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Аннотация
Стабилизация функциональных свойств дисперсных и компактных металлов, а также регулирование их реакционной 
способности, улучшение водоотталкивающих, антифрикционных и антикоррозионных свойств за счет создания 
защитных пленок на поверхности является актуальной проблемой получения новых материалов. Более ранние 
исследования, проведенные в НОЦ «Нанотехнологии» Горного университета (СПГУ), показали, что совместная 
хемосорбция паров этилгидридсилоксана и поверхностно-активных веществ на основе четвертичных аммониевых 
соединений благотворно влияет на водоотталкивающие свойства металлов. Для физико-химического обоснования 
механизма гидрофобизации поверхности и антифрикционного эффекта модифицированных дисперсных металлов 
впервые проведено исследование электрофильно-нуклеофильных свойств активных веществ-модификаторов, 
наносимых на металл, с использованием метода квантово-химического моделирования в программном комплексе 
HyperChem. Определены дипольный момент, энергия высшей занятой и низшей вакантной молекулярных орбиталей, 
электрофильно-нуклеофильные свойства. Получены серии возрастания нуклеофильных/электрофильных свойств 
и дипольного момента для модификаторов. Определены донорно-акцепторные свойства, различия в характеристиках 
молекул активных веществ алкамона, триамона и гидрофобной кремнийорганической жидкости. Установлены 
закономерности формирования гидрофобных и антифрикционных свойств компонентов систем индустриальное 
масло И-20 – поверхностно-модифицированный металл с различными электрофильно-нуклеофильными свойствами 
наносимых веществ. 
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1. Введение 
Стабилизация функциональных свойств ме-

таллов, как дисперсных, так и компактных, а так-
же регулирование их реакционной способности, 
улучшение водоотталкивающих, антифрикцион-
ных и антикоррозионных свойств путем созда-
ния тончайших защитных пленок на поверхно-
сти является актуальной проблемой создания 
новых материалов. Одним из перспективных 
подходов получения названных материалов яв-
ляется разработанный в СПГУ метод наслаива-
ния разноразмерных молекул на металлах (па-
тент РФ № 2425910), внедренный на ряде пред-
приятий минерально-сырьевого комплекса Рос-
сийской Федерации и Республики Беларусь. В 
рамках исследований НОЦ «Нанотехнологии» 
Горного университета было доказано, что хе-
мосорбция паров олигомера этилгидридсилок-
сана совместно с поверхностно-активными ве-
ществами на основе четвертичных соединений 
аммония (ЧСА) повышает водоотталкивающие 
свойства металлов, таких как, например, алюми-
ний и медь [1–3]. В рамках данного исследова-
ния в качестве металла-подложки применялся 
дисперсный порошок меди марки ПМС-1 (Сu) – 
ГОСТ 4960-75. Интерес к медному порошку объ-
ясняется потенциалом практического примене-
ния в качестве присадок к смазочным компози-
циям различного назначения и компонентов на-
гревательных элементов [4–7]. 

Современные разработки в области физиче-
ской химии, химической технологии, посвящен-
ные улучшению свойств масел и смазок, способ-
ствуют решению обозначенных задач [8–10]. В 
то же время многие известные присадки и на-
полнители являются достаточно дорогими и не 
всегда отвечают требованиям экологической 
безопасности. Последние разработки Санкт-Пе-
тербургского Горного университета в области 
поверхностного модифицирования дисперсных 
металлов органическими препаратами на осно-
ве четвертичных аммониевых соединений по-
зволяют добиваться значительного антифрик-
ционного эффекта при добавлении соответст-
вующих присадок в смазочные композиции [4]. 
Исследования, проводимые, в том числе и в рам-
ках данной работы, позволяют не только обо-
сновать существенный антифрикционный, ан-
тикоррозионный, водоотталкивающий эффекты 
при введении добавок в органические матрицы 
масел, смазок и красок, но и описывают хими-
ческие принципы синтеза поверхностно-моди-
фицированных металлов, включая обоснование 

применяемых реагентов в синтезе, исходя из 
меди ПМС-1. Соответствующая технология яв-
ляется, по сути, энерго- и ресурсосберегающей 
технологией синтеза, поскольку наслаивание 
аммониевых соединений происходит при ком-
натной температуре, а количество наносимого 
модификатора составляет не более 1 массово-
го % от образца. Монослойное нанесение веще-
ства (5 мг/м2) обеспечивает значительную эко-
номию материальных ресурсов [1].

