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isen ja adsorption mallinnus biodljyissa

Computational modelling of adsorption and aggregation in bio oils at multiple length
scales

Biodljyissa pinta-aktiiviset molekyylit, mukaan lukien erilaiset lipidit, itsejarjestaytyvat
sponttaanisesti monimuotoisiksi rakenteiksi. Nama rakenteet, seka pinta-aktiivisten
molekyylien vuorovaikutus neste — kiinted aine raja-pinnassa vaikuttavat biodljyjen
virtaus- ja viskositeettiominaisuuksiin ja kemialliseen reaktiivisuuteen, jotka ovat
tarkeita oljyjen jatkojalostuksen kannalta.

Vaitdskirjassa mallinnetaan monimuotoisin menetelmin ja eri mittaskaaloilla lipidien
ja muiden biodljyille tyypillisten epapuhtauksien itsejarjestaytymista ja adsorptiota
mineraali- ja mallisavipinnoille. Tydssa hyddynnetaan monimuotoisesti atomiskaalan
molekyylidynamiikka- ja mesoskaalan dissipatiivinen
partikkelidynamiikkasimulaatioita, seka termodynaamisen tasapainotilan mallinnusta.
TyOssa esitetdan atomitason vuorovaikutusten, kuten vety-sidosten, sdhkdstaattisten
vuorovaikutuksen, ja molekyylin atomitason rakenteen vaikutusta adsorptioon ja
itsejarjestaytymiseen. Suuren mittaskaalan adsorptiosimulaatiot luovat
kosketuspinnan kokeellisen tutkimusdatan lisatulkintaan ja mahdollistavat pinnan
peiton rakenteen muokkaamisen esimerkiksi molekyylin paaryhman rakenteen,
pinnan hydrofiilisyyden ja 6ljyn vesipitoisuuden funktiona.

Vaitoskirjassa esitetyt tulokset tarkentavat kuvaa biodljyissd ja yleisemmin
apolaarisissa liuottimissa tapahtuvasta itsejarjestaytymisesta, seka
vuorovaikutuksesta kiintedn pinnan kanssa. Kemian prosessitekniikan kannalta
oleellista on tutkittujen biodljysysteemeiden ja rakenteiden herkkyys &ljyn
mahdollisille lisaineille, kuten vedelle, adsorptiomekanismien ja pinnan rakanteiden
monimuotoisuus, seka 6ljyn komponenttien erilaiset kilpailuasetelmat.

Pehmean aineen mallinnus

Diplomi-insind6ri Maisa llona Vuorte
maisa.vuorte@gmail.com

12.12.2023 klo 12

https://aalto.zoom.us/j/65849665956

Aalto-yliopiston kauppatieteiden korkeakoulu, Jenny ja Antti Wihurin Rahasto
luentosali, Ekonominaukio 1, Espoo

Professori Mark Wilson, Durham University, Iso-Britannia

Professori Kari Laasonen, Aalto-yliopiston kemian tekniikan korkeakoulu

https://aaltodoc.aalto.fi’/handle/123456789/51

kaanteismiselli, itsejarjestaytyminen, adsorptio, surfaktantti, mirkoemulsio, biodljy,
molekyylimallinnus

Vaitoskirja on julkisesti nahtavilla osoitteessa https://aaltodoc.aalto.fi/doc_public/eonly/riiputus/?lang=fi


https://www.aalto.fi/fi/kemian-tekniikan-korkeakoulu
https://www.aalto.fi/fi/kemian-tekniikan-korkeakoulu
https://into.aalto.fi/display/endoctoralchem
https://aalto.zoom.us/j/65849665956
https://aaltodoc.aalto.fi/handle/123456789/51

