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 چکیده

آمینو سولفونیک -2( و Enheptinنیتروتیازول ) - 5 آمینو - 2های در این پژوهش اثر بازدارندگی دو بازدارنده خوردگی آلی با نام

های آزمایشگاهی کلریدریک به کمک آزمون در محلول اسید 4130فولاد کربنی  برAminoethanesulfonic acid-2 اسید 

( بررسی و مقایسه شد. نتایج نشان Gaussian 09Wافزار نرمبه کمک ) (DFT)و تئوری تابع چگالی  (Tafel)پلاریزاسیون تافل 

های بازدارنده آلی بر واکنش ماده هر دوها در محیط اسیدی میزان درصد بازدارندگی بیشتر شد. با افزایش غلظت بازدارندهداد که 

ترکیبی  خوردگی هایبازدارنده این مواد را به عنوان توانلذا می گذاشتند،ای هیدروژن( و آندی )انحلال فلز( تاثیر کاتدی )احی

های ثابت گی بیشتر شده و در غلظتمیزان اثربخشی بازدارند اسیدی بازدارنده در محیطاین دو  . با افزایش غلظتی نمودبندطبقه

 های استخراج شده از تئوری تابع چگالیرنتایج و پارامت. بودAminoethanesulfonic acid-2 ماده از  تربیش  Enheptin اثربخشی

 .به سطح فلز بیشتر بود Enheptinهای اتمی مولکول تمایل شیمیایی و الکترونی اوربیتال نیز نشان داد Gaussian 09W)افزار نرم(

 

 چگالی، آزمون پلاریزاسیون تافلفولاد کربنی، بازدارنده خوردگی، تئوری تابع  :دواژهیکل
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Abstract 

 
In this study, the inhibitory effects of two organic corrosion inhibitors, 2-amino-5-nitrothiazole (Enheptin) and 2-

Aminoethanesulfonic acid on carbon steel 4130 in hydrochloric acid solution were investigated using Tafel 

polarization tests and Density Function Theory (DFT) (using Gaussian 09W software). The results showed that 

with increasing the concentration of inhibitors in acidic environment, the percentage of inhibition increases and 

both organic inhibitors affect the cathodic (hydrogen reduction) and anodic (metal dissolution) reactions so can 

be classified as mixed inhibitors. With increasing concentration of inhibitors, the inhibitor efficiency of Enheptin 

was more than 2-Aminoethanesulfonic acid. The results and parameters derived from the DFT also showed the 

more chemical and electron affinity of the of the Enheptin atomic orbitals in comparison with 2-

Aminoethanesulfonic.  
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 مقدمه ـ  1
مخرب به فلز از طریق ای شامل حمله اتخوردگی فلز