При исследовании гидрофобных и антифрик-
ционных свойств поверхности модифицирован-
ных образцов на основе медного порошка ПМС-1 
были выявлены интересные эффекты при нане-
сении органических модификаторов (аммони-
евые соединения и этилгидридсилоксан) в раз-
личных комбинациях на поверхность дисперс-
ной меди [1, 2]. Установлено, что значительным 
усилением водоотталкивающих свойств харак-
теризуются образцы вида Cu/Т/А, Cu/A/ГКЖ, 
Сu/(A+T) обработанные этилгидридсилоксаном 
(ГКЖ), триамоном (Т) и алкамоном (А) – препа-
ратами на основе четвертичных соединений ам-
мония [1, 2]. При этом обработка только одним 
модификатором не дает усиления гидрофобно-
сти поверхности образцов. Важно заметить, что 
по литературным данным нанесение трех и бо-
лее слоев не приводит к значительному гидро-
фобному и антифрикционному эффекту в силу 
слабого взаимодействия слоев с твердой под-
ложкой [1, 3].

Целью данного исследования является из-
учение антифрикционных свойств присадок на 
основе дисперсной меди в составе индустриаль-
ного масла И-20, анализ электрофильно-нуклео-
фильных свойств молекул-модификаторов, при-
меняемых при получении пленок на дисперсных 
металлах, методами квантово-химического мо-
делирования для дальнейшего физико-химиче-
ского обоснования антифрикционного эффек-
та в составе смазок и эффекта гидрофобизации 
поверхности модифицированных дисперсных 
металлов.

2. Экспериментальная часть 
В качестве исходного дисперсного метал-

ла использовали порошок медный стабилизи-
рованный марки ПМС-1 (ГОСТ 4960-2009). Сов-
ременным подходом к получению тонких пле-
нок на поверхности дисперсных и компактных 
металлов является применяемый в данной ра-
боте метод наслаивания разноразмерных мо-
лекул четвертичных соединений аммония, ко-
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торый показал себя перспективным методом 
регулирования различных свойств поверхно-
сти дисперсных металлов, таких как медь, алю-
миний, никель и др. Модифицирование по-
верхности медных порошков проводили в па-
рах алкамона (ГОСТ 10106-75) и (или) триамо-
на (ТУ 6-14-1059-83) на основе ЧСА, а также па-
рами гидрофобизирующей кремнийорганиче-
ской жидкости ГКЖ-94 (ГКЖ) на основе эти-
лгидридсилоксана при комнатной температу-
ре, давления паров 0.7–1.0 мПа [1–4]. Особый 
интерес представляет возможность синергети-
ческого усиления водоотталкивающих свойств 
при адсорбции молекул ЧСА и этилгидридсилок-
сана на поверхности [1]. Состав триамона (Т) – 
трис- (-оксиэтил) метил-аммоний-метилсульфат 
 (ТОМАМ) – в парах отвечает химической форму-
ле [(HOC2H4)3N

+CH3][CH3SO3
–] с низкомолекуляр-

ными радикалами у атома азота. В состав кати-
она использованного алкамона (A) входит зна-
чительный С17 углеводородный радикал. Струк-
турная формула активного вещества исполь-
зуемого алкамона: [CnH2n+1OCH2N

