Computersimulation von Tensiden (Teil 1)

Dr. Thomas Engels, Henkel KGaA

Herr Professor Geiger und ich haben
uns die Vortrage tiber unser Projekt so
eingeteilt, daf$ ich etwas tiber das
,2Warum” und , Wo” erzahle. Warum
machen wir Computersimulation?
Wo sind die Anwendungsfelder, die
Projekte, die sich bei uns in der Firma
ergeben? Herr Professor Geiger wird
dann zum , Was” und , Wie” Stellung
nehmen. Was ist im Einzelnen
gemacht worden? Wie wurde es ge-
macht, welche Methoden wurden

eingesetzt ?

Die Frage nach dem ,Warum”
mochte ich mit folgendem Zitat von
Emil Fischer beantworten:

Im vorausgegangenen Winter
1890/91 hatte ich mich mit der Auf-
gabe beschiftigt, die Konfiguration

der Zucker aufzukliren, ohne ganz

zum Ziel zu gelangen. Da kam mir in
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Jahrgang 1960. Bordighera der Gedanke, die Ent-
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Universitdat Koln. Pentosen durch ilre Beziehung zu
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An diesem Zitat werden zwei sehr
wichtige Dinge deutlich: die Zeit-
ersparnis, die er mit einem guten
Modell hitte gewinnen kénnen und
die Visualisierung von komplexen

Strukturen mit Hilfe von Modellen.

Die Computersimulation ist mittler-
weile keine isolierte Simulations-
technik mehr, sondern dank der
enorm gestiegenen Rechnerleistungen
in den letzten Jahrzehnten zu einer
dritten tragenden Sidule neben Theorie
und Experiment geworden. Die Com-
puter sind so leistungsstark, dal man
selbst sehr komplexe Systeme berech-
nen kann. Wir haben uns deshalb
gefragt: Wo kénnen wir diese neue
Technik einsetzen? In unserem Projekt
,Computersimulationen von Tensid-
eigenschaften und Grenzflichen”
(Abbildung 1) wollen wir eine Viel-
zahl einzelner Fragestellungen be-
trachten. Wir stehen dabei ganz am
Anfang und bearbeiten natiirlich nicht
alle Projekte gleichzeitig mit einer
hohen Prioritdt. Wir konzentrieren
uns zundchst auf das Dringende und
das Machbare und stellen heute einen
Teil vor, der eine spezielle Anwen-
dung herausgreift.

Das ganze Projekt befafit sich mit
Grenzflachenphianomenen und Ten-
siden. Wir kénnen das Projekt will-
kiirlich unterteilen in drei Aste: binare
Systeme, also Tensid /Wasser, ternére
komplexere Systeme, also Ol/Tensid /
Wasser (Emulsionen) und Grenzflache
fest/fltissig. Man sollte dabei nicht
vergessen, dafs hinter diesen drei
Asten konkrete Produkte stehen, die
durch Computersimulationen verbes-
sert oder vielleicht sogar erst moglich

gemacht werden.
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Tenside sind Systeme mit einem sehr
komplexen Phasenverhalten. In klei-
ner Konzentration liegt ein Einzel-
tensid in Wasser monomer geldst vor.
Wenn man die Konzentration schritt-
weise erhéht, dann organisiert sich
das System auf recht komplexe Art
und Weise (Abbildung 2). Es bilden
sich zunéchst die Priméaraggregate:
Kugelmizellen, Scheibchenmizellen
oder Stabchenmizellen. Natiirlich
sind mit der Bildung von Priméar-
aggregaten auch Eigenschaftsande-
rungen verbunden. Wenn man die
Konzentration weiter erhoht, erreicht

man hohere Aggregationsstufen. Es

bilden sich Sekur strukturen aus

wie zum Beispiel kubische Phasen,

hexagonale lamellare Phasen

oder ein

Abbildung 7

Tenside zeigen als Funktion
der Konzentration ein sehr
komplexes Phasenverhalten



Konkret heifst das: Wenn man ein
mizellares Produkt haben méchte —

z. B. eine niedrigviskose, schaiumende
Losung — dann kann man bei ganz
leichten Anderungen, etwa in der
Konzentration, in andere Phasen mit
ganz anderen als den gewiinschten
Eigenschaften hineinrutschen. Da un-
terschiedliche Figenschaftsprofile im
Phasendiagramm nicht sehr weit von-
einander entfernt liegen, muff man
alle diese Eigenschaften kennen und
gezielt beeinflussen konnen, um das
Produkt zu optimieren. Man braucht
hier ein grundlegendes Verstandnis
der Systeme und wir denken, dafd uns
hier Computersimulationen weiterhel-

fen konnen.

