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Ç ïîÿâîþ íà ñâ³òîâîìó ðèíêó íîâèõ åïîêñèäíèõ ñìîë ³ àì³í³â, ùî øèðîêî çàñòîñî-
âóþòüñÿ äëÿ îòâåðäæåííÿ åïîêñèäíèõ êîìïîçèö³é çà åíåðãîçáåð³ãàþ÷îþ òåõíîëî-
ã³ºþ (ïðè «çâè÷àéí³é» òåìïåðàòóð³), àêòóàëüíèì º ö³ëåñïðÿìîâàíèé ¿õ âèá³ð äëÿ
çàáåçïå÷åííÿ çàäàíèõ òåõíîëîã³÷íèõ ³ åêñïëóàòàö³éíèõ âëàñòèâîñòåé. Ç ìåòîþ
ïðîãíîçîâàíîãî âèáîðó àì³ííèõ îòâåðäæóâà÷³â åïîêñèäíèõ ñìîë âèêîíàíî ¿õ êâàí-
òîâî-õ³ì³÷í³ ðîçðàõóíêè íàï³âåìï³ðè÷íèì ïàðàìåòðè÷íèì ìåòîäîì 3 (ÐÌ3).
Çàñòîñîâàíî âåëè÷èíó åíåðã³¿ âèùî¿ çàéíÿòî¿ ìîëåêóëÿðíî¿ îðá³òàë³ (ÂÇÌÎ) àì³í³â
òà àáñîëþòíó âåëè÷èíó åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| – àáñîëþòíó ð³çíèöþ åíåðã³é
ÂÇÌÎ àì³í³â ³ íèæ÷î¿ âàêàíòíî¿ ìîëåêóëÿðíî¿ îðá³òàë³ (ÍÂÌÎ) åïîêñèäíèõ ñìîë.
Âñòàíîâëåíî âçàºìîçâ’ÿçîê ì³æ àáñîëþòíîþ âåëè÷èíîþ åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè
|∆| òà îñíîâíèìè òåõíîëîã³÷íèìè ïàðàìåòðàìè ïðîöåñó îòâåðäæåííÿ åïîêñèäíî¿
ä³àíîâî¿ ñìîëè ÅÄ-20 ³íäèâ³äóàëüíèìè àì³íàìè ç êîåô³ö³ºíòàìè ïàðíî¿ êîðåëÿö³¿,
íå ìåíøèìè í³æ 0,977. Çàïðîïîíîâàíî îö³íêó àêòèâíîñò³ ìîäèô³êîâàíèõ ïîë³àì³í³â
òà ¿õ ñóì³øåé ïðè îòâåðäæåíí³ åïîêñèäíèõ ñìîë ïðîâîäèòè çà ìàêñèìàëüíîþ òåì-
ïåðàòóðîþ åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ âçàºìîä³¿ åïîêñèäíèõ ãðóï ñìîë òà àì³ííèõ ãðóï
îòâåðäæóâà÷³â. Ïîêàçàíà ìîæëèâ³ñòü êîðåãóâàííÿ òåìïåðàòóðè åêçîòåðì³÷íî¿
ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ åïîêñèäíèõ êîìïîçèö³é ³ ÷àñó ¿õ «æèòòºçäàòíîñò³» øëÿõîì
ââåäåííÿì åïîêñèäîâì³ñíèõ ðîçáàâíèê³â ç ð³çíèì çíà÷åííÿì åíåðã³¿ ÍÂÌÎ.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: åïîêñèäí³ ñìîëè, àì³íí³ îòâåðäæóâà÷³, åïîêñèäîâì³ñí³ ðîçáàâíèêè,
êâàíòîâî-õ³ì³÷í³ ðîçðàõóíêè, åëåêòðîííà ù³ëèíà, ðåàêö³ÿ îòâåðäæåííÿ.

DOI: 10.32434/0321-4095-2024-153-2-83-89

Âñòóï
Òðàäèö³éíèìè ñïîñîáàìè îäåðæàííÿ ïî-

ë³ìåð³â íà îñíîâ³ åïîêñèäíèõ ñìîë º ïðîöåñè ïî-
ë³ïðèºäíàííÿ òà ³îííî¿ ïîë³ìåðèçàö³¿ [1,2]. Âèñî-
êà õ³ì³÷íà àêòèâí³ñòü åïîêñèäíèõ ãðóï ñìîë
äîçâîëÿº âèêîðèñòîâóâàòè â öèõ ïðîöåñàõ áàãàòî
îðãàí³÷íèõ ñïîëóê [3], îäíàê ëèøå äåÿê³ ³ç íèõ
çíàéøëè øèðîêå çàñòîñóâàííÿ. Â ïåðøó ÷åðãó öå
àë³ôàòè÷í³ äè- òà ïîë³àì³íè [3], ùî çàáåçïå÷óþòü
ìîæëèâ³ñòü ïðîâåäåííÿ ïðîöåñó çà åíåðãîçáåð³-
ãàþ÷îþ òåõíîëîã³ºþ – çà «çâè÷àéíî¿» òåìïåðàòó-
ðè (20±1)0C.