+(CH3)(C2H5)2]
[CH3SO4

–], где n = 16. ГКЖ-94 – гидрофобизиру-
ющая кремнийорганическая жидкость на ос-
нове органогидридсилоксанов, является олиго-
мером полиэтилгидридсилоксана [11]. ГКЖ ис-
пользуется как реагент для усиления водоттал-
кивающих свойств текстильных, кожевенных и 
бумажных изделий, а также изделий из бетона, 
кирпича и других строительных материалов. На-
носится, как правило, из растворов [11]. Нахо-
дит широкое применение в качестве промыш-
ленного гидрофобизатора поверхности в строи-
тельстве. В зависимости от последовательности 
и режима хемосорбции ЧСА и препарата ГКЖ на 
поверхности исходного медного порошка (Cu) 
изучались следующие образцы: Cu/(A+T), Cu/A, 
Cu/ГКЖ, Cu/T/A, Cu/A/T, Cu/T/ГКЖ, Cu/A/ГКЖ и 
Cu/T. Образец Cu/(A+T) получали в смеси паров 
А и Т (1:1), Cu/T/A – путем последовательного 
нанесения Т и А. 

Водоотталкивающие свойства (гидрофоб-
ность) оценивались по адсорбции паров воды 
на поверхности образцов гравиметрическим 
методом. Относительное давление паров воды 
около 0.98 (РH2O/РS →1, где РS – давление насы-
щенных паров Н2О). Факт адсорбции паров воды 
образцами дополнительно контролировали по 
появлению в РФЭ-спектрах и усилению интен-
сивности пика с энергией связи 532.5±0.1  эВ, 
характерной для воды, адсорбированной на 
металле.

Квантово-химическое моделирование про-
водилось в программном комплексе HyperChem 
согласно полуэмпирическому методу MNDO. Ме-
тодика применения и фундаментальные основы 
метода расчета изложена в литературных источ-
никах [12–16]. В основе квантово-химических 
расчетов лежит решение уравнения Шредингера 
[17]. Прямой расчет многоэлектронных атомов 
и многоатомных систем представляется нетри-
виальной задачей в силу значительного объема 
необходимого расчетного времени. По этой при-
чине в квантовой химии значение приобретают 
полуэмпирические (приближенные) методы ре-
шения этого уравнения [16–18]. По степени при-
ближения все квантово-химические методы де-
лятся на неэмпирические (первопринципный ab 
initio), полуэмпирические, эмпирические (груп-
па методов молекулярной механики) и методы 
молекулярной динамики [17, 19].

HyperChem – программный продукт, пред-
ставляющий возможности квантово-механи-
ческого моделирования атомных и молекуляр-
ных структур. Он включает в себя программы, 
реализующие методы молекулярной механики, 
квантовой химии и молекулярной динамики. 
Силовые поля молекулярной механики, которые 
могут использоваться в HyperChem – это ММ+, 
Amber, OPLS и BIO+ (на базе CHARMM).

Для определения фундаментальных три-
бологических характеристик: силы (Fтр) и ко-
эффициента (f) трения трибосистем индустри-
альное масло И-20 (ГОСТ 20799-88) с добавкой 
дисперсного поверхностно-модифицированно-
го металла (M = Cu, Al) использовалась машина 
трения ДМ-29М. Пара трения машины ДМ-29М 
представляет собой подшипник скольжения 
(Вал – сталь 45 (ГОСТ 1050) – вкладыш – бронза 
БрАЖ 9-4 (ГОСТ 18175), непрерывно смазывае-
мый маслом И-20 с адсорбционно-модифици-
рованными порошками металлов (Сu). Концен-
трация добавки в составе масла не превышала 
1 мас. %. Кроме того, контролировали интеграль-
ный показатель трения D, пропорциональный 
силе трения, методом акустической эмиссии с 
использованием сертифицированного прибо-
ра АРП-11 (давление P = 47 МПа) [3,5] (табл. 1).

