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阴离子表面活性剂在油水界面聚集的分子动力学模拟 

李振泉; 郭新利; 王红艳; 李青华; 苑世领; 徐桂英; 刘成卜 

中国石化胜利油田分公司地质科学研究院, 山东 东营 257015; 山东大学胶体与界面化学教育部重点实验室, 济南 

250100

摘要： 

用分子动力学方法模拟了油、水和阴离子表面活性剂组成的混合溶液从初始“均相”到“油水两相”分离的动力学

过程, 研究了十二烷基苯磺酸钠(SDBS)在界面分离过程中的作用. 模拟发现, 油水两相能够在短时间内分离达到平

衡, 形成一个明显的油水界面; 在SDBS存在情况下, 油水界面的分离时间随着SDBS浓度的增加逐渐增加, 达到平

衡时SDBS会在界面处形成一个明显的界面膜, 并对油水界面处的水分子有限制作用. 模拟表明, 分子动力学方法可

以作为实验的一种补充, 为实验提供必要的微观分子结构信息. 
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