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Застосовано квантово-хімічний підхід до пошуку ефективних вогнегасних речовин. Теоретичний підхід ґру-

нтується на розрахунковому визначенні енергії розриву зв’язків при розкладанні молекули вогнегасної речови-

ни. Шляхом порівняльного аналізу розрахованих енергій визначаються найбільш імовірні продукти термічного 

розкладання. Досліджується також енергія взаємодії продуктів деструкції молекули вогнегасної речовини з ак-

тивними радикалами полум'я і, таким чином, визначаються інгібувальні компоненти, відповідальні за приду-

шення полум'я. Квантово-хімічні розрахунки проведені за методом Хартрі–Фока з використанням базисного 

набору 6–31 G*. Показано, що активними інгібувальними компонентами в досліджуваній молекулі амоній фос-

фату є фосфоровмісні радикали. Доведено, що малі фосфоровмісні радикали під час деструкції альтернативної 

вогнегасної речовини диметилметилфосфонату утворюються з меншою енергією. 
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Применение квантово-химического подхода к поиску эффективных огнетушащих веществ. Теоретический 

подход основан на расчетном определении энергии разрыва связей при разложении молекулы огнетушащего 

вещества. Путем сравнительного анализа рассчитанных энергий определяются наиболее вероятные продукты 

деструкции. Исследуется также энергия взаимодействия продуктов деструкции молекулы огнетушащего веще-

ства с активными радикалами пламени и, таким образом, определяются ингибирующие компоненты, ответст-

венные за подавление пламени. Квантово-химические расчеты проведены методом Хартри–Фока с использова-

нием базисного набора 6–31G*. Показано, что активными ингибирующими компонентами в исследуемой моле-

куле аммоний фосфата являются фосфорсодержащие радикалы. Доказано, что фосфорсодержащие радикалы 

при деструкции альтернативного огнетушащего вещества диметилметилфосфоната образуются с меньшей 

энергией. 
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АКТУАЛЬНІСТЬ РОБОТИ. В низці глобальних 

проблем – зрушення у світовому кліматі, виснажен-

ня лісових, ґрунтових і водних ресурсів, прогресую-

че спустошення планети – знаходиться і проблема 

руйнування озонового шару. До вивчення процесів, 

пов'язаних з атмосферним озоном, залучені значні 

сили вчених як в Україні, так і за кордоном. Ведуть-

ся спостереження за кількістю озону і його «воро-

гів» – різних забруднюючих речовин, аналізуються 

дані за минулі роки, ставляться нові експерименти. 

Не менш важливими є заходи із вилучення тих ре-

човин, які руйнують озоновий шар нашої планети і, 

відповідно, заміна їх на альтернативні, екологічно 

безпечні сполуки. Так, наприклад, відомо, що гало-

гени, такі як бром, хлор та інші активно взаємодіють 

зі стратосферним озоном. У той же час саме за ра-

хунок цих атомів у складі вогнегасних речовин від-

бувається припинення вогню. Бромо- і хлоровмісні 

вуглеводні (хладони) виявляють високу вогнегасну 

здатність і до недавнього часу широко застосовува-

лися для гасіння пожеж у моторних відсіках літаків. 

Унаслідок руйнівної дії на озоновий шар атмосфери 

в 90-х роках ХХ століття виробництво і застосуван-

ня хладонів було значно обмежено, а згодом забо-

ронено [1–6]. Слід нагадати, що гідної альтернативи 

хладонам у пожежній безпеці досі немає. Газові во-

гнегасні речовини, які пропонуються замість озоно-

руйнівних хладонів, мають низку істотних недолі-

ків. Вони, як правило, поступаються озоноруйнів-

ним хладонам у вогнегасній ефективності в 1,5– 

10 разів, що вимагає збільшення обсягів і маси вог-

негасних речовин. Застосування деяких із них об-

межене через значну токсичність. Тому скорочувати 

використання хладонів слід поступово, замінюючи 

їх на альтернативні вогнегасні речовини із близькою 

до нуля озоноруйнівною здатністю. Отже, гостро 

стоїть проблема пошуку інгібіторів горіння, які були 

б екологічно безпечними при високій вогнегасній 

ефективності і мали низьку температуру кипіння та 

невеликий час життя в атмосфері.  