Man kann sich nattirlich fragen, ob

1 bei den Produkten des téglichen
Bedarfs solche Simulationen tiber-
haupt lohnen. Denn Simulationen
sind sehr zeitaufwendig und kosten-
intensiv. Andererseits steigen die
Anforderungen an die Leistungen der
Produkte standig, dies umso mehr,

je starker man sich vom Konkurrenten
differenzieren mochte. Aber wenn
man Hochleistungsprodukte anbieten
will, und das wollen wir, dann han-
delt es sich dabei um komplexe Syste-
me, die man verstehen und letztlich
auch beherrschen mufs. Und deshalb
nutzen wir jede Moglichkeit, etwas

iiber die Systeme zu lernen.

Von der Struktur zur Wirkung
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Abbildung 3

Nichtionische Tenside (z. B. Fettalkoholethoxylate inWasser)

zeigen bei Temperatur- und Konzentrationsveridnderungen ein komple-
xes Phasenverhalten, wobei die Phasen mit der Waschleistung
korreliert sind. Das sogenannte Entmischungsgebiet (W+Ly)

ist in der Abbildung gelb markiert.

Von der Struktur zur Wirkung
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Abbildung 4

Die Lage des Cloud-points korreliert mit der Waschleistung.
Die Abbildung zeigt das Beispiel eines biniren Systemns,
dessenn Waschleistung von der Lage der Cloud-points abhingt.



Ich mochte dies an einem Beispiel aus

dem Waschmittelbereich verdeutlichen.

Der Schltissel fiir den Erfolg eines
Waschmittels ist die Beantwortung
der Frage: Wie komme ich von einer
Struktur oder Zusammensetzung zu

der gewtinschten Wirkung?

Wenn man ein ganz einfaches System
nimmt, etwa Fettalkoholethoxylat in
Wasser, also ein nichtionisches Tensid,
und verandert Konzentration und
Temperatur, dann beobachtet man ein
komplexes Phasenverhalten (Abbild-
ung 3). Hierbei sind die Phasen mit
der Waschleistung korreliert. Wenn
man nur eine Ethylenoxideinheit hin-
zufligt, dann dndert sich das Phasen-
verhalten sehr stark. Man trifft zwar
die gleichen Phasen wieder (lamellare
Phase L, hexagonale Phase H1, mi-
zellare Phase Lq) und erkennt auch
noch die Verwandtschaft. Dennoch:
Der Unterschied ist sehr deutlich, und
dies nur durch eine kleine zusétzliche

Einheit.

Betrachtet man das sogenannte
Entmischungsgebiet (W+L1) (in der
Abbildung 3 gelb markiert), so er-
kennt man folgendes: Wenn man bei
einer mizellaren Losung L mit einer
niedrigen Konzentration, wie sie in
der Waschflotte vorkommt, die Tem-
peratur erhtht, so entmischt sich eine
vollkommen klare Losung vollig
unerwartet in zwei Phasen. Man

wiirde eigentlich erwarten, dafs mit

hoherer Temperatur die Loslichkeit
des Tensides zunimmt. In diesem Fall
ist es genau umgekehrt. Bei einer
bestimmten Temperatur erreicht man
den sogenannten ,Cloud-point”, also
den Punkt, an dem bei gleichbleiben
der Konzentration und steigender
Temperatur das Tensid ,ausfallt”. Die

Losung wird triibe.

Die Lage des Cloud-points ist fiir die
Waschleistung ein entscheidender

Punkt, denn die Waschleistung korre-

liert mit der Existenz des Cloud-points.

Abbildung 4 zeigt diese Korrelation
am Beispiel eines binédren Systems,
dessen Waschleistung (in diesem Fall
war es die Mineralolentfernung) von
der Lage der Cloud-points abhéngt.
Es handelt sich hier um ein einfaches
System, in dem man wirklich nur das

nichtionische Tensid in Wasser hat.

Deshalb ist auch die Olentfernung
kleiner als 100 Prozent. Man erkennt
ein Maximum der Olentfernung fiir
C12E4 bei ungefahr 30 °C. Der Cloud-
point liegt ca. 15 °C niedriger. Das
heif3t, bei 30 °C ist man direkt im Ent-
mischungsgebiet. Wenn man jetzt auf
CqoEg tibergeht, hat man das Maxi-
mum bei 50 °C und ebenfalls wieder
15 °C vorher die Cloud-point-artige
Entmischung des Systems. Das heifst,
wir haben hier eine strenge Korrela-
tion. Offensichtlich erreicht man ein
ideales Waschverhalten, wenn man
genau in diese Mischungsliicke hin-
einsteuert. Nur, wie kommt man ge-
zielt dorthin? Hiertiber wollen wir
Informationen mit Hilfe der Compu-

tersimulation gewinnen.

