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Gekriummte Phasengrenzflachen
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Gekriummte Phasengrenzflachen

* Tropfen + Ubersattigter Dampf 6
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Oberflachenspannung aus MD-Simulationen

Virialansatz (Drucktensor) Test-Area-Methode:
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Analyse des radialen Dichteprofils

Der Ansatz von Gibbs und Tolman betrachtet formale Tropfenradien:
« Aguimolarradius R, (unmittelbar aus dem Dichteprofil)

» Laplaceradius R, = 2y/Ap (setzt Kenntnis von y des Tropfens voraus)
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Oberflachenkrimmung gegeben durch y/R = Ap/2, Tropfengrof3e durch R,.
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Analyse des radialen Dichteprofils

Der Ansatz von Gibbs und Tolman betrachtet formale Tropfenradien:
« Aguimolarradius R, (unmittelbar aus dem Dichteprofil)

* Laplaceradius R, = 2y/Ap (setzt Kenntnis von y des Tropfens voraus)

« Kapillaritatsradius =, = 2y, /Ap ( Oberflachenspannung v,)
Der lasst sich aus der Simulation eindeutig bestimmen.
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Oberflachenkrimmung gegeben durch y/R = Ap/2, Tropfengrof3e durch R,.
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Extrapolation zum planaren Grenzfall
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* Der Exzessaquimolarradius,
definiert als Abweichung
zwischen den beiden Radien,
Ist Kleiner als a / 2.

* Daraus ergibt sich eine
schwache Krimmungsab-
hangigkeit von y, die fur
Tropfen mit R > 5 o unterhalb
von 10 % lieqt.
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Oberflachenspannung: Ebene Grenzflache

Lennard-Jones-Fluid
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Korrelation: Kritische Skalierung y = 2.94(1 - T/T )**°.
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Oberflachenspannung

realer Fluide
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Krimmungsunabhangiger GroReneffekt

Dinne ebene Flussigkeitsfilme Analoger Effekt fur kleine Tropfen:
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Kritischer Nukleus im Ubersattigten Dampf

Tropfengrof3e nach Clusterkriterium von ten Wolde und Frenkel (2006):
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Stabiles und instabiles Gleichgewicht

freie Bildungsenergie
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Instabiles Gleichgewicht
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GroRRkanonische Simulation der Nukleation
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GroRRkanonische Simulation der Nukleation
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n einem binaren VLE
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Adsorption in einem binaren VLE
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Zusammenhang durch Gibbs-Adsorptionsgleichung: dy = -I" __ du .
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Adsorption in einem binaren VLE
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Adsorption von Wasser an Titandioxid

* Elektrostatik aus quantenchemischen Rechnungen
* LJ-Parameter flr den Festkorper aus der Literatur

Einfluss der LJ-Parameter
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Adsorption von Wasser an Titandioxid

* Elektrostatik aus quantenchemischen Rechnungen
* LJ-Parameter flr den Festkorper aus der Literatur
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Chemisorption

Quantenchemische Simulation der Elektronendichte fur Titandioxid (Rutil):
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VASP-Strukturoptimierung (cutoff 282 eV, k-spacing 0.5 A, Potential O s)
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Chemisorption

Quantenchemische Simulation der Elektronendichte fur Titandioxid (Rutil):
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Benetzung und Kontaktlinienhaftung
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Zusammenfassung

* Die Krummungsabhangigkeit der Oberflachenspannung wurde durch
einen thermodynamischen Ansatz charakterisiert. Darliberhinaus wurde
ein krimmungsunabhangiger GroflReneffekt nachgewiesen.

* Die homogene Nukleation in einem Ubersattigten Dampf kann mit
McDonald's Damon stationar simuliert werden. Die sich ergebenden
Nukleationsraten bestatigen die Ergebnisse zur Oberflachenspannung.

* Die Adsorption an einer fluiden Grenzflache ist durch die Exzessdichte
der jeweiligen Komponente gegeben. Sie bestimmt die Abhangigkeit der
Oberflachenspannung von der Zusammensetzung.

* FUr die Benetzung realer Festkorperoberflachen ist auch die Chemi-
sorption sowie der Einfluss der Oberflachenrauigkeit zu bertcksichtigen.
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