Метою роботи є застосування квантово-

хімічного підходу до вивчення інгібування горіння 

на молекулярному рівні.  

МАТЕРІАЛ І РЕЗУЛЬТАТИ ДОСЛІДЖЕНЬ. 

Найбільш суворий і послідовний підхід до аналізу 

механізмів і маршрутів реакцій базується на викори-

станні неемпіричних методів квантової хімії. У ба-

гатьох випадках зручними виявляються модельні 

підходи, що акцентують увагу на енергетиці перет-

ворення в реакційному вузлі і стереохімії перехід-
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них станів. У даній роботі проведені неемпіричні 

розрахунки необмеженим методом Хартрі–Фока з 

використанням базисного набору 6–31G [2] енерге-

тики розкладання молекул амоній фосфату та диме-

тилметилфосфонату. Теоретичний підхід ґрунтуєть-

ся на розрахунковому визначенні енергії розриву 

зв’язків при розкладанні молекули вогнегасної ре-

човини. Шляхом порівняльного аналізу розрахова-

них енергій визначаються найбільш імовірні проду-

кти термічного розкладання. Енергії розриву зв'язків 

розраховувались як різниця енергій вихідних і кін-

цевих продуктів у їхніх рівноважних конфігураціях 

(термохімічний розрахунок) [3].   

Перш за все, пошук шляхів деструкції молекул 

досліджуваних речовин допомагає з’ясувати, які 

молекули і радикали імовірно будуть присутні при 

термічному розкладанні. Наступним етапом дослі-

дження є обчислення енергії взаємодії утворених 

продуктів деструкції з активними радикалами, які 

виникають у реакціях розгалуження ланцюгів при 

поширенні полум’я. Таким чином, можна розкрити 

повний механізм можливих хімічних перетворень 

при застосуванні фосфоровмісних інгібіторів. Розу-

міння і порівняння шляхів деструкції досліджуваних 

молекул дають можливість передбачити найімовір-

ніші інтермедіати і кінцеві продукти, що значно 

скорочує і здешевлює дослідження в цілому. 

Молекули хімічних сполук, які пропонуються як 

альтернативні хладону 1301 (CF3Br), включають 

широкий спектр хімічних функціональних груп, і до 

них висуваються певні вимоги. Повинні бути розг-

лянуті такі чинники як безпека для навколишнього 

середовища, токсичність, вогнегасний ефект, реак-

ційна здатність тощо [4–6].  

Вирішення поставлених задач дослідження не-

можливо без розуміння основ теорії інгібування по-

лум’я. 

Як відомо, горіння, пов'язане з ланцюговим роз-

галуженим характером окислювання [7], за якого 

концентрації активних центрів помітно перевищу-

ють рівноважні. Неконтрольоване поширення по-

лум’я може бути припинено як фізичними, так і хі-

мічними засобами боротьби з пожежами. Фізичні 

засоби, як правило включають охолодження, ізолю-

вання вогнища горіння від окисника та інші. Хімічні 

способи припинення вогню пов’язані з застосуван-

ням речовин – інгібіторів.  

Кінетичні особливості розгалужено-ланцюгових 

процесів визначаються в першу чергу закономірнос-

тями зміни концентрації носіїв ланцюгів: вільних 

атомів, радикалів, збуджених частинок, а також їх-

німи реакціями. Коли мова йде про ланцюгове го-

ріння, то  впливом температурного фактора можна 

знехтувати, оскільки швидкість поширення полум’я 

визначається концентрацією активних радикалів, 

або активних центрів полум’я АЦП (H
•
, OH

•
, O

••
) [8]. 