3. Результаты и обсуждение 
В рамках данной работы впервые проведе-

но измерение силы (Fтр) и коэффициента тре-
ния (f) для трибосистем (медный порошок-ин-
дустриальное масло И-20) на машине трения 
ДМ-29М. Из данных рис. 1 и табл. 2 следует, 
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что наибольшее снижение силы и коэффици-
ента трения в подшипнике скольжения маши-
ны трения ДМ-29М при смазывании индустри-
альным маслом И-20 обеспечивает медный по-
рошок (ПМС-1), обработанный в смесевом ре-
жиме (Cu/(A+T)) и последовательном режиме 
(Cu/T/A) обоими модификаторами (алкамоном 
и триамоном). Интересно, что образцы Cu/Т/А 
и Сu/(A+T) превосходят по антифрикционным 
свойствам в составе смазок образцы, модифи-
цированные в парах А и Т по отдельности. Этот, 
по сути, синергетический эффект проявляется 
как при оценке антифрикционных свойств на 
основе интегрального показателя трения D [1], 
так и на машине трения ДМ-29М (табл. 1). По 
данным табл. 1 и 2 наблюдается превосходство 
по способности снижать трение присадки вида 
Cu/Т/А над присадками, обработанными только 
одним модификатором, а также над присадка-
ми аналогичного вида Al/(A+T) и Al/T/A на ос-
нове дисперсного алюминия (ПАП-2), исследо-
ванными ранее [1]. 

По развиваемым представлениям [1, 4] при 
приближении к режиму «сухого трения» (нагру-
зочное давление ≥ 40 МПа) антифрикционные 
свойства трибосистемы в значительной мере 
определяются свойствами поверхности твердой 
присадки. Поэтому снижение трения в системе 
в разы (табл. 1) при высоких давлениях впол-
не объяснимо с учетом различия поверхности 
присадок по гидрофобности и адгезии нанесен-
ной пленки ПАВ к металлу [3–5]. Более скром-
ные показатели снижения силы и коэффициен-
та трения в системе с аналогичными присадка-
ми (рис. 1, табл. 2, 3) связаны с тем, что измере-
ние названных характеристик на машине трения 
технически возможно при невысоких давлениях 
(не более 17 МПа). Усиление антифрикционного 
эффекта связано с ростом влияния поверхности 
твердой присадки при переходе от жидкофазно-
го режима трения к граничному, и в дальнейшем 
к «сухому трению».

Необходимость исследования трибосистем 
в широком диапазоне нагрузочных давлений 

 

 

 

 

N, Н 

∆Fтр, Н 

Таблица 1. Сопоставление адсорбции паров 
воды (а, г/г) на поверхностно-модифицирован-
ном металле (Сu) с величиной интегрального 
показателя трения D (давление P = 47 МПа) [1]. 
D для исходного масла И-20-1500

Вид порошка-
наполнителя аН2О, г/г

D для  
индустриаль-

ного масла 
с порошком

Cu/A 0.0299 1300
Cu/T 0.0268 1100

Cu/T/A 0.0260 270
Cu 0.0445 1450

Cu/(A+T) 0.0310 1480

Таблица 2. Характеристика образцов Cu-добавки (1 масс. %), в т. ч. уравнение связи Fтр  = Ф(N), 
изменение Fтр(∆Fтр) относительно исходного масла и коэффициента трения (f)

№ Присадка 
к маслу И-20

Уравнение 
Fтр = Ф(N) R2 ∆Fтр(ср.), % ∆Fтр(N = 5 кН), % f(N = 5 кН)

1 Al/(A+T) [1] y = 0.0370x + 12.47 0.991 –11.41 –15.92 0.0075
2 Al/T/A [1] y = 0.0480x + 10.81 0.992 –7.75 –3.69 0.0079

3 И-20 (без 
добавки) [1] y = 0.0500x + 12.29 0.994 0 0 0.0089

4 Сu/T/A y = 0.0375x + 12.02 0.995 –13.79 –18.22 0.0063
5 Сu/(A+Т) y = 0.0393x + 12.43 0.994 –10.29 –14.39 0.0066
6 Сu/T y = 0.0395x + 14.69 0.997 –9.04 –1.86 0.0072
7 Сu y = 0.0412x + 15.09 0.991 +2.65 –2.17 0.0083
8 Сu/A y = 0.0418x + 15.90 0.985 +6.46 –1.40 0.0091

