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КВАНТОВО-ХІМІЧНИЙ АНАЛІЗ АНТИПІРЕНОВОЇ ТА 

ІНГІБУВАЛЬНОЇ ДІЇ КУПРУМ(ІІ) ХЛОРИДУ НА ГОРІННЯ 

НІТРОГЕНВМІСНИХ ВУГЛЕВОДНІВ 

 

Марія Карвацька 

Борис Михалічко, доктор хімічних наук, професор 

Львівський державний університет безпеки життєдіяльності 

 
У дослідженні проаналізовано взаємодію між поліетиленполіаміном 

(затверджувачем епоксидних смол) та купрум(ІІ) хлоридом (антипіреновою 

добавкою до епоксидно-амінних композитів). Також було досліджено взаємодію 

концентрованого водного розчину CuCl2 з хімічно активними частинками полум’я. 

Квантово-хімічне моделювання було використано для аналізу змін енергетичного 

стану реакційної суміші під час цих взаємодій. 

Ключові слова: антипірени, полімерні композиції з пониженою горючістю, 

водні вогнегасні речовини, неорганічні солі d-металів, інгібітори горіння. 

 

QUANTUM CHEMICAL ANALYSIS OF COPPER(II) CHLORIDE’S 

FLAME RETARDANT AND INHIBITORY EFFECTS ON 

NITROGEN-CONTAINING HYDROCARBON COMBUSTION 

 

Maria Karvats’ka 

Borys Mykhalichko, Doctor of Chemical Sciences, Professor 

L’viv State University of Life Safety 

 
The study analysed the interaction between polyethylene polyamine, a hardener of 

epoxy resins, and copper(II) chloride, a flame retardant additive to epoxy-amine 

composites. It also examined the interaction of a concentrated aqueous solution of CuCl2 

with chemically active flame particles. Quantum chemical modelling was used to analyse 

the changes in the energy state of the reaction mixture during these interactions. 

Keywords: flame retardants, polymeric composites with reduced combustibility, 

aqueous fire-extinguishing substances, inorganic salts of d-metals, combustion inhibitors. 

 

Останнім часом в світі з’являється багато нових речовин та 

матеріалів, зокрема, полімерних матеріалів, які широко використовує 

промисловість для задоволення потреб різних сфер життєдіяльності. Втім 

значна частина сучасних матеріалів є пожежонебезпечними, оскільки 

пожежі, зумовлені займанням та горінням виробів з полімерів, ускладнені 

інтенсивним підвищенням температури, великою густиною задимлення, 

високою токсичністю продуктів термічного розкладання та горіння. Тому 

застосування полімерів у важливих сферах життя можливе лише за умови 

усунення серйозних недоліків, притаманних цим матеріалам, а саме, 
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зниження їх пожежної небезпеки. Найефективнішим способом зниження 

горючості полімерів, в тому числі епоксіамінних полімерів, є застосування 

хімічно активних антипіренів, яке пов’язане з розробкою принципово нових 

вогнестійких полімерних матеріалів (або модифікацією вже існуючих) 

шляхом вбудовування антипірену в основний чи бічний ланцюги полімеру. 

В цьому аспекті особливої уваги заслуговують неорганічні солі перехідних 

металів [1], які здатні проявляти виняткову схильність вступати у хімічну 

взаємодію з молекулами нітрогенвмісних органічних сполук, що 

супроводжується утворенням хелатних комплексів [2]. 

У свою чергу завдяки своїй здатності утворювати хімічні зв’язки з 

молекулами або іншими хімічними частинками), що містять 

електронодонорні атоми (N чи O), неорганічні солі перехідних металів 

можна з успіхом використовувати також як ефективний вогнегасний засіб. 

В цьому плані, пошук нових вогнегасних речовин (часто на водній основі) 

продовжує залишатися актуальним завданням пожежної безпеки [3].  

В останні роки роботи в цьому напрямку активно розвиваються і ціла 

низка проведених експериментальних досліджень засвідчила високу 

ефективність застосування солей перехідних металів, зокрема, купруму(ІІ) 

хлориду, як антипіренів та інгібіторів горіння для гарантування пожежної 

безпеки та експлуатації епоксіамінних композицій.  

Для кращого розуміння процесів, що супроводжують зниження 

горючості амінів під впливом солей купруму(ІІ) та встановлення механізму 

інгібування горіння нітрогенвмісних вуглеводнів купрум(ІІ)-вмісними 

водними вогнегасними речовинами нами була здійснена спроба квантово-

хімічно змоделювати взаємодію поліетиленполіаміну – затвердника 

епоксидних смол з купрум(ІІ) хлоридом – антипіреновою добавкою до 

епоксіамінних композицій та взаємодію концентрованого водного розчину 

CuCl2 з хімічно активними частинками полум’я [4]. На основі отриманої 

інформації проаналізувати зміни енергетичного стану реакційної суміші в 

момент зазначених взаємодій. Квантово-хімічні обчислення здійснювали за 

програмою HyperChem professional version 8.0.6, використовуючи 

неемпіричний метод Гартрі-Фока з базисним набором орбіталей 6-31G*. 

Проведені квантово-хімічні та термохімічні обчислення процесу 

комплексоутворення засвідчили, що формування в системі 

поліетиленполіамін – CuCl2 хелатного комплексу супроводжується зміною 

енергетичного стану для хімічно зв’язаного поліетиленполіаміну стосовно її 

вільних молекул. Окрім того, процес зв’язування негорючої неорганічної 

солі з горючою органічною речовиною в міцний комплекс забезпечує 

пониження горючості нітрогеновмісного вуглеводню, що є важливою 

ланкою на шляху до реалізації складного механізму антипіренового впливу 

солей d-металів на горіння органічних амінів. Тому сполуки купруму, і 

зокрема CuCl2, з успіхом можна використовувати як антипіренову добавку, 
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спроможну ефективно знижувати горючість синтетичних полімерів на 

основі епоксіамінних композицій [5 – 6]. 

Аналіз інформації, отриманої в процесі вивчення вогнегасних 

властивостей CuCl2-вмісних водних вогнегасних речовин, дав змогу виявити 

особливості поведінки концентрованих водних розчинів купрум(II) хлориду у 

полум’ї при горінні вуглеводнів [7]. Це дозволило дати адекватну 

інтерпретацію механізму придушення горіння нітрогенвмісних вуглеводнів 

концентрованими водними розчинами солей купруму(II). Цей процес 

описується асоціативним механізмом, визначальний елементарний акт якого 

протікає за схемою приєднання активних радикалів (частинок ОН) полум’я 

до газоподібних молекул Cu2Cl4 з утворенням радикально-молекулярного 

комплексу [{Cu(ОН)Cl2}2] і подальшою його деактивацією частинками Н. 

Описаний процес є стереоспецифічним, де найбільш ймовірним місцем атаки 

буде координований на атомі Cu атом О частинок ОН, на pz-орбіталі якого 

знаходиться неспарений електрон. Завдяки цій взаємодії ланцюгові реакції у 

полум’ї перериваються, і горіння припиняється [8]. 
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