З метою розробки теоретичного підходу для опи-

сання інгібування полум’я на молекулярному рівні, 

розглянемо теоретичні основи перебігу ланцюгових 

реакцій. Швидкість розгалуженої ланцюгової реак-

ції визначається збільшенням у часі концентрації 

АЦП ν, тобто їх числа N в одиниці об'єму V. Сумар-

ну швидкість ланцюгової реакції, яка складається із 

стадій ініціювання, продовження й обриву ланцюга, 

легко знайти, якщо прийняти, що АЦП досить реак-

ційноздатні, і протягом деякого часу не нагрома-

джуються в системі. За цей короткий період швид-

кість реакції обриву ланцюга зростає зі збільшенням 

числа ланцюгових центрів, що утворюються за ра-

хунок реакції ініціювання, доти, поки швидкості цих 

двох процесів не стануть однаковими. Концентра-

цію АЦП після цього періоду визначають, прирів-

нюючи ці дві швидкості, і знаходять сумарну швид-

кість реакції, підставляючи отриману концентрацію 

у вираз для швидкості стадії зростання ланцюга. 

Стадія продовження ланцюга не впливає на концен-

трацію активних центрів за умови, що на кожний 

зниклий на цій стадії АЦП не припадає більше од-

ного утвореного АЦП. Якщо це спостерігається, то 

медуть мову про «розгалуження» ланцюгів. У де-

яких випадках розгалужена ланцюгова реакція від-

різняється від реакції зростання ланцюга. Основним 

механізмoм хімічного інгібування вуглеводневого 

полум’я вважають видалення високоактивних віль-

них радикалів, які утворюються на стадії розгалу-

ження ланцюгів і сприяють поширенню полум’я: 

атомів гідрогену (H
•
), гідроксильних радикалів (ОН

•
) 

і атомів оксигену (O
••
). На підставі аналізу відносно-

го вмісту цих трьох радикалів і їх значення в процесі 

поширення ланцюгового горіння, в цілому вважа-

ється, що видалення атомів гідрогену є найбільш 

ефективним шляхом інгібування, з подальшим ви-

даленням гідроксильних вільних радикалів, і, наре-

шті – видаленням атомів оксигену. Видалення ато-

мів гідрогену має значний вплив на загальну швид-

кість горіння через порівняно високу їх чисельність 

у розвиненому полум’ї. Наприклад, в реакції водню 

і кисню стадією продовження ланцюга є  
 

            ОН
•
 + Н2  →   Н2О +  Н

•
,                     (1) 

 

а стадіями розгалуження     
 

            О
••
 + Н2 → ОН

•
 + Н

•
;                           (2) 

 

           Н
•
 + О2

••
 ↔ ОН

•
 + О

••
.                           (3) 

 

Гідроген відіграє важливу роль в первинних реа-

кціях розгалуження, які підтримують горіння вугле-

водневого палива (реакція 3).  

Не існує загального способу прогнозування, 

яким чином швидкість хімічної реакції залежить від 

концентрації, оскільки вона залежить від механізму 

перетворення. Для елементарних реакцій, однак, 

залежність швидкості реакції від концентрації прямо 

пропорційна і вона підпорядковується закону дію-

чих мас [9]. Так, для бімолекулярної оборотної реа-

кції (3) швидкість дорівнюватиме: 

v1 = kпр1[H
•
][O2

••
] - kзв1[OH

•
][O

••
], 

 

де kпр1 і kзв1 – константи швидкості прямої і зво-

ротної реакцій відповідно. 