Íåçâàæàþ÷è íà øèðîêå âèêîðèñòàííÿ àì³í-
íèõ îòâåðäæóâà÷³â åïîêñèäíèõ ñìîë, ïðè âèâ÷åíí³
ìåõàí³çìó ¿õ ä³¿ [3] ïðàêòè÷íî â³äñóòí³é ï³äõ³ä äî
ö³ëåñïðÿìîâàíîãî âèáîðó ïîë³àì³í³â äëÿ çàáåçïå-
÷åííÿ îïòèìàëüíîãî ïðîöåñó îòâåðäæåííÿ ñìîë

çàäàíî¿ áóäîâè. Öå îñîáëèâî àêòóàëüíî ó òå-
ïåð³øí³é ÷àñ ó çâ’ÿçêó ³ç çàñòîñóâàííÿì òðàäè-
ö³éíèõ ³ ïîÿâîþ íà ðèíêó íîâèõ ïîë³àì³ííèõ îò-
âåðäæóâà÷³â òà åïîêñèäíèõ ñìîë [4–8]. Çàëèøàºòü-
ñÿ ìàëîâèâ÷åíèì âïëèâ õ³ì³÷íî¿ áóäîâè åïîêñèä-
íèõ ñìîë ³ ïîë³àì³í³â íà ïåðåá³ã åêçîòåðì³÷íî¿
ðåàêö³¿ ¿õ âçàºìîä³¿ ó ïðîöåñ³ îòâåðäæåííÿ, ÷àñ
ïî÷àòêó ãåëåóòâîðåííÿ òà, â³äïîâ³äíî, «æèòòº-
çäàòí³ñòü» êîìïîçèö³é ³ âèá³ð îñíîâíèõ ïàðàìåòð³â,
ùî âèçíà÷àþòü ¿õ ðåàêö³éíó çäàòí³ñòü â öüîìó
ïðîöåñ³. Òàê³ ïàðàìåòðè, âî÷åâèäü, ìîæóòü áóòè
çàïðîïîíîâàí³ ç óðàõóâàííÿì åëåêòðîííî¿ áóäîâè
ñïîëóê ç çàñòîñóâàííÿì êâàíòîâî-õ³ì³÷íèõ ðîçðà-
õóíê³â ³ ìàòèìóòü òåîðåòè÷íå òà ïðèêëàäíå çíà-
÷åííÿ.

Ìåòîþ äàíîãî äîñë³äæåííÿ áóëî çàñòîñóâàí-
íÿ êâàíòîâî-õ³ì³÷íèõ ðîçðàõóíê³â äëÿ ïðîãíîçó-
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âàííÿ ðåàêö³éíî¿ àêòèâíîñò³ åïîêñèäíèõ ñìîë ³
àì³í³â â ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ òà âèâ÷åííÿ âïëèâó
òàêèõ ïàðàìåòð³â ÿê âåëè÷èíà åíåðã³¿ âèùî¿ çàé-
íÿòî¿ ìîëåêóëÿðíî¿ îðá³òàë³ (ÂÇÌÎ) àì³ííèõ îò-
âåðäæóâà÷³â ³ àáñîëþòíà âåëè÷èíà åíåðã³¿ åëåêò-
ðîííî¿ ù³ëèíè |∆| [9] – àáñîëþòíî¿ ð³çíèö³ åíåðã³é
ÂÇÌÎ àì³í³â ³ íèæ÷î¿ âàêàíòíî¿ ìîëåêóëÿðíî¿
îðá³òàë³ (ÍÂÌÎ) åïîêñèäíèõ ñìîë íà ïåðåá³ã
åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ âçàºìîä³¿ åïîêñèäíèõ òà
àì³ííèõ ãðóï.

Åêñïåðèìåíòàëüíà ÷àñòèíà
Êâàíòîâî-õ³ì³÷í³ ðîçðàõóíêè åïîêñèäíèõ

ñìîë òà àì³í³â ð³çíî¿ õ³ì³÷íî¿ áóäîâè, ùî âèêîðè-
ñòîâóþòüñÿ â ðåàêö³ÿõ îòâåðäæåííÿ çà «çâè÷àé-
íî¿» òåìïåðàòóðè (20±1)0C, âèêîíàíî íàï³âåìï³-
ðè÷íèì ïàðàìåòðè÷íèì ìåòîäîì 3 (ÐÌ3) [10] ç
âèêîðèñòàííÿì ïàêåòà ïðîãðàì Ñhem Office 9.0
Ultra, Cambridge Soft 2004. Àáñîëþòíó âåëè÷èíó
åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| ðîçðàõîâóâàëè çà
ôîðìóëîþ

|∆|=ÅÂÇÌÎ àì³íó–ÅÍÂÌÎ ñìîëè.

×èì ìåíøå àáñîëþòíà âåëè÷èíà åíåðã³¿
åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆|, òîáòî ÷èì áëèæ÷å çíà÷åí-
íÿ åíåðã³é ÂÇÌÎ ³ ÍÂÌÎ ðåàãóþ÷èõ êîìïîíåíò³â,
òèì åíåðãåòè÷íî á³ëüø âèã³äíà ¿õ âçàºìîä³ÿ.

