычислительные
мощности суперкомпьютера МГУ «Ломоносов»2 с
задействованием графических процессоров.

Использовали полноатомные модели для всех
молекул — воды, ПАВ и гексана в роли масла. В
качестве ПАВ взяли Аэрозоль ОТ.

Результаты моделирования
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Вычисление Δ𝑃 (𝑟) из результатов МД модели-
рования проводили для ОМ, содержащей 1142 мо-
лекулы воды и 78 молекул Аэрозоля ОТ.
Согласно3, такая мицелла имеет приблизительно
сферическую форму, а оболочка не содержит от-
крытых контактов между водой и маслом.

Расчёт давления осуществляли следующим об-
разом. Измеряли средний удельный объём моле-
кулы воды в заданном малом элементе простран-
ства вокруг интересующей точки. Для этого усред-
няли количество принадлежащих воде атомов, по-
павших в заданный элемент объёма. Зная удельные
объёмы воды в заданной точке мицеллы и в объёме
обычной воды, и зная её сжимаемость, рассчитыва-
ли давление.

Среднее значение удельного объёма чистой воды
равно 28.812± 0.005 Å3, воды в центре водного яд-
ра указанной обратной мицеллы — 28.61± 0.06 Å3.
Из этих данных следует, что избыточное давление
в центре этой ОМ составляет 110± 34 атм.

Выводы

1. Проведён расчёт Δ𝑃 (𝑟) для ОМ одного радиуса.
2. Для достижения большей точности требуется на-
копление более длинных МД траекторий.
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