Вивчення хімічних процесів, що відбуваються 

при внесенні в полум'я інгібіторів, і розробка мето-

дик дослідження цих процесів є необхідними умо-

вами подальшого підвищення ефективності вогнега-

сних засобів і пошуку нових альтернативних вогне-
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гасних речовин. Як відомо [10, 11], у більшості ви-

падків ефективність інгібування полум’я може бути 

оцінена за зменшенням концентрації активних ради-

калів, що сприяють ланцюговому горінню. Існують 

експериментальні методи визначення швидкості 

горіння залежно від концентрації атомів гідрогену 

[11]. Але, як правило, механізм дії речовин-

інгібіторів за результатами експерименту остаточно 

визначити важко. У тих випадках, коли мова йде 

про вивчення процесів на міжмолекулярному рівні, 

дуже корисним інструментом дослідження стають 

квантово-хімічні розрахунки. 

У пропонованій роботі ми спробували теоретично 

дослідити механізми перебігу реакцій, що відбувають-

ся при додаванні відомих інгібіторів до зони горіння, а 

також тих, що пропонуються як альтернативні вогне-

гасні засоби для заміни заборонених хладонів.  

Запропонована модель для вивчення кінетики, а 

також розуміння особливостей процесу інгібування, 

складається з двох реакційних зон: (1) – низькотем-

пературна первинна зона, де радикали руйнуються, 

тут рекомбінація переважає, оскільки температурна 

залежність швидкості реакції – негативна; (2) – зона 

розгалуження, де утворюються високі концентрації 

радикалів при значно вищій температурі. Рівновага 

між цими процесами досягається, коли швидкість 

реакцій розгалуження дорівнює швидкості реакцій 

рекомбінації. Додавання інгібітора суттєво зміщує 

рівновагу в бік рекомбінації радикалів, тим самим 

зменшує швидкість горіння.  

Відповідно, існують дві найбільш прийнятні тео-

рії гасіння полум’я – хімічна і теплова. Хімічна теорія 

підтверджує, що інгібування має місце, оскільки ра-

дикали полум’я уловлюються інгібітором, а тепловт-

рата та ефект розбавлення, є основними чинниками 

відповідно до теплової теорії. Обидва ефекти оперу-

ють у визначеному ступені для більшості вогнегасних 

речовин. Бабушок В. і ін. [10] звів хімічний механізм 

інгібування до наступних двох реакцій: 

                X + Inh (+M) → InhX (+M)                   (І) 

                           X + InhX →  X2 + Inh                      (ІІ) 

                         X + X →  X2                                         (ІІІ) 

де X – активний центр полум’я, а Inh є інгібува-

льною частинкою. Хімічне інгібування полум’я, 

таким чином, визначається енергією утворення інгі-

бувальної частинки Inh з одного боку, а з іншого – 

енергією її взаємодії з активним центром полум’я X. 

Це так званий scavenging (захоплення) механізм ін-

гібування ланцюгового полум’я [11]. Третя реакція – 

рекомбінація активних радикалів без участі інгібіто-

ра, теж суттєво впливає на загальну швидкість по-

ширення полум’я. Важливим у цих реакціях є те, що 

має місце не тільки ефект захоплення радикала інгі-

бітором, але також і його регенерація. Отже, відбу-

вається посилення ефекту, якщо кожна молекула 

інгібітору здатна нейтралізувати більш ніж один 

активний радикал у кожному наступному інгібува-

льному циклі. Оскільки інгібітори реагують з носія-

ми ланцюгів, це призводить у підсумку до зменшен-

ня їхньої концентрації, тому інгібування є одним із 

найбільш ефективних засобів керування процесами 

займання і горіння. 

Аналіз складів вогнегасних порошків [14] пока-

зав, що у багатьох із них дуже часто зустрічається 

така речовина, як амоній фосфат. Тому ця сполука 

була обрана для подальшого дослідження. Крім того 

для порівняння розрахована енергія розкладання 

малих фосфоровмісних радикалів, які утворюються 

при застосуванні альтернативного фосфоровмісного 

інгібітору горіння диметилметилфосфонату 

(ДММФ) РО(СН3)(ОСН3)2, вогнегасна дія якого до-

ведена експериментально [15]. Висновки з аналізу 

експериментальних даних про розділенність у прос-

торі максимумів профілів концентрацій проміжних 

речовин у [15] наведено як таку послідовність пере-

творень ДММФ в полум'ї: 

 

РО(СН3)(ОСН3)2→(РО(СН3)(ОСН3)(ОН), 

(РО(ОН)2СН3 →(РО2(ОСН3)), (РО(ОН)3 → (НОРО2), 

(НОРО), (РО2), (РО). 

