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Avainsanat

Molecular Simulations of Reverse Micelles

Pinta-aktiiviset aineet, kuten saippuat, muodostavat vedessa |dyhia kooltaan
nanomittakaavaisia yhteenliittymid, joita kutsutaan miselleiksi. Misellien
muodostuksen kanssa analoginen ilmié esiintyy orgaanisissé liuottimissa, ja ndin
syntyneita rakenteita kutsutaan kaanteismiselleiksi. Kaanteismiselleja hyddynnetéén
muun muassa bioteknologiassa ja oljynjalostuksessa liuottamaan normaalisti
liukenemattomia aineita. Manipuloimalla k&danteismisellien rakennetta voidaan my6s
liuoksen ominaisuuksiin kuten paksuuteen vaikuttaa. Eri tekijdiden vaikutukset
kaanteismisellien kayttaytymiseen seka niiden syntymekanismi tunnetaan kuitenkin
viela verrattain huonosti yksityiskohtien tasolla.

Tésséa vaitoskirjassa tutkittin simulointien keinoin miten pinta-aktiivisten aineiden
rakenne, liuottimen laatu ja liuottimen kosteus vaikuttavat biopohjaisten
kaanteismisellien kayttaytymiseen ja rakenteeseen. Samalla arvioitiin, kuinka hyvin
olemassa olevat mallit soveltuvat pinta-aktiivisten aineiden kayttaytymisen
ennustamiseen hiilivety-ympéristdssa. Simuloinnit nayttavat, ettd kosteuden
lisddminen edesauttaa kaanteismisellien muodostumista sek& kasvattaa niiden
keskimaaraistda kokoa. Liuottimen vaihtaminen vesihakuisempaan vastaavasti
pienentdd kaanteismisellien kokoa. Lisdksi havaittiin ettd vesihakuisen pdan kokoa
kasvattamalla saadaan suurempia kaénteismiselleja, ja hiilivety héntia lisdamalla
pienempid. Simulointien tulosten havaittiin riippuvan kaytetystd mallista erityisesti
liuottimen ja pinta-aktiivisten aineiden hiilivetyhéntien ja vesihakuisten ryhmien
vuorovaikutusten osalta, mutta tuottavan silti hy6dyllisté tietoa.

Vaitoskirjan tulokset auttavat ymmartdmaén ja kontrolloimaan pinta-aktiivisten
aineiden kayttaytymista hiilivety-ymparistossa. Liséksi tyén yhteydessa kehitetty
yksinkertaistettu liuotinmalli tekee simulointien suorittamisesta nopeampaa.
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Molecular Simulations of Reverse Micelles

Surface active compounds such as soaps form loosely bound nanoscopic aggregates
in water called micelles. An analogous process occurs in organic solvents forming so
called reverse micelles. Reverse micelles are utilized in biotechnology and oil refining
to solubilize otherwise insoluble substances. The solution properties such as viscosity
can be influenced by manipulating the structure of reverse micelles. The factors
affecting reverse micelle behaviour and the detailed mechanism of their formation is,
however, relatively poorly understood.

In this thesis the effect of the chemical structure of the surface active compound, the
solvent quality and moisture content on the structure and behaviour of biobased
reverse micelles was studied. Concurrently, the suitability of present day models in
describing reverse micelles in hydrocarbon media was assessed. The simulations
show that moisture promotes the formation of reverse micelles and increases their
size. Changing the solvent to a more hydrophilic one, on the other hand, decreases
the size of the aggregates. Moreover, it was observed that increasing the size of the
hydrophilic head of the surface active compound yields larger reverse micelles, while
adding a second tail decreases the size. The results of the simulations were observed
to be model dependent, but nevertheless to yield useful information.

The results presented in this thesis help understand and control the behaviour of
surface active compounds in hydrocarbon media. In addition, the new simplified
solvent model developed enables simulations to be run faster.
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