Рис. 1. Значение силы трения в трибосистеме при 
нагрузке N = 5кН, содержащей присадки (1 масс. %) 
на основе дисперсной меди, модифицированные 
в различных режимах
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объясняется распространенностью применения 
нефтяного индустриального масла в промыш-
ленности для смазывания широкой номенкла-
туры станочного и горного оборудования, харак-
теризующегося неравномерностью нагрузки на 
рабочий орган. 

Зависимость между силой трения и нагруз-
кой для смазочных композиций с различными 
Cu-присадками на основе индустриального ма-
сла И-20 аппроксимирована линейной зависи-

мостью со степенью достоверности R2 в диапа-
зоне 0.985 – 0.997. Сu-добавки, которые макси-
мально снижают силу и коэффициент трения в 
трибосистеме (Cu/T/A, Cu/(A+T), соответствуют 
уравнениям с минимальными коэффициента-
ми пропорциональности k (табл. 2). Получен-
ные уравнения вида y = kx + b аналогичны фор-
муле закона граничного трения (Fтр = k·(N+Fмп), 
где k – коэффициент трения, N – сила нормаль-
ного давления (нагрузка), Fмп – добавочная сила 
за счет межмолекулярного притяжения). Fмп  – 
минимальна для присадки Cu/T/A. Модифици-
рование меди позволяет регулировать величи-
ну Fмп (табл. 2).

Изотермы адсорбции паров воды для боль-
шинства образцов на основе меди соответству-
ют виду изотерм III типа [2] согласно классифи-
кации Брунауэра, Деминга и Теллера [19–20]. Из 
данных, приведенных в более ранних исследова-

ниях, с учетом испытания образцов в насыщен-
ных парах воды сотни часов следует, что наибо-
лее гидрофобным из изученных образцов явля-
ется образец вида Cu/А/ГКЖ с последовательно 
хемосорбированным алкамоном и этилгидрид-
силоксаном [2].

В результате анализа данных рис. 1 и табл. 1 
и 2 получены ряды усиления антифрикцион-
ных и водоотталкивающих свойств медьсодер-
жащих присадок:

Как видно из сопоставления рядов, анти-
фрикционное действие медных присадок в со-
ставе трибосистем увеличивается по мере роста 
гидрофобности последних. Тем не менее, просто 
нанесение гидрофобного вещества (А или Т) на 
дисперсный порошок меди (ПМС-1) не позволя-
ет достигать высокого антифрикционного эф-
фекта. Наилучшими антифрикционными свой-
ствами обладают медные образцы, содержащие 
в поверхностном слое триамон с небольшими 
по размеру (С1–С2) органическими радикалами 
у атома азота. Это, очевидно, способствует тому, 
что молекулы Т относительно легко заполняют 
«прорехи» заводской стеариновой стабилизи-
рующей пленки. Также благодаря стерической 
доступности атомов азота в триамоне создают-
ся благоприятные условия для взаимодействия 
металл – азот, что усиливает адгезию ПАВ к ме-
таллу. В пользу вышеизложенного свидетель-

Таблица 3. Зависимость величины коэффициента трения (f) от нагрузочного давления 
в диапазоне 50-500 кгс на машины трения ДМ-29М

№ Добавка f, 50 кгс f, 100 кгс f, 150 кгс f, 250 кгс f, 500 кгс
1 Al/(A+T) 0.0299 0.0173 0.0125 0.0086 0.0064
2 Al/T/A 0.0275 0.0164 0.0127 0.0091 0.0074
3 И-20 0.0308 0.0185 0.0134 0.0098 0.0077
4 Сu/T/A 0.0281 0.0167 0.0118 0.0084 0.0063
5 Сu/(A+Т) 0.0291 0.0173 0.0125 0.0088 0.0066
6 Сu/T 0.0339 0.0193 0.0139 0.0098 0.0069
7 Сu 0.0339 0.0205 0.0146 0.0103 0.0075
8 Сu/A 0.0372 0.0209 0.0146 0.0105 0.0077