 

У наших попередніх роботах [13, 14] досліджу-

валась імовірність взаємодії експериментально ви-

значених продуктів розкладу амоній фосфату з ак-

тивними центрами полум’я (АЦП). Було показано, 

що утворений під час термічної деструкції амоній 

фосфату аміно-радикал NH2
•
, найбільш активно вза-

ємодіє з гідроксил-радикалом ОН
•
. Цей висновок 

був зроблений на підставі аналізу потенційної кри-

вої (графік залежності потенційної енергії від між-

молекулярної відстані), яка показувала достатньо 

глибокий мінімум, що означає утворення досить 

стійких інтермедіатів. У роботі [15] був використа-

ний напівемпіричний метод розрахунку МНДП МО, 

тому висновки носили лише якісний характер.  

Для подальшого вивчення дії вогнегасних речо-

вин, а також з’ясування дійсного механізму інгібу-

вання полум’я нами проведені більш точні неемпі-

ричні розрахунки за методом Хартрі–Фока.  

Першим етапом було виявлення можливих шляхів 

деструкції молекули (NH4)3PO4 у газовій фазі. З цією 

метою проведені квантово-хімічні розрахунки мето-

дом Хартрі–Фока з використанням базисного набору 

6–31 G*[2], результати яких зведено до табл. 1.  

Таблиця 1 – Розрахунок шляхів деструкції  

молекули (NH4)3PO4 у газовій фазі методом  

Хартрі–Фока (6–31 G*) 

 
№ 

п/п 

Імовірні шляхи термічної 

деструкції молекули (NH4)3PO4 

Ероз.зв, 

ккал/моль 

1 

2 

3 

4 

5 

6 

(NH4)3PO4  →  3NH4
+ + PO4

3- 

(NH4)3PO4  →  3NH4· + PO4· 

(NH4)3PO4  → 3NH4О· + PO· 

(NH4)3PO4  → 3(NH2· + Н2О) + PO· 

HPO(OH)O• → PO(OH)2
• 

PO(OH)2
•
 → H2O + PO2

• 

670,6 

796,3 

294,7 

68,9 

48,06 

46,3 

 

Для порівняння розраховані енергії деструкції 

фосфоровмісних частинок, які утворюються під час 

термічного розкладання альтернативного фосфоро-

вмісного інгібітору горіння ДММФ. Аналіз розрахо-

ваних енергій розриву зв’язків свідчить, що найбі-

льша величина відповідає розкладанню досліджува-

ної молекули на іони. Отже можна зробити висно-

вок, що, енергетично вигідним буде гомолітичний 
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розрив хімічних зв’язків – реакції (3), (4) в табл. 1, а 

найбільш імовірним реакційним шляхом розкладан-

ня амоній фосфату буде реакція (4) (табл. 1). Розра-

хунок енергії розкладання фосфоровмісних радика-

лів, які утворюються в зоні горіння в результаті роз-

кладання молекули альтернативного фосфоровміс-

ного інгібітору ДММФ показує менші величини, що 

може слугувати передумовою більшої ефективності 

[15]. Показано [15], що при гасінні стехіометричної 

метано-кисневої суміші, реакції розкладання з енер-

гією активації менше 60 ккал/моль суттєво вплива-

ють на зменшення швидкості горіння. Енергії акти-

вації в 80 ккал/моль ступінь розкладання відповіда-

ла 60–70 % при максимальній концентрації атомів 

Н
•
. Отже можна зробити висновок про більшу акти-

вність на користь фосфорорганічної сполуки, оскі-

льки головні реакції, в яких відбувається захоплення 

АЦП в інгібувальному циклі – це реакції малих фо-

сфоровмісних радикалів. Реакції частинок НОРО
•
 і 

НОРО2 з Н
•
, O

••
, ОН

• 
 призводять, головним чином, до 

утворення радикала РО2
•
, який, в свою чергу, рекомбі-

нує з Н
•
 і ОН

• 
 з утворенням знову НОРО і НОРО2

•
, 

таким чином, формується інгібувальний цикл [16]: 
 