Åêñïåðèìåíòàëüíó ïåðåâ³ðêó âèêîíàíèõ êâàí-
òîâî-õ³ì³÷íèõ ðîçðàõóíê³â ïðè ïðîãíîçóâàíí³
ðåàêö³éíî¿ àêòèâíîñò³ ïðîìèñëîâèõ àì³ííèõ
îòâåðäæóâà÷³â ïðîâîäèëè ç âèêîðèñòàííÿì ä³àíî-
âî¿ åïîêñèäíî¿ ñìîëè ÅÄ-20 (Ìn=390 ã/ìîëü, âì³ñò
åïîêñèäíèõ ãðóï 21,8 ìàñ.%). ²íäèâ³äóàëüí³ àì³íí³
îòâåðäæóâà÷³ ââîäèëè â ñòåõ³îìåòðè÷í³é ê³ëüêîñò³,
ñóì³øåâ³ ³ ìîäèô³êîâàí³ ïîë³àì³íè – ó ðåêîìåí-
äîâàí³é âèðîáíèêàìè; õàðàêòåðèñòèêè äîñë³äæå-
íèõ àì³ííèõ îòâåðäæóâà÷³â íàäàíî ó òàáë. 1, 2.
Ïîñò³éíó ê³ëüê³ñòü êîìïîçèö³¿ – 50 ã (åïîêñèäíà
ñìîëà ÅÄ-20+àì³í) çàáåçïå÷óâàëè çâàæóâàííÿì
íà àíàë³òè÷íèõ âàãàõ. Ïðè öüîìó âèêîðèñòîâóâà-
ëè öèë³íäðè÷í³ ñòàêàíè ³ç òåðìîñò³éêîãî ñêëà
ºìí³ñòþ 100 ñì3, ïåðåì³øóâàííÿ çä³éñíþâàëè çà
òåìïåðàòóðè (20±1)0Ñ ïðîòÿãîì 3 õâ. Âèãîòîâëåí³
êîìïîçèö³¿ âèêîðèñòîâóâàëè äëÿ äîñë³äæåííÿ åê-
çîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ åïîêñèäíî¿
ñìîëè àì³íàìè ç çàñòîñóâàííÿì  òåðìîêîìïëåêñó
ç òåðìîïàðîþ òà äèñïëåºì, íà ÿêèé âèâîäèëàñü
òåìïåðàòóðà â öåíòð³ îá’ºìó êîìïîçèö³¿. Ïî-
êàçíèêè òåìïåðàòóðè çí³ìàëè ÷åðåç êîæí³ 2 õâ ç
ô³êñàö³ºþ ìàêñèìàëüíî¿ òåìïåðàòóðè ðåàêö³¿ òà ¿¿
çíèæåííÿ.

Ïðè îáðîáëåíí³ äàíèõ çì³íè òåìïåðàòóðè
åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ çíàõîäèëè ÷àñ
ïî÷àòêó ãåëåóòâîðåííÿ (÷àñ «æèòòºçäàòíîñò³» êîì-
ïîçèö³é) øëÿõîì åêñòðàïîëÿö³¿ íà â³ñü àáñöèñ

òî÷êè êðèâî¿ ï³äéîìó òåìïåðàòóðè êîìïîçèö³¿.
Ðåçóëüòàòè òà îáãîâîðåííÿ
ßê ñâ³ä÷àòü äàí³ òàáë. 1, çíà÷åííÿ àáñîëþò-

íèõ âåëè÷èí åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| ïðè
ìîæëèâ³é âçàºìîä³¿ åïîêñèäíèõ ñìîë ç ïðîìèñ-
ëîâèìè àì³íàìè çì³íþþòüñÿ â äîñèòü øèðîêîìó
ä³àïàçîí³, ³ öå äîçâîëÿº âïëèâàòè íà øâèäê³ñòü
ïðîöåñó îòâåðäæåííÿ ñìîë ³ òåõíîëîã³÷í³ õàðàê-
òåðèñòèêè êîìïîçèö³é. Î÷³êóâàëîñü, ùî íàéá³ëü-
øó àêòèâí³ñòü â ðåàêö³ÿõ ç àì³ííèìè îòâåðäæóâà-
÷àìè ïîâèííà ìàòè öèêëîàë³ôàòè÷íà åïîêñèäíà
ñìîëà ÓÏ-650Ò, ó ÿêî¿ ðåàêö³éíà çäàòí³ñòü àë³-
öèêëåíîâèõ åïîêñèäíèõ ãðóï â 20–30 ðàç³â âèùå,
í³æ åïîêñèäíèõ ãðóï, ùî ç’ºäíàí³ ç àë³ôàòè÷íèì
ðàäèêàëîì [11], à òàêîæ àë³ôàòè÷í³ ñìîëè ÄÅÃ-1
òà ÕÅÑ-3. Îäíàê, çã³äíî ðîçðàõóíêàì (òàáë. 1)
àáñîëþòí³ çíà÷åííÿ åíåðã³é åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè
|∆| äëÿ öèõ åïîêñèäíèõ ñìîë áóäóòü íàéá³ëüøèìè
ó ïîð³âíÿíí³ ç ³íøèìè åïîêñèäíèìè ñìîëàìè, ùî
ïîâèííî â³äïîâ³äàòè ìåíø³é ¿õ ðåàêö³éí³é
çäàòíîñò³ ïðè âçàºìîä³¿ ç àì³ííèìè îòâåðäæóâà-
÷àìè. Ä³éñíî, òàêà çàêîíîì³ðí³ñòü ìåíøî¿ ðåàê-
ö³éíî¿ çäàòíîñò³ àë³ôàòè÷íèõ åïîêñèäíèõ ñìîë ó
ïîð³âíÿíí³, íàïðèêëàä, ç ä³àíîâèìè åïîêñèäíèìè
ñìîëàìè (ÅÄ-20, Epikote 828) ïðè ¿õ îòâåðäæåíí³
àë³ôàòè÷íèìè ä³àì³íàìè â³äì³÷åíà â ðîáîò³ [12]
ïðè ïðîâåäåíí³ äîñë³äæåíü ê³íåòè÷íèõ îñîáëèâî-
ñòåé ïðîöåñó äèíàì³÷íèìè òà ÄÑÊ ìåòîäàìè.