И-20/Cu/T/A > И-20/Cu/T  > И-20/Cu/A > И-20/Cu/(A+T) > И-20

Снижение D [1]
И-20/Cu/T/A > И-20/Cu/(A+T) > И-20/Cu/T > И-20 > И-20/Cu/A

Уменьшение Fтр (N = 5 кН)

Cu/T/A > Cu/T > Cu/A> Cu/(A+T) > Cu

Усиление гидрофобности [2]
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ствуют также трибологические характеристики 
образца Cu/A, обработанного одним алкамоном, 
добавка которого в состав масла не приводит к 
усилению антифрикционных свойств по срав-
нению с добавкой исходного медного порошка 
ПМС-1 (табл. 2). 

В рамках данной работы для определения 
структурно-химических и нуклеофильно-элек-
трофильных свойств молекул применялся метод 
квантово-химического моделирования в про-
граммном комплексе HyperChem. Определены 
следующие показатели молекулы: дипольный 
момент, распределение электростатического по-
тенциала, энергии высшей заполненной моле-
кулярной (ВЗМО) и низшей вакантной (НВМО) 

молекулярной орбитали. Знание величины ди-
польного момента адсорбирующейся молекулы 
важно, чтобы оценить изменение межфазного 
потенциала и энергию взаимодействия адcор-
бата с твердой поверхностью [17, 21–23].

Дипольный момент олигомера этилги-
дридсилоксана соответствует значению 3.02 Д 
(табл. 4), а его направление показано пунктир-
ной линией на рис. 3. Наиболее реакционноспо-
собными в случае электростатического взаимо-
действия (физической адсорбции) являются ато-
мы кислорода (0.66 эВ) органических радикалов. 
С целью определения нуклеофильных и электро-
фильных (донорно-акцепторных) свойств моле-
кулы были определены энергии нижней вакант-

 

 

 

 

N, Н 

∆Fтр, Н 

Таблица 4. Результаты квантово-химического моделирования активных веществ модификаторов

ГКЖ-94 Алкамон ТОМАМ
Дипольный момент [Д] 3.0 20.2 5.3
Энергия ВЗМО [эВ] 2.37 –13.10 –6.21
Энергия НВМО [эВ] 10.10 –1.95 0.38
Потенциал возбуждения молекулы DE [эВ] 7.23 11.15 6.59
Электрофильно-нуклеофильная характеристика Нуклеофил Электрофил Нуклеофил

Рис. 2. Зависимость антифрикционного эффекта в трибосистеме от нагрузки для добавок на основе 
дисперсной меди ПМС-1, модифицированное в различных режимах

Рис. 3. Визуализация квантово-химической модели олигомера этилгидридсилоксана (n = 15) c распре-
делением электростатического потенциала (атомы кремния – большие серые шары)
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ной и высшей заполненной молекулярных орби-
талей, которые составили 2.374 и 10.097 эВ со-
ответственно (рис. 4). Поскольку энергия НВМО 
положительна, молекула олигомера этилгидрид-
силоксана – нуклеофил. Потенциал возбуждения 
молекулы составляет 7.233 эВ. Результаты ана-
логичного анализа других молекул представ-
лены в табл. 4 для молекул активных веществ 
в составе препаратов на основе четвертичных 
аммониевых соединений – триамона (ТОМАМ) 
и алкамона.