ОН
• 
 + РО2

•
  → НОРО2 

Н
• 
 + НОРО2 → Н2O + РО2

•
 

Н
• 
 + РО2   → НOPO. 

 

Отже, результати квантово-хімічних розрахунків 

показали, що найбільш імовірними продуктами роз-

кладання молекули амоній фосфату у газовій фазі є 

такі частинки як NH2·, PO· та Н2О. Про це свідчить 

найменша енергія розриву зв’язку. Характерно, що 

поряд з аміно-радикалом, утворюється радикал PO
•
.  

Взаємодія фосформісних вогнегасних речовин з ак-

тивними радикалами полум’я досліджувалась експе-

риментально [16, 17] і теоретично [18]. Так, у роботі 

[16] була показана висока інгібувальна активність ра-

дикалу PO2
•
. Наші квантово-хімічні розрахунки підт-

вердили і пояснили цей експериментальний результат.  
Для визначення  випливу інгібітору на швидкість 

горіння нами проведені розрахунки комплексів зітк-

нення, що моделюють взаємодію продуктів розкла-

дання амоній фосфату та диметилметил фосфонату з 

активними центрами полум’я. Результати розрахун-

ків енергії взаємодії показали, що досліджувані ра-

дикали здатні утворювати стійкі проміжні сполуки з 

АЦП (табл. 2).  
 

Таблиця 2 – Розрахунок взаємодії продуктів  

деструкції досліджуваних молекул з АЦП  

у газовій фазі методом Хартрі–Фока (6–31 G*) 
 

Активні 

центри 

полум’я 

Енергія взаємодії досліджуваних 

частинок з АЦП Е, ккал/моль 

PO· PO2
•
 NH2· 

H
•
 

OH
•
 

O
••
 

12,6 

93,9 

55,2 

87,9 

74,0 

63,2 

81,5 

11,8 

81,5 

 

Необхідно відмітити, що радикал PO
•
 взаємодіє з 

усіма активними частинками що беруть участь у 

поширенні полум’я. Він однаково легко зв’язує H
•
, 

OH
•
 і захоплює атом оксигену.  

Характерно, що радикал PO· легше вступає в 

хімічну реакцію з АЦП порівняно з частинкою 

NH2· (менша енергія взаємодії). Доведено [20], що 

інгібувальна дія цього радикалу зумовлена його 

взаємодією з атомарним гідрогеном. Наші розра-

хунки також показують найменшу енергію взаємо-

дії. Тому можна зробити висновок, що саме фосфо-

ровмісна компонента в молекулі (NH4)3PO4 відіграє 

значну роль при інгібуванні горіння і, таким чи-

ном, визначає інгібувальні властивості речовини в 

цілому. Цей факт не суперечить чисельним експе-

риментальним дослідженням [16, 17], і теоретич-

ним роботам [18], в яких саме фосфоровмісні речо-

вини показали себе як ефективні вогнегасні сполу-

ки. Але не слід нехтувати і нітрогеновмісною час-

тинкою, оскільки остання дуже добре нейтралізує 

вільні OH
• 

 радикали, що в цілому підвищує ефек-

тивність інгібітора.   

ВИСНОВКИ. Як показали проведені квантово-

хімічні розрахунки, деструкція молекули (NH4)3PO4 

в газовій фазі відбувається з утворенням радикалів 

NH2· та PO·. Вони взаємодіють з активними радика-

лами полум’я з прийнятною енергією, і таким чи-

ном, обривають ланцюгові реакції горіння.  