Man konnte jetzt die Systeme experi-
mentell vermessen und sich damit
zufrieden geben. Aber, was kann uns
das Experiment eigentlich sagen?
Das Experiment sagt uns, welche
Eigenschaften de facto vorhanden
sind. Uber die molekularen Vorgange
kann man dagegen nur mit hohem

Aufwand etwas lernen.



Phasenverhalten und Grenzflachenspannung

von H,0 / Tetradecan / C,,E;-Mischungen

CigHaq H0 = 11

Gy
) w@m\\‘:‘:‘i\
Rt

\

CpEs [wil

UNI DO,

{
i
|

1,
|
i
i

als Formulierungsvariable

Temperatur und Struktur

fir z.B.:
Waschen und Kosmetik

Abbildung D

C s

Terniires System: Wasser / Tetradecan / CqpEg-Mischungen.
Der Cloud-point liegt bei etwa 35 °C.
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Von der Struktur zur Wirkung

gezielt verindert werden, um das System in die gewiinschte

Richtung zu bringen.

Abbildung {}

Phasenverhalten binérer Systeme des Typs: Nichtionisches Tensid (Ethoxyiat) / H,O

Temperatur [°C]

Wile g

25 50 75 100
Konzentration [Gew.-%] C,,EQ,

90 ¢

30+

Temperatur [°C]

60 7

Untersuchung des

Cloud-Point-Phinomens: Temperaturabhiingige Triibung

Vi
i /\\\

e

e

ol

25 50 75 100

Konzentration [Gew.-%] C,EQ;

Binares System: C,,E,/H,0

In Abbildung 5 sieht man ein ideales
System. Das ideale Feld, in dem man
das Produkt positionieren méochte, ist
gelb gezeichnet. Bei etwa 35 °C hat
man den Cloud-point und darum her-
um sind Phasen mit sehr komplexen
Strukturen, die man verwendet, um
das System zu steuern. Wir haben
also die Formulierungsvariablen
Temperatur und Struktur, die wir ge-
zielt verandern, um unser System in
die gewtiinschte Richtung zu bringen.
Die gleichen Fragestellungen gelten
tibrigens auch fiir die Kosmetik. Hier
hat man &hnliche Systeme, meist Ol-

in-Wasser oder Wasser-in-Ol Systeme.

Auch hier hat man lamellare Systeme
und man kann die gleichen Gesetz-
mafigkeiten auch auf kosmetische
Systeme tibertragen oder auf ver-
wandte Systeme. Zum Beispiel auf
all diejenigen Systeme, die man in
Abbildung 1 sieht.

Ich mochte nun, um auf den Teil von
Herrn Prof. Geiger iiberzuleiten, den
bindren Pfad des Baumes herausgrei-
fen (Abbildung 1). Wir sehen uns bei
einem bindren System, einem nicht
ionischen Tensid in Wasser, die tem-
peraturabhangige Triibung, das heifst

das Cloud-point-Phdnomen, an.

(ool

eines biniren System (nichtionisches Tensid in Wasser)

Im Einzelnen wurden zwei Systeme
untersucht (Abbildung 6):

Cy5E3, ein Tensid mit einer Cqp-er
Alkylkette mit drei Ethylenoxid-
Einheiten in Wasser. Hier sieht man
keine Entmischung.

Bei einem verwandten Tensid, Cq7Eg
mit sechs Ethylenoxid-Einheiten, sieht
man dagegen ganz deutlich eine

Entmischungsliicke.

Damit ist mein Teil des Vortrages
beendet und ich schliefSe mit einem
Zitat von Francis Crick, der gesagt
hat:,Ein gutes Modell ist sein Gewicht
in Gold wert”. Wenn wir das in der
Bilanzsumme ausweisen konnen,

dann haben wir unseren Job getar




7 “Tch méchte nun {iber Simulationsrech-
nungen berichten, deren Ziel es war,
die von Herrn Dr. Engels geschilder-
ten Triibungstemperaturen fiir eine
Klasse von Tensiden, den Fettalkohol-
etoxylaten, vorherzusagen. Diese Trii-
bung wird, wie gezeigt, durch eine
Phasenseparation in zwei strukturell
sehr dhnliche Phasen hervorgerufen.
Die Phasenseparation wiederum

ist sehr eng mit dem Optimum der

Waschleistung verkniipft.