Òàêèì ÷èíîì, ðîçðàõóíêîâ³ êâàíòîâî-õ³ì³÷í³
õàðàêòåðèñòèêè åïîêñèäíèõ ñìîë òà àì³ííèõ îò-
âåðäæóâà÷³â äîçâîëÿþòü ïðîãíîçóâàòè ¿õ âçàºìíó
ðåàêö³éíó çäàòí³ñòü ï³ä ÷àñ ïðîâåäåííÿ ïðîöåñó
îòâåðäæåííÿ.

Â³äì³÷åíî âçàºìîçâ’ÿçîê ç äîñòàòíüî âèñî-
êèìè êîåô³ö³ºíòàìè ïàðíî¿ êîðåëÿö³¿ ì³æ ìàêñè-
ìàëüíîþ òåìïåðàòóðîþ åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ îò-
âåðäæåííÿ (0,977), ÷àñîì ïî÷àòêó ãåëåóòâîðåííÿ
(0,989) òà àáñîëþòíèìè âåëè÷èíàìè åíåðã³¿ åëåê-
òðîííî¿ ù³ëèíè |∆| ì³æ ÍÂÌÎ åïîêñèäíî¿ ñìîëè
ÅÄ-20 òà ÂÇÌÎ àì³í³â (ðèñ. 1, òàáë. 2), à òàêîæ
ì³æ ìàêñèìàëüíîþ òåìïåðàòóðîþ åêçîòåðì³÷íî¿
ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ ³ ÷àñîì ïî÷àòêó ãåëåóòâîðåí-
íÿ (0,989).

 Ñåðåä çíà÷íî¿ ê³ëüêîñò³ àì³ííèõ îòâåðäæó-
âà÷³â åïîêñèäíèõ ñìîë âèêîðèñòîâóþòüñÿ ³ ñïî-
ëóêè áëèçüêî¿ õ³ì³÷íî¿ áóäîâè ïåâíîãî ãîìîëîã³-
÷íîãî ðÿäó. Òàê, äëÿ ç’ÿñóâàííÿ ìîæëèâîñò³ ïðî-
ãíîçóâàííÿ àêòèâíîñò³ òàêèõ àì³ííèõ îòâåðäæó-
âà÷³â â ðåàêö³¿ âçàºìîä³¿ ç åïîêñèäíîþ ñìîëîþ
ÅÄ-20 çä³éñíåíî ðîçðàõóíêè àáñîëþòíî¿ âåëè÷è-
íè åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| â çàëåæíîñò³ â³ä
äîâæèíè ëàíöþãà ³ç ìåòèëåíîâèõ ãðóï â ïîë³ìå-
òèëåíä³àì³íàõ ë³í³éíî¿ ñòðóêòóðè (ðèñ. 2). ßê
ñâ³ä÷àòü äàí³ ðèñ. 2, íàéìåíøà àáñîëþòíà âåëè-
÷èíà åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| (³, â³äïîâ³äíî,
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Òàáëèöÿ 1
Àáñîëþòí³ âåëè÷èíè åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆∆∆∆∆| ïðè âçàºìîä³¿ åïîêñèäíèõ ñìîë ç ïðîìèñëîâèìè àì³ííèìè

îòâåðäæóâà÷àìè

Аміни (ЕВЗМО ,еВ) Марка 
смоли Хімічна формула ЕНВМО смоли, 

еВ ГМДА 
(–9,402) 

ДЕТА 
(–9,289) 

ТЕТА 
(–9,305) 

ТЕРА 
(–9,316) 

АЕР 
(–9,083) 

|∆|, еВ 

ЕД-20 

C

CH3

CH3

O

CH2CHH2C

O O CH2 CH CH2 O

OH

C CH3

CH3

OCH2CHH2C

O

1

 

0,164 9,566 9,453 9,469 9,480 9,247 

УП-637 
O CH2 CH CH2

O

O CH2 CH CH2

O  

0,101 9,503 9,390 9,406 9,417 9,184 

УП-63 
O CH2 CH CH2

O

O CH2 CH CH2

O

CH2

 

0,153 9,555 9,442 9,458 9,469 9,236 

ДЕГ-1 
OCH2OCH2CHH2C

O

CH2 CH2 O CH2 CH CH2

O

CH2

 
1,880 11,282 11,169 11,185 11,196 10,963 

ХЕС-3 

H2C CH CH2 O CH CH2 O CH2 C

O H2C Cl

CH2

H2C

CH2

O CH2 CH O CH2 CH CH2

OCH2Cl

CH3

O

CH2
CH CH2 ClOCH2CHH2C

O

 

0,874 10,276 10,163 10,179 10,190 9,957 

УП-650Т 
O CH2 CH CH2

O

O CH2 CH CH2

O

O
CH2

CH2

 

1,957 11,359 11,246 11,262 11,273 11,040 

ЕА 

N CH2 CH CH2

O

CH2CHCH2

O

 