که  های شیمیایی یا الکتروشیمیایی با محیط اطراف استواکنش

سالیانه ضررهای اقتصادی  که گرددها میمنجر به از بین رفتن آن

. این فرآیند الکتروشیمیایی شامل به دنبال داردفراوانی 

و  کاهش شـــواکن .ستا های آندی و کاتدیواکنش

اکسیداسیون به ترتیب در مناطق کاتدی و آندی اتفاق می افتد، 

استفاده  . به علتخوردگی فلز در منطقه آندی رخ می دهد

بررسی خوردگی  ،صنعت ی درهای اسیدولحلی مگسترده

اسیدی به یک موضوع مهم تبدیل شده های فولاد در محیط

 حک، اسیدشویی به منظور، اسید کلریدریک . معمولا]1 [است

شیمیایی و الکتروشیمیایی برخی از فلزات و آلیاژها مورد استفاده 

های خوردگی یکی از استفاده از بازدارندهگیرد.  قرار می

محافظت از سطوح فلزات یا آلیاژها و  ها جهتترین روشمهم

ی های اسیدلولحمخوردگی در  های ناشی ازکاهش آسیب

به شیمیایی است که بازدارنده خوردگی ماده ]. 3و  2[است 

های کم در غلظت خوردگیکنترل یا ن به حداقل رساندمنظور 

های درصد از بازدارنده 80حدود . به محیط اضافه می شود

ن به طور خاص به خوردگی ترکیبات آلی هستند که نمی توا

عنوان هنمود و ب دسته بندیآندی یا کاتدی  عنوان بازدارنده

های اند. اثربخشی بازدارندهشناخته شدهرکیبی های تبازدارنده

فلز مرتبط است. میزان جذب  میزان جذب و پوشش سطح اآلی ب

بازدارنده، سطح فلز و نوع مولکولی ماده سطحی به ساختار 

  .]4 [الکترولیت بستگی دارد

بزار در طراحی و عنوان یک ااستفاده از شیمی محاسباتی به

و تا حد زیادی  شناخته شدههای خوردگی آلی توسعه بازدارنده

به کمک  گسترش یافته است.(DFT) توسط نظریه تابع چگالی 

این روش در حال حاضر از طریق بررسی ساختار، توزیع 

فلز و سطوح اکسید، سطح الکترون و جذب مولکولی بر روی 

 گیرد.مورد بررسی قرار می ممانعت از خوردگیهای مکانیزم

گی )تعداد درجه آزادی( مساله کاهش پیچیدبر پایه این روش 

طور به  است.مناسب بر توابع چگالی الکترونی  یو رویکرد

بازدارنده جدید را با های سنتی، محققان خوردگی، مولکول

در شیمیایی ها ترکیب و با تست صد هاآنتغییر تدریجی ساختار 

ار کنند. این آزمایشات اغلب بسیآزمایشگاه شناسایی می

از  اثربخشدر حالی که استفاده  گیر است.وقتقیمت و گران

افزاری، افزاری و نرمهای سختپیشرفت به کمکشیمی نظری 

های خوردگی مناسب با جدیدی برای انتخاب بازدارنده هایراه

 [. 5] ستکرده ا ایجاد ترکمو زمان هزینه 

. در حالی است ρ(r) چگالی الکترون   DFTپارامتر اساسی در

عادله ــل مـــی بر حـــــی کلاسیک متکـــمکانیک کوانتومکه 

اکتورهای ضعیف شناخته شده همبستگی ــــشرودینگر با ف

 مکانیک از ترساده تابع چگالی روشی نظریه الکترونی است.

در حال حاضر ساختار، هد. دمی ارایه کلاسیک کوانتومی

های سیستمها و ها، مولکولپویایی اتم ،پذیریخواص، واکنش

 DFT با استفاده از هاها یا مولکولبسیاری از اتم نظیربزرگ 

از  اثربخشاستفاده  .می گردندسازی شبیه شکل قابل قبولیبه

افزاری، افزاری و نرمهای سختپیشرفت به کمکشیمی نظری 

های خوردگی مناسب با جدیدی برای انتخاب بازدارنده هایراه

  [.6] ستکرده ا دایجا ترکمو زمان هزینه 

تحقیقات  های پیشین در این زمینه میتوان بهاز جمله پژوهش
ماده  اشاره کرد که توانایی بازدارندگی [7] موسی و همکاران

 مولار اسید 1مشتق تیونی برای خوردگی فولاد در محلول 
درجه سانتی گراد را با استفاده از  30و دمای  کلریدریک

پلاریزاسیون پتانسیودینامیک، تکنیک طیف سنجی امپدانس 
( و میکروسکوپ الکترونی روبشی مورد EISالکتروشیمیایی )

های اسبات شیمی کوانتومی شامل پارامترمطالعه قرار دادند. مح

ساختاری مولکول، مانند انرژی اوربیتال مولکولی مرزی 
HOMO  بالاترین اوربیتال مولکولی اشغال شده( و(LUMO 

)کمترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده(، توزیع بار و کسر 
( انتقال یافته از بازدارنده به فولاد بود که با نتایج ΔNالکترون )

 آزمایشگاهی مقایسه و تطابق داده شد.
، چندین [8]همچنین در تحقیقی دیگر ساراسوات و همکاران 

زدارنده خوردگی سازگار با محیط زیست، سنتز کردند و با
 15خواص بازدارندگی آنها در برابر خوردگی فولاد در محلول 

 تفاده از آزمایشات ـــــبا اس ریدریکـــــــکل دـــدرصد اسی
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الکتروشیمیایی و محاسبات نظری مورد بررسی قرار دادند. 

ها به عنوان بازدارندهروشیمیایی نشان داد که مطالعات الکت

بازدارنده نوع ترکیبی عمل کردند. همچنین نتایج تجربی با نتایج 

و شبیه سازی مونت کارلو  DFTبه دست آمده از محاسبات 

 مطابقت داشت.

 بازدارندهاثر بازدارندگی دو در این پژوهش سعی می شود 

به  Enheptin و Aminoethanesulfonic acid-2 آلی خوردگی

بررسی شوند، سپس به منظور  Gaussian 09Wافزار  کمک نرم

ی ــــبازدارندگهای ویژگی افزاری،مقایسه و تایید مطالعات نرم

کلریدریک، با  اسیدحلول ــــدر م یربنـــــفولاد ک این مواد بر

 .نجام شدا (Tafel)آزمایشات پلاریزاسیون تافل استفاده از 

 

 آزمایشروش مواد و ـ  2 

پژوهش از جمله مورد استفاده در این  شیمیایی مواد

 2( و Enheptinازول )ـــتروتیــــنی-5و نــــآمی-2های بازدارنده

 از Aminoethanesulfonic acid-2 آمینو سولفونیک اسید -

بازدارندگی مطالعه اثر  به منظور آلمان تهیه شد.مرک شرکت 

دیسکی این  های متالوگرافینمونه AISI 4130فولاد این مواد بر

در رزین اپوکسی مانت سرد به کار  2cm 78/0 با مساحتفولاد 

تا  80کاغذ سمباده از شماره  به کمکها نمونه رفت. سپس

 با با آب مقطر و متانول  پولیش شده و بعد از شست و شو 1200

تا زمان استفاده ها سازی نمونهشد. از آماده خشک ،هوای گرم

ای از غلظت گسترده شدند. بازهداری در دسیکاتور نگه

(. ppm 250-5/12) انتخاب شدندها برای آزمایشات بازدارنده

و آب مقطر  %37 کلریدریک اسید از  HClمحلول یک مولار

میلی لیتر  100برای هر آزمایش  محلول اسیدیحجم تهیه شد. 