Phasenseparation wird hervorgerufen
durch die Wechselwirkung zwischen
den Konstituenten in der Losung.

Um quantitative Antworten iiber die
Lage des Triibungspunktes zu be-
kommen, mufSten wir bei den heutigen
Rechenleistungen zunichst die Kom-
plexitét des Systems und der Frage-

stellung reduzieren.

Wir gehen zundchst von einem System
aus, dessen Eigenschaften beherrscht
werden durch die Wechselwirkung
von Mizellen. Diese Mizellen ihrer-
seits entstehen durch die Wechselwir-
kung zwischen einzelnen Tensidmole-
kiilen. Die Tensidmolekiil-Wechsel-
wirkung wiederum wird durch die
Hydratation, also durch die Wechsel-
wirkung dieser Molekiile mit dem
umgebenen Wasser hervorgerufen.
Wir haben deshalb zunéchst damit
begonnen, ein einzelnes Tensid-Mole-
kil in wéssriger Umgebung zu unter-

suchen, also Struktur und Thermo-

Computersimulation von Tensiden (Teil 2)
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dynamik der Hydratation zu studie-
ren. Im nachsten Schritt haben wir die
Wechselwirkung mit einem hydro-
phoben Testteilchen, einem Edelgas-
atom, untersucht. Aufgrund dieser
Untersuchungen konnten wir diesen
Phasenseparationspunkt dann extra-

polieren.

Bei der untersuchten Klasse von Ten-
siden, den Fettalkoholethoxylaten,
handelt es sich um amphiphile Mole-
kiile. Sie haben also sowohl einen
hydrophilen, das Wasser liebenden,
als auch einen hydrophoben Teil, der
eine sehr schlechte Wasserloslichkeit
zeigt (Abbildung 1). Die Losungs-
eigehschaft des Gesamtmolekiils wird
durch eine Balance zwischen diesen
beiden Molekidilteilen hervorgerufen.
Diese Balance wird ihrerseits von der
Kettenlidnge beeinfluflt. Zusatzlich
werden die Losungseigenschaften bei
einem gegebenen Molekiil mit festge-
legter Kettenlange durch die
Temperatur verdndert. Dies beruht
darauf, da8 die Hydrophobie und die
Hydrophilie unterschiedliche Tempe-

raturabhéngigkeiten haben.

Bevor ich dies naher erlautere, mochte
ich zunéchst unsere Untersuchungs-
methode vorstellen. Sie 146t sich ver-
einfacht so charakterisieren:

Wir benutzen einen Rechner, mit des-
sen Hilfe wir einen Film herstellen, der
uns einen mikroskopischen Ausschnitt
aus unserer Losung zeigt. In diesem
Ausschnitt konnen wir die Molekiil-

bewegungen {iber einen gewissen

sagen, wir benutzen den Rechner als
Supermikroskop mit Superzeitlupen-
kamera. In Wahrheit ist dieser Film
ein Datenfile, in dem die Koordinaten
und Geschwindigkeiten aller Mole-
kiile gespeichert sind. Wir kénnen
diesen Film dazu benutzen, um mit
Hilfe der statistischen Mechanik bzw.
der statistischen Thermodynamik die
uns interessierenden Systemeigen-

schaften zu berechnen.

Abbildung 1

Fettalkoholethoxylate sind
amphiphile Molekiile,

deren Losungseigenschaften
durch die Kettenlinge
bestimmt werden.

Fettalkoholethoxylate: C E,

CH~(CH),.-(0-CH,-CH,),-OH

hydrophob

hydrophil

CaE4 = \/\/\/\/G)O\._/oouH ‘

Die Anderung der Lésungseigenschaften ist bedingt durch die
Temperaturabhangigkeit der Hydrophobizitat von Kopf-

und Alkylgruppe.