0,173 9,575 9,462 9,478 9,489 9,256 

УП-610 OCH2CHH2C

O

CH2 CH CH2

O

N

CH2 CH CH2

O  

0,080 9,482 9,369 9,385 9,396 9,163 

УП-691 
C C O

N N

C

O

CH2 CH CH2
O

CH2CHH2C

O

CH3

H3C

 

0,069 9,471 9,358 9,374 9,385 9,152 
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Òàáëèöÿ 2
Âïëèâ àáñîëþòíî¿ âåëè÷èíè åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè (|∆∆∆∆∆|) ïðè âçàºìîä³¿ åïîêñèäíî¿ ñìîëè ÅÄ-20 ç
ïðîìèñëîâèìè àì³ííèìè îòâåðäæóâà÷àìè ð³çíî¿ õ³ì³÷íî¿ áóäîâè íà ïðîöåñ îòâåðäæåííÿ êîìïîçèö³é

çà òåìïåðàòóðè 20±10Ñ

Амінний отверджувач ЕВЗМО амінів, 
еВ |∆|, еВ 

Час 
гелеутворення 
композицій, хв 

Максимальна 
температура 
екзотермічної 

реакції 
отвердження, 0С 

N-аміноетилпіперазин (АЕР) (густина 985 кг/м3, 
вміст основної речовини >98 мас.%) 

N NHCH2CH2H2N

 

–9,083 9,247 15 252 

Діетилентриамін (ДЕТА) (густина 950 кг/м3, вміст 
основної речовини 99,5 мас.%, амінне число 
1589 мг КОН/г) 
H2N CH2 NH CH2 NH2

2 2  

–9,289 9,453 32 220 

Триетилентетрамін (ТЕТА) (густина 980 кг/м3, вміст 
основної речовини >95 мас.%, амінне число 

 1440 мг КОН/г) 
H2N CH2 NH CH2 NH2

2 22  

–9,305 9,469 34 215 

Тетраетиленпентамін (ТЕРА) (густина 998 кг/м3, 
вміст основної речовини >98 мас.%) 

H2N CH2 NH CH2 NH2
2 23  

–9,316 9,480 36 210 

Гексаметилендіамін (ГМДА) (густина 840 кг/м3, 
вміст основної речовини >98 мас.%) 
H2N CH2 NH2

6  

–9,402 9,566 47 185 

íàéá³ëüøà ðåàêö³éíà àêòèâí³ñòü, ÿêà â³äì³÷åíà â
ðîáîò³ [1]) ñïîñòåð³ãàºòüñÿ äëÿ ìåòèëåíä³àì³íó
(n=1) ³ çíà÷íî çá³ëüøóºòüñÿ äëÿ 1,2-åòèëåíä³àì³-
íó (n=2). Ïîäàëüøå çá³ëüøåííÿ ê³ëüêîñò³ ìåòè-
ëåíîâèõ ãðóï â ä³àì³íàõ öüîãî ðÿäó ìàéæå íå
âïëèâàº íà àáñîëþòíó âåëè÷èíó åíåðã³¿ åëåêòðîí-
íî¿ ù³ëèíè |∆| ³, â³äïîâ³äíî, íå áóäå âïëèâàòè íà
çì³íó ¿õ àêòèâíîñò³ â ðåàêö³¿ ç åïîêñèäíîþ ñìî-
ëîþ ÅÄ-20. Òàêà çàëåæí³ñòü ïîâ’ÿçàíà ç òèì, ùî
â ìåòèëåíä³àì³í³ â³äáóâàºòüñÿ ÷àñòêîâå â³äøòîâ-
õóâàííÿ ì³æ íåïîä³ëåíèìè åëåêòðîííèìè ïàðàìè
àòîì³â àçîòó, ùî ïðèâîäèòü äî çá³ëüøåííÿ çíà-
÷åííÿ â³ä’ºìíî¿ âåëè÷èíè åíåðã³¿ ÂÇÌÎ â öüîìó
ä³àì³í³ ó ïîð³âíÿíí³ ç ³íøèìè ïîë³ìåòèëåíä³àì³-
íàìè.

Âèêîíàí³ ðîçðàõóíêè àáñîëþòíèõ âåëè÷èí
åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| ïðè âçàºìîä³¿ åïîê-
ñèäíî¿ ñìîëè ÅÄ-20 ç ïîë³ìåòèëåíä³àì³íàìè äîç-
âîëÿþòü ñïðîãíîçóâàòè îñîáëèâîñò³ çì³íè àêòèâ-
íîñò³ àì³ííèõ îòâåðäæóâà÷³â åïîêñèäíèõ ñìîë

áëèçüêî¿ õ³ì³÷íî¿ áóäîâè ãîìîëîã³÷íîãî ðÿäó.
Äëÿ ïîë³àì³ííèõ îòâåðäæóâà÷³â, ùî º ñóì³-

