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ABSTRACT

5473027063: Petroleum Technology Program
Wijak Patsinsiri: Mesoscopic Simulation of Sodium Dodecyl Sulfate 
Aggregates on Graphene Nanosheets
Thesis Advisors: Asst. Prof. Boonyarach Kitiyanan, and Assoc. Prof. 
Alberto Striolo 77 pp.

Keywords: Graphene dispersion; Surfactant stabilization; Aggregation
mechanism

Sodium dodecyl sulfate (SDS) aggregates on graphene sheets (GS) and 
graphene nanoribbons (GN) were รณdied using dissipative particle dynamics (DPD) 
simulations. The effects of GS size and GN width on aggregate morphology were 
investigated, as well as that of surfactant coverage. The SDS aggregates were studied 
on 3x3 nm2, 6x6 nm2, and 12x12 nm2GS and on 3 nm, 6 nm, and 12 nm wide GN, at 
ambient conditions. Our results suggest that the SDS aggregate shape depends on the 
size of the GS and GN. The quantification of the results was in the form of SDS 
contact angles, order parameter, and density profiles. Both GS and GN were modified 
with functionalized edges to mimic graphene oxide. A reduction in adsorbed 
surfactant was observed on both GS and GN upon functionalization. To understand 
the effect of the surfactants on stabilization of GS dispersion, two GS of different 
sizes and covered by different amounts of surfactant were allowed to diffuse in an 
aqueous system. As the simulations progressed, some of the graphene nanosheets 
aggregated. The results were quantified using snapshots, and by quantifying the 
simulation time required for the GS to agglomerate. The mechanism of 
agglomeration was discussed qualitatively. Increasing the amount of surfactant 
decreased the likelihood of GS aggregation and also affected the GS agglomeration 
mechanism.
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การดูดซับของสารลดแรงตึงผิวโซเดียมโดเดคิลซัณฟทบนแผ่นนาโนกราฟทีเนและกราฟ 
ทีเนนาโนริ้บบ้อนได้ถูกศึกษาโดยการใช้การจำลองเชิงโมเลกุลแบบ dissipative particle 
dynamics ส่ิงท่ีเราศึกษาคือผลกระทบท่ีขนาดของแผ่นนาโนกราฟที!นและความกว้างของกราฟ 
ฟนนาโนริ1,บบ้อนมีต่อการเรึยงตัวของโซเดียมโดเดคิลซัลเฟทบนพ้ืนผิวโดยท่ีเราได้จำลองการดูด 
ซึมของสารลดแรงตึงผิวตัวน้ีบนแผ่นนาโนกราฟที!นขนาด 3x3, 6x6 และ 12x12 ตารางนาโนเมตร 
และบนกราฟที!นนาโน'รี้บบ้อนความกว้าง 3, 6 และ 12 นาโนเมตร ซึงผลการจำลองได้บ่งบอกว่า 
ปัจจัยเหล่านันมีผลกระทบต่อการดูดซึมของโซเดียมโดเดคิลซัลเฟท นอกจากน้ันการเปล่ียนขอบ 
ของแผ่นนาโนกราฟที!นและกราฟที!นนาโนร๋ีบบ้อนให้มีความดึงดูดต,อน้ัามากข้ึนก็ส่งผลกระทบ 
ต่อการดูดซึมเช่นกัน นอกจากการศึกษาการดูดซึมของสารลดแรงตึงผิวบนแผ่นนาโนกราฟที!นและ 
กราฟที!นนาโนร้ิบบ้อนแล้ว เราก็ยังศึกษาผลกระทบของปริมาณสารลดแรงตึงผิวต่อการกระจายตัว 
ของแผ่นนาโนกราฟที!น โดยการจำลองแผ่นนาโนกราฟที!นสองแผ่นท่ีมีขนาดและปริมาณสารลด 
แรงตึงผิวบนพ้ืนผิวแตกต่างกันและสังเกตุการรวมกลุ่มของแผ่นนาโนกราฟที!น ซึงจะถูกจับเวลา 
เอาไว้จนกว่าการรวมกลุ่มจะเกิดข้ึน การรวมตัวของแผ่นนาโนกราฟที!นได้ถูกศึกษาผ่านรูปถ่าย 
ความถ่ีสูง และผลการจำลองได้สรุปว่าการย่ิงมีสารลดแรงตึงผิวบนแผ่นนาโนกราฟฟนมาก ก็จะ 
สามารถเพ่ิมความเป็นไปได้ของการกระจายตัวมากข้ึน
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