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ИЗУЧЕНИЕ СТРУКТУРЫ 
САМООРГАНИЗУЮЩИХСЯ 

КЛИНООБРАЗНЫХ МОЛЕКУЛ 
ДЛЯ СОЗДАНИЯ НОВОГО 

КЛАССА ИОНСЕЛЕКТИВНЫХ 
МЕМБРАН



АКТУАЛЬНОСТЬ ТЕМЫ

Преимущества:
Экологичность
Высокий КПД
Химическая 
стабильность
Быстрое 
начало работы

Недостатки:
Снижение 
эффективности 
при 
температуре 
выше 100°C



СТРУКТУРА ОРГАНИЧЕСКИХ 
ИОНСЕЛЕКТИВНЫХ МЕМБРАН

Gierke et al. (1981)

Schmidt-Rohr (2006)

Структура каналов

Упаковка цепей



ОСОБЕННОСТИ ХИМИЧЕСКОГО 
СТРОЕНИЯ МОЛЕКУЛ

Клинообразная 
форма молекулы
Подбор соотношения 
длины гидрофобных и 
гидрофильных блоков
Наличие 
реакционноспособных 
групп

La = 40 Å
Lb = 20 Å

Lс = 30 Å
Ld = 10 Å



СТРОЕНОЕ КОЛОНЧАТОЙ 
ГЕКСАГОНАЛЬНОЙ ФАЗЫ

Цилиндр

Сегмент

Колончатая
гексагональная фаза

Диск

La = 40 Å
Lb = 20 Å



ПРИМЕРЫ 
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ 

ИССЛЕДОВАНИЙ

Атомно‐силовая 
микроскопия

Просвечивающая
оптическая 

микроскопия

Рентгеновская 
дифракция

RH=5%

RH=100%
II



ИСПОЛЬЗУЕМЫЕ ФОРМУЛЫ



ДВУХФАЗНАЯ МОДЕЛЬ

a

R



T=25ºC, RH=100%, 48 часов

Сравнение  экспериментальных  и  расчетных  данных



T = 25 ºC,RH=100%, 2 месяца

Двухфазная 
модель

Сравнение экспериментальных и расчетных данных



ТРЕХФАЗНАЯ МОДЕЛЬ

а



T=25ºC, RH=100%, 2 месяца

Сравнение экспериментальных и расчетных данных



T=100ºC, RH=33%

Сравнение экспериментальных и расчетных данных



ФАЗОВЫЙ ПЕРЕХОД ОТ 
КОЛОНЧАТОЙ К КУБИЧЕСКОЙ 

ФАЗЕ

Кубические 
фазы

Гексагональная
фаза
Двойная
алмазная фаза
Гироидная фаза

Кубические 
фазы

Lс = 30 Å
Ld = 10 Å

Гексагональная 
фаза

увеличение влажности

Ia3d

Pn3m



h k l

1 1 0 6,41±0,03

1 1 1 5,19±0,02

2 1 1 3,58±0,08

h k l

2 1 1 5,49±0,08

2 2 0 4,63±0,06

3 2 1 3,57±0,08

4 0 0 3,28±0,04

4 2 2 2,75±0,01

СИММЕТРИЯ КУБИЧЕСКОЙ ФАЗЫ



МОДЕЛИ ДЛЯ РАСЧЕТА 
РАССЕЯНИЯ ОТ ГИРОИДНОЙ 

ФАЗЫ

* Garstecki P. ; Hołyst R.
Langmuir 2002, 18, 2519-
2528

* Garstecki P. ; Hołyst R.
Macromolecules 2003, 36, 9181-
9190



RR

Модель №1:
Карта невязок для 
гироидной фазы

Расчетные данные:
С = 2,2·105

φ = -0.26
L = 30 Å

Минимальная 
невязка

Минимальная 
невязка

Расчетные данные:
С = 3,6·10-8

L = 32 Å

Модель №2:
Карта невязок для 
гироидной фазы



ВЫБОР ОПТИМАЛЬНОЙ МОДЕЛИ

Сравнение двух моделей Карта распределения 
плотности для 
гироидной фазы



Выводы
Предложены новые модели для описания 
структуры гексагональной колончатой фазы.
Используя предложенные модели были 
рассчитаны основные параметры структуры: 
число молекул в слое, величина локального 
разупорядочения, параметр решетки и диаметр 
ионного канала.
Был проведен сравнительный анализ моделей 
для расчетов рассеяния от гироидной кубической 
фазы.
Используя оптимальную модель, были 
рассчитаны основные параметры гироидной 
структуры: параметр решетки и диаметр 
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Спасибо за внимание!
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