øàìè ïîë³àì³í³â, êîðåêòíî ðîçðàõóâàòè àáñîëþò-
íó âåëè÷èíó åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè íåìîæ-
ëèâî. Ó òîé æå ÷àñ, òàê³ îòâåðäæóâà÷³, à òàêîæ
ìîäèô³êîâàí³ ïîë³àì³íè, ñêëàä ÿêèõ ÷àñòî íå íà-
âîäèòüñÿ âèðîáíèêàìè, øèðîêî âèêîðèñòîâóþòü-
ñÿ äëÿ îòâåðäæåííÿ åïîêñèäíèõ ñìîë ïðè çâè-
÷àéí³é òåìïåðàòóð³ (ÏÅÏÀ – Ðîñ³ÿ; Polyamin B
– Øâåö³ÿ, Í³äåðëàíäè; CeTePox 1410H – Í³ìå÷-
÷èíà; Ancamine 1638 – ÑØÀ; Epikure F-205 –
Àíãë³ÿ; ÓÏ-0633Ì – Óêðà¿íà òîùî). Â öüîìó âè-
ïàäêó ó â³äïîâ³äíîñò³ äî îòðèìàíèõ åêñïåðèìåí-
òàëüíèõ äàíèõ [13] ñïîñòåð³ãàºòüñÿ çàäîâ³ëüíèé
çâ’ÿçîê àêòèâíîñò³ ïîë³àì³ííèõ îòâåðäæóâà÷³â ç
òåìïåðàòóðîþ åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ âçàºìîä³¿ åïî-
êñèäíèõ ãðóï ä³àíîâî¿ ñìîëè ÅÄ-20 ç àì³ííèìè
ãðóïàìè ïîë³àì³í³â: äîñë³äæåí³ ñóì³øåâ³ òà ìîäè-
ô³êîâàí³ ïîë³àì³íí³ îòâåðäæóâà÷³ çà çá³ëüøåííÿì
òåìïåðàòóðè åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ (0Ñ) ³, â³äïî-
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â³äíî, ¿õ àêòèâíîñò³ ðîçòàøîâóþòüñÿ ó íàñòóïíèé
ðÿä: Polyamine B (98) < CeTePox 1410H (118),
Epicure F205 (120), ÏÅÏÀ (124) < Ancamine 2752
(133), Ancamine 2692 (134), Ancamine 2686 (138)
< Ancamine 1638 (156), ÓÏ-0633Ì (159).

Òàêèì ÷èíîì, â ïåðøîìó íàáëèæåíí³ ðåêî-
ìåíäóºòüñÿ àêòèâí³ñòü òàêèõ ïîë³àì³ííèõ îòâåð-
äæóâà÷³â îö³íþâàòè çà òåìïåðàòóðîþ åêçîòåð-
ì³÷íî¿ ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ íàéá³ëüø ïîøèðåíèõ
ïðè ïðàêòè÷íîìó çàñòîñóâàíí³ ó ñâ³òîâ³é ïðàê-
òèö³ ä³àíîâèõ åïîêñèäíèõ ñìîë.

Êîìïîíåíòè åïîêñèäíèõ êîìïîçèö³é (íàïîâ-
íþâà÷³, ìîäèô³êàòîðè, ïëàñòèô³êàòîðè òîùî)
äîçâîëÿþòü âïëèâàòè íà òåìïåðàòóðó åêçîòåð-
ì³÷íî¿ ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ åïîêñèäíèõ ñìîë ïî-
ë³àì³íàìè [1]; íàéá³ëüøèé ³íòåðåñ â öüîìó
àñïåêò³ âèêëèêàþòü åïîêñèäîâì³ñí³ ðîçáàâíèêè
åïîêñèäíèõ ñìîë, ùî øèðîêî çàñòîñîâóþòüñÿ äëÿ
êîðåãóâàííÿ ïî÷àòêîâî¿ â’ÿçêîñò³ êîìïîçèö³é òà
¿õ âëàñòèâîñòåé, åïîêñèäí³ ãðóïè ÿêèõ áåðóòü

ó÷àñòü ó âçàºìîä³¿ ç àì³ííèìè ãðóïàìè îòâåðäæó-
âà÷³â [14]. Òàêà âçàºìîä³ÿ åïîêñèäîâì³ñíèõ ðîç-
áàâíèê³â íà â³äïîâ³äí³é ñòàä³¿ îòâåðäæåííÿ áóäå
äàâàòè ñâ³é âíåñîê â òåìïåðàòóðó åêçîòåðì³÷íî¿
ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ ïîë³àì³íàìè â çàëåæíîñò³ â³ä
¿õ àêòèâíîñò³: çà ìåíøî¿ àêòèâíîñò³ ïîð³âíÿíî ç
àêòèâí³ñòþ åïîêñèäíî¿ ìàòðèö³ (íàïðèêëàä, ñìî-
ëè ÅÄ-20) òåìïåðàòóðà åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ áóäå
çìåíøóâàòèñü, îñê³ëüêè åïîêñèäîâì³ñíèé ðîçáàâ-
íèê, ùî íå ïðîðåàãóâàâ, âèêîíóâàòèìå ôóíêö³þ
òèì÷àñîâîãî ïëàñòèô³êàòîðà.