Уперше показана також участь PO
• 

в циклі інгі-

бування – уловлюючи атомарний оксиген, ця части-

нка регенерується в PO2
•
. Відбувається одночасно 

інгібувальна дія (захоплення одного з найактивні-

ших радикалів ланцюгового горіння), а також стадія 

регенерації ігібувального компонента PO2
•
. Наші 

розрахунки добре узгоджуються з попередніми 

роботами й експериментальними результатами 

[16–18]. Отже, саме ці частинки є відповідальними 

за процеси гомогенного інгібування полум’я, які 

відбуваються при внесенні досліджуваної речовини 

до зони горіння.  
Застосований в даній роботі метод дослідження є 

більш точним, ніж попередні напівемпіричні розра-
хунки і дозволяє дослідити миттєві комплекси зітк-
нення між частинками, утвореними під час деструк-
ції вогнегасної речовини та активними радикалами 
полум’я. Отримані результати підтвердили ефекти-
вність амоній фосфату як інгібітору процесів горін-
ня і пояснили механізм його дії. В той же час впер-
ше було показано більшу ефективність фосфоро-
вмісної частини молекули амоній фосфату порівня-
но з нітрогеновмісною. До того ж, утворений при 
розкладанні амонійної солі амоніак може навіть під-
тримувати горіння, що безперечно зменшує інгібу-
вальну здатність речовини в цілому.  

У результаті аналізу результатів квантово-
хімічних розрахунків показано, що інгібувальна 
компонента утворюється зі значно меншою енергі-
єю під час розкладання альтернативної фосфоровмі-
сної сполуки ДММФ. Відповідно до одержаних ре-
зультатів квантово-хімічних розрахунків замість 
амоній фосфату з метою поступового вилучення з 
використання екологічно небезпечних хладонів до-
цільно буде використовувати інші фосфоровмісні 
речовини, наприклад, органічні фосфати алканового 
ряду вуглеводнів, експериментальні докази вогнега-
сної ефективності яких відомі [15–18] і ще раз підт-
верджені в даній роботі. 
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Purpose. To approbate the theoretical model of quantum-chemical calculation in the research of destruction ways of 

fire extinguishing agents and interaction of destruction products with flame radicals. Methodology. We have applied 

the quantum-chemical Hartry-Fock method in the 6-31 G* basis set, which proved to be sufficient to determine the in-

teractions energy between destruction products of fire extinguishing substances and flame radicals. Results. We have 

developed the theoretical model for quantum-chemical calculations of the researched molecules destruction ways of fire 

extinguishing agents. Then the interaction energy between the destruction products and active radicals of flame has 

been calculated. This allows us to determine the probable inhibiting components in the molecules fire suppressants. It 

was shown that the most active flame inhibiting radicals are phosphorus containing one. Through a comparative analy-

sis of the calculated energies are determined the most likely degradation products, which are active in the flame sup-

pression. It has been shown that inhibiting the active components in the investigated molecule of ammonium phosphate 

are phosphorus-containing radicals. It is proved that the small phosphorus-containing radicals have generated with  

lower destruction  energy could be formed during degradation of alternative extinguishing substance dimetylmetyl 

phosphonate. Originality. For the first time, we have carried out the quantum-chemical calculation for research of inhi-

bition mechanisms of flame. The inhibition cycle of Twarowski was added by PO radical participation. By the interac-
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tion with oxygen atoms the inhibition component PO2 could be obtained that significantly increased the flame inhibitor 

efficiency. Practical value. The proposed theoretical approach to research environmentally friendly fire-extinguishing 

agents is considerably cheaper than experienced way that requires considerable financial costs for the experimental 

equipment. References 18, tables 2. 

Key words: inhibition, combustion, radicals, destruction,  interaction. 
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