Hydrophober Effekt:

- Hydrophobe Hydratation
- Hydrophobe Wechselwirkung

Die Herstellung dieses Filmes ge-
schieht folgendermafen: Ausgehend
von einer momentanen Molekiil-
anordnung werden die Kréfte berech-
net, die auf jedes einzelne Molekil
von allen anderen ausgetibt werden.
Wenn man diese Kriafte hat, setzt man
sie in die Newton’schen Bewe-gungs-
gleichungen ein und berechnet die
nachsten Positionen und Geschwin-
digkeiten. Dies wiederholt man nun
im Computer hunderttausendmal, 1
Million mal. Wenn zwischen zwei
solchen Bildern etwa eine Femtose-
kunde liegt, hat man nach einer
Million Wiederholungen einen Film
von der Lange einer Nanosekunde.
Dies ist der Zeitraum, in dem in
normalen Fliissigkeiten mit normalen

Viskositaten das Interessanteste

o

schon passiert ist. (Anmerkung: Zur
Hlustration wurde an dieser Stelle eine

entsprechende Videosequenz vorgefiihrt.)

Abbildung 2 gibt ein erstes Auswer-
tungsergebnis wieder. Die dargestellte
Paarverteilungsfunktion zeigt, daf3
mit steigender Temperatur die Ten-
denz zur hydrophoben Assoziation
zunimmt. Um diese zu berechnen,
fiigen wir zu einem Tensid-Molekiil
in wéfriger Umgebung ein Neon-
Atom als hydrophobes Testteilchen
hinzu und beobachten, mit welcher
Wahrscheinlichkeit man das Neon-
Atom wo in der Umgebung findet.
Man erkennt, daf das hydrophobe
Testteilchen sich bevorzugt in der Um-
gebung der hydrophoben Alkylket-

ten aufhilt. Zudem, und das ist noch
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wichtiger, nimmt wie gesagt das
Assoziationsverhalten mit steigender
Temperatur zu. Ein dhnlicher Effekt

ist auch fiir den hydrophilen Teil zu

beobachten, allerdings weniger stark.

Wir kénnen also bei hoherer Tempe-
ratur insgesamt mit einer stark er-
héhten Tendenz zur hydrophoben

Assoziation rechnen.

Die Video-Sequenz zeigte ein ent-
sprechendes Beispiel: Wenn wir in
unserem simulierten System mit
einem einzelnen Tensid-Molekiil die
Temperatur auf 450 Kelvin erhohen,
nimmt dessen Hydrophobie zu. Das
Molekiil mochte dann mit anderen
Molekiilen aggregieren. Da aber nur
ein einziges Molekiil vorhanden ist,

aggregiert es mit sich selbst,

d. h. es fangt an zu kndulen und aus
dem gestreckten Molekiil bei tiefer
Temperatur wird durch Temperatur-

erhohung ein geknaultes Molekil.

Um das Assoziationsverhalten ther-
modynamisch zu quantifizieren,
haben wir das Exzess-chemische Po-
tential des Neons einmal im Wasser
weit weg von dem Tensidmolekiil
(Bulk, unterbrochene schwarze Linie)
und einmal in der Hydrathiille des
Tensidmolekiils (Shell, griine Linie)
berechnet (Abbildung 3). Man er-
kennt, dafs sich diese beiden Kurven
bei der Temperatur Tg schneiden.
Das Testteilchen hilt sich bevorzugt
in der Umgebung mit niedrigem che-
mischen Potential auf. Bei tiefen

Temperaturen wird es sich also eher

Die lydrophobe
Wechselwirkung

der Testteilchen ist stark
temperaturabhingi Id

. 2
Abbildung O
Thermodynamische
Quantifizierung des
Assoziationsverhaltens

entfernt vom Tensidmolekdil authal-
ten, bei hohen Temperaturen dagegen
in der Hydrathiille des Tensids. Das
bedeutet, dafl wir bei hoherer Tem-
peratur ein verstarktes Assoziations-
verhalten aufgrund hydrophober
Wechselwirkungen erwarten diirfen.
Das durch die griine Kurve darge-
stellte mittlere chemische Potential
in der Hydrathiille ist nattirlich ein
gewichteter Mittelwert aus den Bei-
tragen der hydrophilen Kopfgruppe
(blau) und des hydrophoben Alkyl-
rests (rot). Man erkennt, dafs die
Assoziation am hydrophoben Teil
schon bei tieferen Temperaturen be-
ginnt, wiahrend der hydrophile Teil

sich eher wie das Bulk-Wasser verhalt.