Íà ïî÷àòêîâ³é ñòàä³¿ îòâåðäæåííÿ ó âèïàäêó
çàñòîñóâàííÿ â êîìïîçèö³ÿõ îäíàêîâî¿ åïîêñèä-
íî¿ ìàòðèö³ (ñìîëè ÅÄ-20) ³ ïîë³àì³ííîãî îòâåð-
äæóâà÷à àêòèâí³ñòü åïîêñèäîâì³ñíèõ ðîçáàâíèê³â,
õàðàêòåðèñòèêè ÿêèõ íàâåäåíî â [14], áóäå çàëå-
æàòè â³ä âåëè÷èíè ¿õ åíåðã³¿ ÍÂÌÎ: ÷èì ìåíøå
çíà÷åííÿ åíåðã³¿ ÍÂÌÎ åïîêñèäîâì³ñíîãî ðîç-
áàâíèêà (â³äïîâ³äíî, ìåíøà àáñîëþòíà âåëè÷èíà
åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆|), òèì âèùà éîãî
ðåàêö³éíà àêòèâí³ñòü. Ç óðàõóâàííÿì çíà÷åíü
åíåðã³¿ ÍÂÌÎ íàéá³ëüø ïîøèðåíèõ åïîêñèäî-
âì³ñíèõ ðîçáàâíèê³â [14] íàéá³ëüøó àêòèâí³ñòü â
ðåàêö³¿ ç àì³ííèìè ãðóïàìè îòâåðäæóâà÷à ìàòèìå
äèãë³öèäèëîâèé åô³ð ä³åòèëåíãë³êîëÿ ÄÅÃ-1 ³ç
çíà÷åííÿì åíåðã³¿ ÍÂÌÎ 1,621 åÂ; íàéìåíøó –
òðèãë³öèäèëîâèé åô³ð òðèìåòèëîëïðîïàíó CHS-
Epoxy RR690 ç åíåðã³ºþ ÍÂÌÎ 2,021 åÂ, ùî ³
ñïîñòåð³ãàºòüñÿ åêñïåðèìåíòàëüíî (ðèñ. 3) ïðè
ââåäåíí³ â åïîêñèäíó ñìîëó 10 ìàñ.÷. öèõ åïîê-
ñèäîâì³ñíèõ ðîçáàâíèê³â ç áëèçüêèìè çíà÷åííÿ-
ìè åïîêñèäíîãî åêâ³âàëåíòó (130–145 ã/åêâ) [14].

Ï³ñëÿ òî÷êè ãåëåóòâîðåííÿ á³ëüø ðóõîì³ ó
çíà÷íî â’ÿçê³é ñèñòåì³ åïîêñèäîâì³ñí³ ðîçáàâíè-
êè áóäóòü áðàòè á³ëüø àêòèâíó ó÷àñòü ó âçàºìîä³¿
ç ïîë³àì³ííèì îòâåðäæóâà÷åì ïðè ôîðìóâàíí³
òðèâèì³ðíî¿ ñ³òêè ³ âëàñòèâîñòåé îòâåðäæåíèõ êîì-

Ðèñ. 1. Âçàºìîçâ’ÿçîê ì³æ àáñîëþòíèìè âåëè÷èíàìè åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| ïðè âçàºìîä³¿ àì³í³â ç

åïîêñèäíîþ ñìîëîþ ÅÄ-20 òà ÷àñîì ãåëåóòâîðåííÿ (τ) êîìïîçèö³é (à) ³ ìàêñèìàëüíîþ òåìïåðàòóðîþ (t) åêçîòåðì³÷íî¿

ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ (á): 1 – ÀÅÐ; 2 – ÄÅÒÀ; 3 – ÒÅÒÀ; 4 – ÒÅÐÀ; 5 – ÃÌÄÀ

Ðèñ. 2. Çàëåæí³ñòü àáñîëþòíî¿ âåëè÷èíè åíåðã³¿ åëåêòðîí-

íî¿ ù³ëèíè |∆| â³ä ê³ëüêîñò³ ìåòèëåíîâèõ ãðóï (n) â

ñòðóêòóð³ ë³í³éíèõ ä³àì³í³â H2N–(CH2)n–NH2 ïðè ¿õ

âçàºìîä³¿ ç åïîêñèäíîþ ñìîëîþ ÅÄ-20



88

O.Yu. Poloz, O.V. Prosyanik, O.K. Farat, Yu.R. Ebich

ISSN 0321-4095, Voprosy khimii i khimicheskoi tekhnologii, 2024, No. 2, pp. 83-89

Ðèñ. 3. Âïëèâ åïîêñèäîâì³ñíèõ ðîçáàâíèê³â íà ïåðåá³ã

åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ âçàºìîä³¿ åïîêñèäíî¿ ñìîëè  ÅÄ-20

ç ïîë³åòèëåíïîë³àì³íîì ÏÅÏÀ: 1 – áåç ðîçáàâíèêà;

2 – ÄÅÃ-1; 3 – EPODIL 750; 4 – CHS-Epoxy RR690

ïîçèö³é [13]. Îòæå, ââåäåííÿ äî ñêëàäó åïîêñèä-
íèõ êîìïîçèö³é åïîêñèäîâì³ñíèõ ðîçáàâíèê³â
ð³çíî¿ àêòèâíîñò³ äîçâîëÿº âïëèâàòè íà ïåðåá³ã
åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ ³, â³äïîâ³äíî,
íà âàæëèâèé òåõíîëîã³÷íèé ïàðàìåòð – «æèòòº-
çäàòí³ñòü» êîìïîçèö³é.

çíà÷åííÿ åíåðã³¿ ÍÂÌÎ ó ïîð³âíÿíí³ ç ä³àíîâè-
ìè ñìîëàìè ³, â³äïîâ³äíî, ó êîíêóðóþ÷³é ðåàêö³¿
âçàºìîä³¿ ç àì³ííèìè îòâåðäæóâà÷àìè ïåðøî÷åð-
ãîâó ïåðåâàãó ìàº åïîêñèäíà ä³àíîâà ñìîëà.

