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บ ท ค ัด ย ่อ

มนัสวี สุทธิพงษ์ ะ การศึกษาการดูดซับของสารลดแรงตึงผิวโซเดียมโดเดซิณบนซีน- 
ซัลโฟเนตบนท่อคาร์บอนนาโนผนังชั้นเดียวโดยวิธีการจำลองเชิงโมเลกุล (M o le c u la r  D y n a m ic s  

S tu d y  o f  S o d iu m  D o d e c y lb e n z e n e  S u lfo n a te  A d s o rp tio n  o n  S in g le -W a lle d  C a rb o n  N a n o tu b e s )  

อ.ที่ปรึกษา : ผศ.ดร.บุนยรัชต์กิติยานันท์และผศ.ดร.แอลเบอร์โตสตริโอโล 61 หน้า

การด ัดแปลงพ ื้นผ ิวของท ่อคาร ์บอนนาโนผน ังเด ี่ยว (SW NTs) ด ้วยกระบวนการด ูดซ ับ 
สารลดแรงต ึงผ ิว (Surfactants) สามารถทำให ้ท ่อคาร ์บอนนาโนกระจายต ัวในน ํ้าและ.แยกออกจาก 
กล ุ่มม ัดท ่อคาร ์บอน น าโน  (SW NT bundles) ได ้ แต ่อย ่างไรก ็ตาม  กลไกในระดับ■ โมเลกุลของ 
ก ร ะบ วน ก ารด ูด ซ ับ ส ารล ด แ รงต ึงผ ิวย ังไม ่เป ็น ท ี่แ น ่ช ัด  ว ิธ ีก าร จ ำล อ งเช ิงโ ม เล ก ุล  (Molecular 
dynamics simulations) ช ่วยทำให ้เข ้าใจถ ึงโครงสร ้างและพฤต ิกรรมการจ ัดเร ึยงต ัวของสารลดแรง 
ต ึงผ ิวในระดับโมเลกุลได ้ด ีข ื้น ท ั้งน ี้โครงสร้างการจ ัดเร ึยงต ัวของสารลดแรงต ึงผ ิวบนท ่อคาร ์บอน 
นาโนมีอ ิทธ ิพลต่อพลังงานแรงศักย์เฉล ี่ย (Effective potential o f  mean force) ระหว่างคู่ท ่อคาร์บอน 
นาโน งานว ิจ ัยน ี้ได ้ศ ึกษาพฤต ิกรรมการจ ัดเว ียงต ัวในระด ับโมเลก ุลของสารลดแรฺงต ึงผ ิวบนท ่อ 
คาร ์บอนนาโนผน ังเด ี่ยวชน ิดอาร ์มแชร ์ขนาด (6,6), (12,12), และ (20,20) โดยใช ้ว ิธ ีการจำลองเช ิง 
โมเลกุล ซ ึ่งในงาน ว ิจ ัยน ี้สารลดแรงต ึงผ ิวโซเด ียมโดเดซ ิลเบน ซ ีน ซ ัลโฟเน ตปร ิมาณ  1 .0 แ ล ะ 2.8 
โมเลกุลต ่อพ ื้นท ี่ผ ิวท ่อคาร์บอนนาโน อ ันประกอบด้วยหม ู่วงแหวนเบนซ ีนซ ัลโฟเนตตำแหน ่งท ี่ 5 
หรือ 12 ของอะตอมคาร์บอนในสายโซ ่โดเดซ ิลได ้ถ ูกนำมาศ ึกษา จากผลการวิจ ัยพบว่า โครงสร้าง 
โม เลก ุลข องส ารลดแรงต ึงผิวม ีอ ิท ธ ิพ ลต ่อพ ฤต ิกรรมการจ ัด เว ียงตัวข อ งส ารล ด แ รงต ึงผิวบนท่อ 
คาร ์บอน น าโน  ซ ึ่งส าม ารถ น ำไป ใช ้ระบ ุค ุณ ส ม บ ัต ิข อ งส ารล ด แ รงต ึงผ ิวท ี่ค วบ ค ุม อ ัน ต รก ิร ิยา  
ระหว่างท ่อคาร ์บอนนาโนได้
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Stabilizing single-walled carbon nanotubes (SW NTs) monodispersed in 
diameter and chirality in aqueous media remains elusive. Surfactants have proven 
useful in deploying ultra-centrifugation techniques for separating carbon nanotubes, 
but the molecular mechanism responsible for the effectiveness for such technique 
remains not fully understood. Based on recent molecular simulation results, it 
appears that the morphology o f self-assembled surfactant aggregates on carbon 
nanotubes strongly affects the effective potential o f mean force between pairs of 
interacting carbon nanotubes. In the present work, the effect o f surfactant molecular 
structure on the properties o f aqueous surfactant self-assembled aggregates was 
investigated using all-atom molecular dynamics simulations. To quantify how the 
surfactant molecular structure affects self-assembly, sodium dodecylbenzene 
sulfonate (SDBS) surfactants with the headgroup located either on the fifth or on the 
twelfth carbon atom along the dodecyl tail were considered. All simulations were 
conducted at room conditions for different surface coverages on (6,6), (12,12), and 
(20,20) SWNTs. The results suggest that the surfactant molecular structure strongly 
affects the packing o f surfactants on the nanotubes, therefore modulating effective 
nanotube-nanotube interactions. In qualitative agreement with experiments, no strong 
effects due to nanotube diamerter were observed.
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