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Surfaktanty, czyli zwigzki powierzchniowo czynne (ZPC), sa nieodlacznym elementem zycia
codziennego kazdego cztowieka, $§wiadczy o tym chocby wielko$¢ globalnej produkcji, jak
I mnogos¢ zastosowan. ZPC skrywaja w sobie wiele niezwyktych wlasciwosci, takich jak zdolnosc¢
do obnizania napigcia powierzchniowego oraz tworzenia micel. Oprocz najbardziej znanych micel
kulistych, moga powstawa¢ réwniez agregaty o réznorodnym ksztatcie, w tym dlugie micele
nazwane robaczkowymi.. Te tak zwane ,,zywe polimery” nadaja wielu ptynom charakterystyczna,
zelowa konsystencje¢. To wiasnie one odpowiadajg za tatwo$¢ rozprowadzania i przyjemng teksture
szamponow 1 zeli pod prysznic. Nazwa ,,zywe polimery” oznacza, ze ptyny, w ktérych powstaly
micele robaczkowe maja podobne wiasciwosci reologiczne do roztworéw polimerow. Jakkolwiek
wystepuje jedna zasadnicza rdznica. Miedzy merami polimeru wystepuja wigzania kowalencyjne,
natomiast migdzy czasteczkami surfaktantéw, z ktorych zbudowana jest micela odziatywania natury
fizycznej, ktore ulegaja ciggtemu rozpadowi i odbudowie.

Jednym z kluczowych parametrow opisujgcych micele robaczkowe jest energia rozpadu, czyli
energia potrzebna do przerwania miceli na dwie czgsci. Tradycyjne metody jej wyznaczania, takie
jak kriomikroskopia (Cryo-EM) czy rozpraszanie neutronéw (SANS), sg czasochtonne, kosztowne i
wymagaja specjalistycznej infrastruktury. Nawet bardziej dostgpne pomiary reologiczne wymagaja
precyzyjnej optymalizacji stezen 1 skladu mieszaniny, aby umozliwi¢ utworzenie micel
robaczkowych, co rowniez wigze si¢ z dtugtrwatymi pomiarami. W tym kontekscie obiecujagcym
kierunkiem badan podstawowych staja si¢ modelowanie molekularne 1 teoria termodynamiczna
(MTT), ktore pozwalaja zglebi¢ mechanizmy samoorganizacji.

Glgbsze zrozumienie procesoOw samoorganizacji jest kluczowe dla opracowania modeli
predykcyjnych opisujacych tworzenie i transformacj¢ miceli. Celem niniejszego projektu jest
iloéciowy opis procesOw asocjacji micelarnej z wykorzystaniem MTT oraz weryfikacja jej
przewidywan za pomocg pomiardw reologicznych. W efekcie powstang predykcyjne ramy
teoretyczne mozliwe do zastosowania w ztozonych wielosktadnikowych uktadach surfaktantow.
Badaniami objete zostang zarowno klasyczne uktady (np. SDS/NaBr, TTAB/NaBr), jak i nowe
mieszaniny surfaktantéw niejonowych i anionowych z dodatkiem soli.

Energia rozpadu zostanie wyznaczona zaré6wno na podstawie oscylacyjnych pomiaréw
reologicznych, jak i danych dotyczacych napigcia miedzyfazowego, z wykorzystaniem MTT.
Dodatkowo zostang przeprowadzone symulacje komputerowe w celu sprawdzenia zdolnosci
predykcyjnych MTT w zastosowaniu do nowych ukladow. Model ten, opierajac si¢ na
podstawowych parametrach, takich jak napigcie miedzyfazowe i stezenia sktadnikow, umozliwi
oszacowanie energii rozpadu miceli oraz liczby agregacji. Nastepnie uzyskane wyniki zostang
zintegrowane z reologicznym modelem Catesa, co pozwoli na przewidywanie wlasciwosci
lepkosprezystych tych plynow. Dzieki tym parametrom model umozliwi oceng, na ile
przewidywania teoretyczne odzwierciedlaja obserwowane eksperymentalnie zachowanie miceli
oraz ich wlasciwosci reologiczne. Projekt wprowadza dwie innowacje:

1) Zastosowanie MTT do mieszanin surfaktantéow niejonowych i anionowych. Dotychczas
MTT stosowano gtéwnie do uktadéw jonowych z dodatkiem soli lub mieszanin surfaktantow
niejonowych. Projekt ten jako pierwszy zaadaptuje i zastosuje MTT do mieszanin surfaktantow
niejonowych 1 anionowych, umozliwiajac analize teoretyczng formulacji, ktore nie byty dotad
opisywane w literaturze. Wsparcie w postaci pomiarOw napigcia migdzyfazowego pozwoli na
lepsze zrozumienie zachowania micel w bardziej ztozonych uktadach.

2) Analiza porownawcza danych reologicznych i predykcji MTT. W ramach projektu po raz
pierwszy zostanie przeprowadzone bezposrednie porownanie wynikow MTT z danymi
reologicznymi, co pozwoli oceni¢ doktadno$s¢ modelu oraz opracowaé predykcyjne, oparte na
symulacjach podejscie do charakterystyki micel robaczkowych.

Razem, te innowacje tworza zintegrowane podejscie do opisu miceli robakowych, taczac dane

reologiczne z napi¢gciem miedzyfazowym za pomoca modelowania termodynamicznego. Takie

podejscie przyczyni si¢ do rozwoju podstawowej wiedzy o surfaktantach i moze umozliwic¢
prognozowanie wilasciwosci ptynéw na podstawie prostych parametrow ukladu, stanowigc cenne
narzedzie dla przysztych badan nad uktadami koloidalnymi opartymi na samoorganizacji.