Die Schnittpunkttemperatur Tqg korre-
liert mit der gesuchten Tritbungstem-
peratur. Wenn man also den Triibungs-
punkt vorhersagen will, muff man
diese Schnittpunkttemperatur Tg von
beliebigen Tensiden CE, vorhersa-

gen konnen. Das gelingt, wenn man
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Berechnung von
Schnittpunktstemperaturen T

zundchst die Differenzen zwischen
dem hydrophoben und dem hydro-
philen Teil zu der gestrichelten Kurve
anschaut. Diese Differenz, die Freie
Energie des Transfers von Bulk nach
Shell (ughe]] - BRIk Zeigt einen sehr
schonen linearen Verlauf (Abbild-
ung 4). Dort, wo diese Geraden die
Nullinie schneiden ist die Schnitt-
punkttemperatur Tg. Wenn man nun
die Freie Energie in einen enthalpi-
schen und einen entropischen Teil
aufteilt, ergibt sich Tg aus deren
Quotienten. Jetzt mufd man nur noch
diese beiden Anteile, die Transfer-
enthalpie und -entropie, vorhersagen.
Das gelingt durch einen Gruppen-
beitrags-Ansatz, der diese als gewich-

tete Mittelwerte der beiden unter

schiedlichen Hydrathiillen (Kopf-
gruppe E und Alkylrest C) darstellt.
Die Gewichtung A erfolgt tiber die
Kettenlangen n und m, wobei der
Faktor f berticksichtigt, dafs das
Volumen der Hydrathiille der Kopf-
bzw. Alkylkette pro Konstitutions-

einheit unterschiedlich grofs ist.

Zur Bestimmung der fiinf Parameter
haben wir funf Simulationen mit
unterschiedlichen Tensiden jeweils bei
sieben verschiedenen Temperaturen
durchgefiihrt und sie schliefslich
durch simultane Anpassung an die
Simulationsergebnisse erhalten. Wenn
wir diese Parameter haben, konnen
wir - sozusagen mit dem Taschen-
rechner - fiir jedes beliebige Tensid
CpEp die Temperatur Tg vorhersagen.
Bis zu diesem Punkt haben wir keinen
einzigen Anpassungsparameter ver-
wendet und nur die Wechselwirkung
mit einem Testteilchen berticksichtigt.
Die mizellaren Wechselwirkungen
fassen wir nun in einem einzigen
zusatzlichen Parameter zusammen.
Diese Stabilisierungsentropie Agya,5
nutzen wir, um die Korrelation zwi-
schen den berechneten Temperaturen
T und den gemessenen Triibungs-
temeraturen T, noch weiter zu ver-
bessern. Dabei haben wir festgestellt,
daf8 die Stabilisierungsentropie nur
von der Differenz der Kettenldngen

(m - nn) abhéngt.



Korrelation mit experimentellen Trilbungstemperaturen
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Abbildung O

Zusanumenfassung

der Ergebnisse:

Bei Auftragung der

berechneten

Schnittpunkttemperatur Tg

gegen die experimentell

ermittelte

Triibungstemperatur T

erkennt man In Abbildung 5 sind die Ergebnisse
e s S zusammengefaf3t. In der Abbildung
wurde die nach unserer Formel
berechnete Schnittpunkttemperatur
Tg gegen die experimentell ermittelte
Tribungstemperatur T aufgetragen.
Man erkennt eine hohe Korrelation.
Wir kénnen also jetzt mit relativ guter
Genauigkeit fiir ein beliebiges Tensid
aus der Gruppe der Fettalkohol-
ethoxylate die Tritbungstemperatur,
die ihrerseits streng korreliert ist mit
dem Optimum der Waschleistung,

berechnen.

Lassen Sie mich an dieser Stelle ein

Restimee ziehen:

_ Ich habe gezeigt, da8 man mit Simu-

lationsrechnungen die Tritbungs-
temperaturen von nichtionischen
Tensiden mit hoher Genauigkeit

quantitativ vorhersagen kann.

- Zudem ist es moglich, das Aggre-

gationsverhalten von Tensid-
molekiilen in Wasser, also Mizell-
bildung oder Solubilisierung, zu

berechnen.

Das komplexe Phasenverhalten von

Tensiden kann heute qualitativ wie-
dergegeben werden. Hierfiir gibt es
statistisch-thermodynamische Modell-
rechnungen, die allerdings auf sehr
einfachen Modellannahmen tber die

Wechselwirkungen beruhen.

Fur die Zukunft erwarten wir, durch
Simultionsrechnungen der von mir
vorgestellten Art auch eine verbesser-
te Beschreibung der Wechselwirkun-
gen zwischen Molekiilaggregaten zu
erhalten und damit zu quantitativen
Vorhersagen des Phasenverhaltens
zu kommen. Quantitative Aussagen
wiren wiederum fiir die gezielte
Planung der Eigenschaften von

Kosmetika und Waschmitteln wichti;
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