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Модифицирование эпоксидных смол (ЭС) путем введения низковязких моно-, ди- и полигли-
цидиловых эфиров алифатических спиртов, алкилфенолов является эффективным способом 
улучшения технологических и эксплуатационных свойств композиций на их основе, в частно-
сти, износостойких. Для целенаправленного выбора эпоксидсодержащих разбавителей-
модификаторов (РМ) ЭС необходимо учитывать их химическое строение и соответствующие 
показатели физико-химических и квантово-химических свойств, которые в большинстве слу-
чаев производитель не предоставляет. Цель работы – определение основных показателей фи-
зико-химических и квантово-химических свойств эпоксидсодержащих РМ ведущих мировых 
производителей с привлечением расчетно-экспериментальных методов, применение этих по-
казателей для сравнительной оценки влияния РМ на их реакционную активность при взаимо-
действии с аминами и на начальные стадии формирования износостойких эпоксидных компо-
зиций на основе диановой смолы ЭД-20.  

Исследования провели с применением расчетного метода атомных инкрементов, полуэмпириче-
ского метода РМ3 (Parameter Model 3). Экспериментально определяли поверхностное натяжение 
РМ методом «сидячей» капли и методом Вильгельми. Расчетными методами определили основные 
показатели физико-химических и квантово-химических свойств эпоксидсодержащих РМ в зависимо-
сти от их функциональности (моно-, ди-, три- и тетрафункциональные), разветвленности молеку-
лярной структуры, количества малополярных углеводородных групп. Оценили влияние свойств РМ на 
реакционную активность при взаимодействии с аминными отвердителями и на начальные стадии 
формирования износостойких эпоксидных композиций: смачивание и растекание по модельным по-
верхностям высокотвердых наполнителей.  

Установлено соответствие расчетных значений поверхностной энергии эксперименталь-
ным значениям поверхностного натяжения РМ (отклонения не превышают ±5%), что позво-
ляет применять расчетный метод атомных инкрементов для предварительного определения 
этого показателя и использования его при оценке процессов смачивания и растекания. Показа-
но, что при введении в смесевую эпоксидную композицию (ЭД-20 + РМ) заданного аминного 
отвердителя (с определенным значением энергии высших занятых молекулярных орбиталей) 
активность эпоксидной смолы ЭД-20 и эпоксидсодержащих РМ в реакциях отверждения зави-
сит от значений энергий низших вакантных молекулярных орбиталей. Таким образом, опреде-
ляющей при создании эпоксидных композиций является реакция взаимодействия эпоксидной 
смолы с отвердителем. 
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Modification of epoxy resins (ER) by introducing low-viscosity mono-, di- and poly-glycidyl ethers of 
aliphatic alcohols, alkylphenols is an effective way to improve the technological and operational properties 
of compositions based on them, in particular, wear-resistant ones. For a targeted selection of epoxy-
containing diluents-modifiers (DM) ER, it is necessary to take into account their chemical structure and the 
corre-sponding indicators of physicochemical and quantum-chemical properties, which in most cases the 
manufacturer does not provide. The aim of the work is to determine the main indicators of the physicochemi-
cal and quantum-chemical properties of epoxy-containing RMs from the world's leading manufacturers using 
calculation and experi-mental methods. Use of these indicators for a comparative assessment of the RMs ef-
fect  on their reactivity with amines and on initial stages of the formation of wear-resistant epoxy composi-
tions based on diane resin ED-20. 

 The studies were carried out using the computational method of atomic increments, the sem-iempirical 
method of PM3. The surface tension of DM was experimentally determined by the "sitting" drop method and 
by the Wilhelmy method. By calculation methods, the main indicators of the physicochemical and quantum-
chemical properties of epoxy-containing DM were determined depending on their functionality (mono-, di-, 
tri- and tetrafunctional), branching of the molecular structure, and the number of low-polar hydrocarbon 
groups. The effect of DM properties on the reactivity with amine hardeners and on the initial stages of the 
formation of wear-resistant epoxy compositions: wetting and spreading over highly hard fillers model sur-
faces was evaluated. 

It has been established that the calculated values of the surface energy correspond to the experimental 
values of the surface tension of the DM (deviations do not exceed ± 5%), which makes it possible to use the 
calculated method of atomic increments for preliminary determination of this indicator and its use in as-
sessing the processes of wetting and spreading. It is shown that when a given amine hardener (with its high-
est occupied molecular orbitals energy value) is introduced into a mixed epoxy composition (ED-20 + DM), 
the activity of ED-20 epoxy resin and epoxy-containing DM in curing reactions depends on their values of 
lowest vacant molecular orbitals  energies. Thus, the reaction of the epoxy resin with the hardener is decisive 
factor in the creation of epoxy compositions. 

Keywords: epoxy compositions, epoxy-containing diluents-modifiers, energies of molecular orbitals, surface ener-
gy, wetting, spreading. 
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