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ИСПОЛЬЗОВАНИЕ ФУНКЦИИ РАДИАЛЬНОГО РАСПРЕДЕЛЕНИЯ  

В ИССЛЕДОВАНИИ СТРУКТУРНЫХ ХАРАКТЕРИСТИК  

АЦЕТАТЦЕЛЛЮЛОЗНОЙ МЕМБРАНЫ МГА-95  
 

 

 В.М. Поликарпов, С.И. Лазарев, Ю.М. Головин,  

В.Н. Холодилин, О.А. Абоносимов, Д.С. Лазарев 
 

 
Приведена методика исследования структурных характеристик ацетатцеллюлозной  мембраны с помощью 

функции радиального распределения. Выполнен непосредственный расчет функции радиального распределения 
по формуле с точностью не менее 5 %. Получены данные для графических зависимостей  по функции радиаль-

ного распределения для образцов мембран МГА-95 воздушно-сухого и водонасыщенного состояния. Проведен 

анализ зависимостей функции радиального распределения с позиции изменения расстояния между соседними 
атомами, что, безусловно, влияет на размер диаметра пор, селективные и проницаемые свойства полимерных 

мембран. 
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ВВЕДЕНИЕ 

 

К основным и прямым методам исследования 

структуры полимерных материалов относится метод 

рентгеноструктурного анализа. Если для оценки кри-

сталлических структур полимерных систем метод 

структурного анализа применяется давно, то примене-

ние метода радиального распределения, характери-

зующего аморфные (некристаллические) фазы, а также 

фазовые составляющие переходных веществ, вызывает 

большие затруднения и не всегда возможно. Это вы-

звано тем, что, несмотря на распространенное множе-

ство гипотез, объясняющих строение неупорядоченных 

объектов [1–2] и достаточно удовлетворительно опи-

сывающих те или иные конкретные системы, создать 

многофункциональную модель практически невозмож-

но. Хотя проблеме, характеризующей структуру не-

упорядоченных и малоупорядоченных состояний, по-

священо большое число исследований [3–4], но опре-

деленные успехи в этом направлении достигнуты лишь 

в работах, посвященных изучению соединений с моле-

кулами относительно простого строения. 

Одним из видов метода рентгеноструктурного ана-

лиза, качественно характеризующего анализ неупоря-

доченных систем, является способ построения и анализ 

функции радиального распределения (ФРР). Данный 

подход является по существу единственным в настоя-

щее время и развивающимся методом изучения струк-

туры аморфных фаз полимерных систем и жидких рас-

творов [5]. 

 

МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА 

 

В настоящей работе для анализа структуры некри-

сталлических фазовых компонентов полимерной полу-

проницаемой мембраны применялась методика по-

строения функции радиального распределения в со-

временной компьютерной версии. В качестве объекта 

исследования служила полупроницаемая ацетатцеллю-

лозная мембрана МГА-95 воздушно-сухого и водона-

сыщенного состояний [6]. Методика исследования 

структурных фаз ацетатцеллюлозной полупроницаемой 

мембраны МГА-95 с помощью функции радиального 

распределения состояла из следующих этапов: 

1) получение дифрактограммы ацетатцеллюлозной 

мембраны для воздушно-сухого и водонасыщенного 

состояния; 

2) получение характеристики и выполнение воз-

можных некоторых поправок для нахождения истин-

ной интенсивности рассеяния рентгеновских лучей; 

3) выполнение нормирования экспериментальной 

кривой интенсивности рассеивания методами вайн-

штейна и гинье; 

4) проведение непосредственного расчета функ-

ции радиального распределения по формуле: 
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где o – средняя атомная плотность; i(s) – интенсив-

ность когерентного рассеяния на один атом. 

Полученный конечный результат в большой степе-

ни зависел от качества дифрактограммной кривой и от 

правильно проведенного еѐ нормирования. Выполне-

ния этих этапов являются сложными на практике и 

требуют от исследователя повышенного внимания. В 

частности, типичным результатом некорректного при-

менения данных операций является образование лож-

ных максимумов, что естественно вносит существен-

ные сложности в процесс идентификации структуры 

полупроницаемой мембраны. Анализ и сопоставление 

результатов расчетов с экспериментальными данными 

выполняли для получения наиболее достоверных ре-

зультатов. Для проведения расчетов применяли специ-

ально созданную программу типа ORIGIN, которая 
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учитывала все необходимые рентгеновские поправки и 

была построена с учетом специфики определения дан-

ных методом функции радиального распределения. 

Методы компьютерного расчета функции радиального 

распределения предварительно проверялись на мо-

дельных мембранах. Полученные данные выводили в 

виде графика.  

Рентгенодифрактометрические измерения осущест-

вляли в области больших углов 2θ от 2°–40° на ди-

фрактометре Дрон-3 с автоматической записью на ПК в 

геометрии на отражение. Использовалось излучение 

CuK ( = 1, 54Å). Монохроматизация обеспечивалась 

Ni-фильтром. 