Ïîêàçàíî ìîæëèâ³ñòü êîðåãóâàííÿ òåìïåðà-
òóðè åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ åïîêñèä-
íèõ êîìïîçèö³é ³ ÷àñó ¿õ «æèòòºçäàòíîñò³» ââå-
äåííÿì åïîêñèäîâì³ñíèõ ðîçáàâíèê³â ç ð³çíèì
çíà÷åííÿì åíåðã³¿ ÍÂÌÎ.
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Âèñíîâêè
Íàï³âåìï³ðè÷íèì ïàðàìåòðè÷íèì ìåòîäîì

3 (ÐÌ3) âèêîíàíî êâàíòîâî-õ³ì³÷í³ ðîçðàõóíêè
åïîêñèäíèõ ñìîë ³ àì³ííèõ îòâåðäæóâà÷³â ð³çíî¿
õ³ì³÷íî¿ áóäîâè.

Äëÿ ïðîãíîçóâàííÿ ðåàêö³éíî¿ àêòèâíîñò³
àì³í³â â ðåàêö³¿ îòâåðäæåííÿ åïîêñèäíèõ ñìîë çà
«çâè÷àéíî¿» òåìïåðàòóðè (20±1)0Ñ çàñòîñîâàíî
âåëè÷èíó åíåðã³¿ âèùî¿ çàéíÿòî¿ ìîëåêóëÿðíî¿
îðá³òàë³ (ÂÇÌÎ) àì³í³â òà àáñîëþòíó âåëè÷èíó
åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| – àáñîëþòíó ð³çíè-
öþ åíåðã³é ÂÇÌÎ àì³í³â ³ íèæ÷î¿ âàêàíòíî¿ ìî-
ëåêóëÿðíî¿ îðá³òàë³ (ÍÂÌÎ) åïîêñèäíèõ ñìîë.
Âñòàíîâëåíî âçàºìîçâ’ÿçîê ì³æ àáñîëþòíîþ âå-
ëè÷èíîþ åíåðã³¿ åëåêòðîííî¿ ù³ëèíè |∆| òà îñíîâ-
íèìè òåõíîëîã³÷íèìè ïàðàìåòðàìè ïðîöåñó îò-
âåðäæåííÿ åïîêñèäíî¿ ä³àíîâî¿ ñìîëè ÅÄ-20
(êîåô³ö³ºíò ïàðíî¿ êîðåëÿö³¿ ñòàíîâèòü 0,977 äëÿ
ìàêñèìàëüíî¿ òåìïåðàòóðè åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿
îòâåðäæåííÿ òà 0,989 äëÿ ÷àñó ïî÷àòêó ãåëåóòâî-
ðåííÿ). Çàïðîïîíîâàíî îö³íþâàííÿ àêòèâíîñò³
ìîäèô³êîâàíèõ ïîë³àì³í³â òà ¿õ ñóì³øåé ïðè îò-
âåðäæåíí³ åïîêñèäíèõ ñìîë çä³éñíþâàòè çà
ìàêñèìàëüíîþ òåìïåðàòóðîþ åêçîòåðì³÷íî¿ ðåàêö³¿
âçàºìîä³¿ åïîêñèäíèõ ãðóï ñìîë òà àì³ííèõ ãðóï
îòâåðäæóâà÷³â.

Íà ïðèêëàä³ åïîêñèäíî¿ ñìîëè ÅÄ-20 ç’ÿñî-
âàíî, ùî íàéá³ëüø ïîøèðåí³ ó ñâ³òîâ³é ïðàêòèö³
åïîêñèäîâì³ñí³ ðîçáàâíèêè ìàþòü çíà÷íî á³ëüøå
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EVALUATION OF THE ACTIVITY OF AMINE
HARDENERS OF EPOXY RESINS

O.Yu. Poloz *, O.V. Prosyanik, O.K. Farat, Yu.R. Ebich

Ukrainian State University of Chemical Technology, Dnipro,
Ukraine
* e-mail: ua.apolo@gmail.com

With the appearance of new epoxy resins and amines,
which are widely used for hardening epoxy compositions using
energy-saving technology (at «ordinary» temperatures), on the
world market, the targeted selection of these materials to provide
the desired technological and operational properties becomes
relevant. In order to predictively choose amine hardeners for
epoxy resins, their quantum-chemical calculations were performed
using the semi-empirical parameterized 3 (PM3) method. The
energy value of the highest occupied molecular orbital (HOMO)
of amines and the absolute value of the energy gap |∆| (the absolute
difference in energies between the HOMO of amines and the
lower vacant molecular orbital (LUMO) of epoxy resins) were
used. The relationships between the absolute value of the energy
gap |∆| and the main technological parameters of the curing process
of dian epoxy resin ED-20 with individual amines were established
with pairwise correlation coefficients of not less than 0.977. The
evaluation of the activity of modified polyamines and their mixtures
in hardening epoxy resins is proposed to be carried out based on
the maximum temperature of the exothermic reaction of
interaction between the epoxy groups of resins and the amine
groups of hardeners. The possibility of adjusting the temperature
of the exothermic hardening reaction of epoxy compositions and
their «viability» time by introducing epoxy-containing diluents
with different values of the LUMO energy was shown.

Keywords: epoxy resins; amine hardeners; epoxy-containing
diluents; quantum-chemical calculations; electron gap; curing
reaction.
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