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进行 了分析
。
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。

它是由有序周期
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。
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。

� � � � 二 � 一 �
,

因此 �� ��� 是一种低聚体
。

在 以 ��� 絮凝剂中 �� 有增强结

构序性 的作用
。
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非晶体结构 原子密度径向分布函数
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。
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,

当前已发展成为主流药剂
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硅和各

种复合型絮凝剂方面开展 了广泛的研制和应用
,

生产和应用已具相当规模
,

但在其基础研究方

面尚存在许多问题有待于深人探讨
。

�� � 实际上是铝和铁盐的水解过程中间产物与不同阴离
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。

了解它的结构形态对于絮凝机理和絮凝剂制备研究具有重要意义
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表 2 从干涉函数 YI (习得到的原子间距
r;

T abl e 2 A tom dis加n ees 八 d e ri ve d fr o m th
e in ter fe r e n e e fu

n c tio ns YI ( k )

ato m d ista n ee s/ A
sam P le s

—
rl几 r3 F 4 r , F6

5 5 ( 5 1
二
0
.
0 ) 1 1

.
9 0 5

.

1 0 4
.
0 9 2

.
5 1 1

.
8 9 1

.
4 7

5 8 ( 5 1
二
2
.
5 ) 1 2

.
4 5 5

.
2 0 4

.
0 5 2

.
5 1 1

.

8 9 1

.

4 7

5 9 ( 5
1 = 4

.
5 ) 1 3

.
4 7 5 3 2 4

.
0 1 2

.
4 9 1

.
8 5 1

.
4 7

(5

.

3 人)的二倍
。

根据这个小峰宽度计算的非晶有序畴尺寸 D
,

约为 22
一
25 A

。

刀 二
D /

; :
表征

聚合程度
。

对于本文所研究的 IP F
,

刀二
2
一
3

,

表明这种絮凝剂为非晶低聚体
。

2

.

2 近程序结构分析

(1) re( 1
.
47 A) 与文献

‘,

服道的以 S 原子为中心
,

O 原子为顶点 的四面体 【50
4
〕(t
:
)的中心

至顶点距离 (几
一 。

=
1

.

47 A ) 一致
。

rs(
1

.

85

一
1

.

89 入)非常接近文献t3.
4」
报道的以 Al 原子为中心

,

O H 或 0 为顶点的四面体 [A I(O H )
4
]或 [A IO

4
] (t
Z
)和八面体 [AI(O H )

。

1 (
0

) 的中心至顶点平均

距离 (l
.
86 入)

。
r4

(2

.

S
A ) 大致为这三种多面体(t

:,
t
Z

和 。)棱长的平均值
。

根据简单的几何
,

四

面体 t
:
的棱长为 2

.
40 A

,

四面体 t
Z
的棱长二 3

.
0人

,

八面体 O 的棱长
;二 2

.
65 入

。

初看起来 :r4 的

测量值 (2
.
5人)似乎接近 t

,

和 O 棱长的平均值
,

小于 t
,

和 t
Z ,

或 t
Z
和 O 棱长的平均值

,

但这并不

意味着结构中只存在四面体 t
l
和八面体 0

,

不存在 四面体 t
Z。
由于样品制备 中为 了引人 Si 而加

人 N aZ SI O
。

使样 品中含有较高的 N
a 含量

,

因而较短的 N
a一

0 间距(2
.
29 A )的影响是不可忽视的

(样品中 K 含量远低于 N
a 含量

,

因而较长的 K
一

0 间距 (2
.
66 入)的影响是可忽视的 )

。

如果考虑

Na
一

O 间距的影响
,

则可认为 r4 中包含了较长的四面体 t
Z
的棱长 二 3

.
0入的贡献

,

因此我们认

为 :结构中包含 t
:
四面体

。

( 2) 综上所述
,

样品中可能存在三种多面体
:t, ,

t
Z

和 0
。

根据

间的连接方式作进一步的分析
。

r 3 是两个相邻多面体中
,

一个多面体的中心原子

(阳离子 )与另一个多面体顶点原子 (隔邻阴离子 )之间

的平均间距
,

r2 是两个相邻多面体中顶点原子之间的

平均间距
。

因此
,

r2 和 。 值表征了两个相邻多面体的连

接方式
。

计算表明
,

对于两个共顶连接的四面体 t
:
和 tz,

计算的
;2 和 r3 值(5

.
25

,

4

.

05 A ) 非常接近的 r2 和 r3 测

量值(5
.
20

,

4

.

05 A )o 这表明 :样 品中存在着 由两个相邻

r2 和 r3 值
,

可对这些多面体之

t, 和 t
:
通过共顶连接构成的近程结构基元

。

其中
,

N
a

,

K

和 H 离子可能分布在这些结构基元的端点附近以保持

图 3 ^13的 K
eggi
n
结构

Fig
.
3 Ke路i

n streture ofA 13

电中性
。

另外
,

根据两个共棱的规则 的八面体计算的 r2 和 ;。
值为 5

.
6 和 4

.
19 A

,

它们稍大于测

量值
,

暗示样品中八面体的连接可能存在畸变
。

一些研究I
’

,
6

]

认为
:聚合铝 中的活性组分是中心

为一个四 面体 【AI O
4
〕

,

外围结合 12 个八面体 [Al (o H )
6
]和 12 个配位水的 A1

3的 K egg in 结构

(图 3)
。

本研究证实T K
eggin结构 中存在的二种多面体

:tZ和 。
,

但 四面体[A I(o H )
4
]和 15 0

4
]

的存在说明絮凝剂的结构形态是非常复杂和多变的
。

3 51 在结构中的作用

比较图 1 和表 2 中不 同 Si 含量的 W A X S 图和结构数据可见
:
当 Si 含量增大时

,

出现下述
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现象
:
(1)
;, 增大

,

即中程有序周期增大;(2) r2 增大
,

r3 减少 ;r2 和 r3 分辩更清楚
,

表明结构基

元更为有序和均匀;(3) C(
:
)上的

; 二
4
一
S A 范围的小峰

,

对于无 Si 的 55 #样品
,

此峰消失
,

随

Si 含量增大
,

此峰增大
。

因为此峰表征近邻 四面体连接的有序状态
。

这就表 明
:
有序性随 si 含

量增加
。

上述现象一致说明
:Si 有提高结构有序性的作用

。

虽然由于 Si 含量太低
,

X 射线衍射难 以

揭示其在结构中的位置
,

但是它的有序作用表明它进人了结构
。

表 2 所示 的 r3 随 Si 含量的变

化也许暗示 Si 存在于结构骨架中
。
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