 

РЕЗУЛЬТАТЫ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ  

ДАННЫХ И ИХ АНАЛИЗ 

 

Полученные экспериментальные данные для их 

дальнейшей обработки функцией радиального распре-

деления представлены в виде дифрактограмм на рис. 1 

и содержат размытые малоинтенсивные пики с макси-

мумами при углах 2θ, примерно равным 8,4°, 16,5°, 

22,5°, 25,5°, при этом легко заметить, что происходит 

перераспределение интенсивности и увеличение диф-

фузной составляющей рассеяния в образце мембраны, 

насыщенной водой (рис. 1В). Однако положение мак-

симумов рентгеновского рассеяния при углах 16,5°, 

22,5°, 25,5° для образцов мембраны в различных со-

стояниях почти не меняется. В то же время максимум 

при угле 8,4° не только сильно расширяется, но и на-

блюдается его смещение в область больших углов 9,6° 

у образца мембраны, насыщенной водой.  

Результаты проведенного расчета по функции ра-

диального распределения приведены в виде графиче-

ских зависимостей на рис. 2 и 3. Их теоретический 

расчет для воздушно-сухого и водонасыщенного об-

разцов говорит о наиболее вероятном изменении рас-

стояния между соседними атомами в ацетатцеллюлоз-

ной мембране. Как видно из рис. 2, расчетные данные 

отмечают наличие межатомных расстояний от 1,66 до 

14,38 в ацетатцеллюлозной мембране. В противовес 

приведенным данным для водонасыщенного образца 

мембраны, приведенным на рис. 3, межатомные рас-

стояния в ацетатцеллюлозной мембране изменяются в 

диапазоне углов от 1,7 до 14,36. Сравнительный анализ 

показывает, что с водонасыщением мембраны проис-

ходят изменения в сторону увеличения наиболее веро-

ятных расстояний,  это отражается  на  дифракционных  

 

 

 
Рис. 1. Рентгеновские дифрактограммы от образцов полимер-
ной мембраны МГА-95, полученных в геометрии на отраже-

ние. (А-воздушно-сухой образец; В-воданасыщенный образец) 

 
 

Рис. 2. График функции радиального распределения для мем-

браны МГА-95 в воздушно-сухом состоянии 

 

 

 
 

Рис. 3. График функции радиального распределения для мем-
браны МГА-95 в водонасыщенном состоянии 

 

 

картинах исследуемых полимеров и на изменениях в 

решетке мембраны в сторону увеличения расстояний в 

полимерной матрице. Кроме того, как видно из сопос-

тавления рис. 2 и 3, у водонасыщенного образца размер 

площади пиков больше, и с протеканием процесса во-

допоглащения увеличивается толщина исследуемой 

мембраны. Из литературных данных известно, что у 

водонасыщенной обратноосмотической мембраны по 

сравнению с воздушно-сухой толщина на 10–15 % вы-

ше [7–8], что косвенно подтверждают наши данные об 

увеличении межатомного расстояния в водонасыщен-

ном образце на 10–15 %. Данные, приведенные на  

рис. 2 и 3, свидетельствуют об изменениях размера пор 

мембран с переходом еѐ в рабочее (водонасыщенное) 

состояние. Как известно, в рабочем состоянии изменя-

ется структура аморфной части ацетатцеллюлозной 

мембраны, что влечет за собой изменение ее пор (кап-

пиляров), которое влияет в итоге на качество и произ-

водительность обратноосмотического разделения про-

мышленных растворов и стоков. Параметры по меж-

атомному расстоянию, полученные с помощью функ-

ции радиального распределения как для воздушно-

сухого, так и водонасыщенного состояния, можно со-

поставить с данными рентгеновской дифрактограммы, 

при этом пики у мембраны МГА-95 при водонасыщен-

ном состоянии имеют более размытое состояние. Все 

это еще раз подтверждает выдвинутую гипотезу об 

увеличении расстояния между соседними атомами, 

происходящем в кристаллической решетке в сторону 
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изменения еѐ селективных и проницаемых свойств. В 

завершении можно отметить и практическую сторону 

применения полученных результатов рентгенострук-

турного анализа и данных функции радиального рас-

пределения, которые могут быть использованы при 

диагностике и серийном производстве ацетатцеллю-

лозных мембран.  

Практическая эффективность данной методики бы-

ла проверена и на ряде других полимерных систем [9–

11], где также отмечена целесообразность применения 

метода рентгеноструктурного анализа с использовани-

ем данных функции радиального распределения как 

для теоретического, так и практического анализа. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

1. Данные рентгеноструктурного анализа констати-

руют, что в процессе водонабухания наблюдается из-

менение структуры решетки мембраны за счет увели-

чения межатомного расстояния, т. е., вероятно, проис-

ходит изменение и размера диаметра пор по всей 

структуре как активного слоя, так и подложки мембра-

ны.  

2. Из-за имения межмолекулярного расстояния в 

кристаллической решетке, и, как следствие, размера 

пор в аморфной фазе полупроницаемой мембраны во-

донасыщенного образца, вероятно, будет изменяться и 

неравновесная сетка водородных связей между моле-

кулами и их фрагментами. Сравнительный анализ дан-

ных функций радиального распределения показал, что 

их можно использовать при диагностике серийного 

производства ацетатцеллюлозных мембран и их анало-

гов. 
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USE OF RADIAL DISTRIBUTION FUNCTION  
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Methods of research of structural characteristics of cellulose acetate membrane with the help of function of 

radial distribution is given. Direct estimation of radial distribution calculation on the formula with accuracy 

not less than 5 % is made. The data for characteristic curves of radial distribution for membrane MGA-95 

specimens airdry and aquic state are received. The analysis of dependencies of radial distribution from the 

position of distance change in neighboring atoms that influences the size of pore diameter, selective and 

passable features of polymeric membranes.  
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