Из табл. 5 видно, что наибольшим гидрофоб-
ным и антифрикционным эффектом обладают 
образцы, имеющие в составе поверхностного 
слоя комбинации модификаторов с различными 
нуклеофильно-электрофильными свойствами 
(Cu/A/ГКЖ, Cu/(A+T), Cu/T/A), что способствует 
химическому (электронному) взаимодействию 
в системе металл - нанесенные модификаторы, 
включая взаимодействие между нанесенными 
веществами. Следовательно, режимы модифи-
цирования, включающие последовательную об-
работку гидрофобными составами с различны-
ми электрофильными свойствами, являются на-
иболее предпочтительными для получения вы-
соко- и супергидрофобных материалов. Инте-
ресно, что модифицирования только одним ти-
пом модификатора (А, Т, ГКЖ) не позволяет до-
стичь существенного усиления гидрофобности 
поверхности по сравнению с исходным медным 
порошком, по-видимому, из-за ограниченной 
возможности по стабилизации внешнего ги-
дрофобного слоя поверхности. Комбинирование 
электрофильных и нуклеофильных модифика-
торов позволяет не только блокировать гидро-
фильные центры поверхности, но и добиться по-
вышения устойчивости к внешним воздействи-
ям в целом системы металл-нанесенные гидро-
фобные агенты.

По А. А. Абрамзону усиление адгезии пленки 
ПАВ к твердой поверхности – залог ее успешной 
гидрофобизации и антифрикционного эффекта 
[24]. Возможность донорно-акцепторного вза-
имодействия металл – ЧСА, металл – гидриды 
кремния неоднократно доказывалась методами 
ИК- и РФЭ-спектроскопии [1, 25, 26].

Выводы
Впервые измерены фундаментальные трибо-

логические характеристики (сила и коэффици-
ент трения) для образцов на основе меди в со-
ставе масла И-20 и сопоставлены с гидрофобно-
стью присадок и антифрикционным свойствами 
систем при высоких нагрузочных давлениях. В 
программном комплексе HyperChem проведе-
но квантово-химическое моделирование моле-
кул реагентов, используемых в процессе насла-
ивания разноразмерных молекул четвертичных 
аммониевых соединений на металлы. 

В рамках исследования изучены и опреде-
лены нуклеофильно-электрофильные свойства 
молекул активных веществ модификаторов по-

Таблица 5. Cопоставление средних значений величины сорбции паров воды (PH2O/PS = 0.98 ± 0.02) 
во временном интервале 24 ≤  t  ≤ 216 ч и изменения силы трения для разных образцов 
с электрофильно-нуклеофильными свойствами веществ-модификаторов

Образец aср., % ∆Fтр (N = 5кН), % Электрофильно-нуклеофильные характеристика  
веществ-модификаторов (энергия НВМО, эВ)

Cu/A/ГКЖ 0.396 – Электрофил (–1.95) + Нуклеофил (10.10)
Cu/T/A 0.491 –18.2 Нуклеофил (0.38) + Электрофил (–1.95)

Cu/(A+T) 0.507 –14.3 Нуклеофил (0.38) + Электрофил (–1.95)
Сu/A 0.521 –1.4 Электрофил (–1.95)

Cu/ГКЖ 0.532 – Нуклеофил (10.10)
Cu 0.534 –2.2 –

Cu/T 0.568 –1.4 Нуклеофил (0.38)

Рис. 4. Распределение молекулярных орбиталей 
молекулы олигомера этилгидридсилоксана 
(ГКЖ-94)
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верхности металлов методами квантово-хими-
ческого моделирования. Свойства молекул со-
поставлены с сорбционными характеристика-
ми модифицированных металлов и антифрик-
ционными свойствами в составе индустриаль-
ного масла. Проведено сравнение донорно-ак-
цепторных свойств молекул с адсорбционными 
характеристиками поверхности дисперсных ме-
таллов. С учетом более ранних исследований в 
области модифицирования дисперсных метал-
лов и полученных в работе данных по антифрик-
ционным свойствам в составе индустриального 
масла И-20 установлена связь между различны-
ми режимами модифицирования и гидрофобно-
стью поверхности дисперсных металлов. Полу-
чены ряды усиления нуклеофильных/электро-
фильных свойств и дипольного момента для 
использованных модификаторов. Предложены 
рекомендации по применению модификато-
ров на практике.
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