 .در نظر گرفته شد

 IM6Ex مدل ZAHNER Elektrik دستگاه پتانسیواستات

ت و الکتروشیمیایی مورد استفاده قرار گرف زمایشاتآ جهت

نرم افزار تالس به آزمایشات های دادهو استخراج  آنالیز جهت

به عنوان  4130فولاد  شاملآرایش سه الکترود رفت. کار 

و الکترود کالومل  کمکیالکترود کار، الکترود پلاتین به عنوان 

 پلاریزاسونهای نیمنحبود. به عنوان مرجع  (SCE) اشباع

 نسبت بهولت میلی -200 تا -800از  smV  1-1 باسرعت روبش

SCE کاتدی و آندیهای شیب ند.شد رسم (βc, βa)  از

ند و محاسبه شدتافل  هایکاتدی و آندی منحنیهای خهشا

 کارقبل از هر آزمایش، الکترود ، پایدار جهت رسیدن به شرایط

ور غوطهکلریدریک اسید مولار  1در محلول دقیقه  30به مدت 

 .نگه داشته شد

-2و   Enheptin هایدهــــــــی بازدارنــــــــمولکولهای ساختا

Aminoethanesulfonic acid  نشان داده شده است. 1در شکل 

 

 

 

 

 

 Aminoethanesulfonic acid-2( ب)و   Enheptin (الف)  مولکولیساختارهای  -1شکل 

(الف)  
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به کمک  شیمیایی برای هر ماده DFTهای تئوری پارامتر

افزار از نرم *B3LYP/6-31+Gروش مجموعه پایه 

Gaussian 09W .های مرزی )اوربیتال اوربیتال استخراج شد

و اوربیتال   (HOMO)را دارد مولکولی که بالاترین اشغال

های گونه )((LUMOبا کمترین فضای اشغال نشده  مولکولی

 [.9]حائز اهمیت هستند پذیری شیمیایی در تعریف واکنش

 ،تمایل مولکول برای اهدای الکترون HOMOE مقدار بالاتر

می دهد  نشانفرآیند جذب و بازدهی بازدارنده را افزایش 

ترین اوربیتال خالی مولکولی [. از سوی دیگر انرژی پایین10]

 دهنده توانایی مولکول برای پذیرش الکترون است. نشان

 HOMOE - LUMOE = EΔ با توجه به مقدار انرژی شکاف

انرژی جدا این است که گر بیان پارامتر ینتر امقادیر پایین

کردن یک الکترون از آخرین اوربیتال اشغال شده برای 

بوده و در نتیجه تر خالی فلز کم d اهدای آن به اوربیتال

 بالاتری دارد. بازدهی

اوربیتال  مقدار انرژی کمترینبا  A تمایل الکترون پارامتر

 :مرتبط است(LUMO)  اشغال نشده مولکولی
 

                                   (     1)رابطه  
LUMOA E  

 

موفقیت آمیز در ارائه  کاریراه (DFT) چگالی نظریه تابع

دید مناسب به واکنش های شیمیایی، از لحاظ خواص کلی 

( µو پتانسیل شیمیایی )(χ) مولکولی مانند الکترونگاتیوی 

الکترونی با انرژی کل N بنابراین، برای یک سیستم  است.

 (µو پتانسیل شیمیایی ) υ(r)و پتانسیل خارجی  (E) الکترونی

 محاسبه می شود:زیر  است که مطابق روابط
 

                                   (     2)رابطه  
2

I A
 

 
    

  
                         

رابطه  

(3     )                                  
 

2

LUMO HOMOE E



 

 

نسیل یونیزاسیون و الکترون به ترتیب پتا Aو   Iکه در آن 

 LUMO و HOMO های با توجه به انرژی هستند. خواهی

 شود:می شکل زیر تقریب زده به  سختیپارامتر 
 

                                   (     4)رابطه  
         2

I A
N




 
      

                                   (     5)رابطه  
2

LUMO HOMOE E



 

    
                                                                                                                                                                                   

 :برابر است با (ω) جذب الکترون شاخصهمچنین 

                                   (     6)رابطه  
                

2

4







    
 

بخشی از الکترون منتقل شده از بازدارنده به سطح فلز به شکل 

 :زیر محاسبه می شود
 

                                   (     7)رابطه  
 2( )

M inh

M inh

N
 

 


 

    
 

به ترتیب الکترونگاتیوی مطلق فلز و  inhχو Mχ که در آن

سختی مطلق فلز و  نشان دهنده inhηو Mη مولکول بازدارنده و
مولکول بازدارنده است. بدین ترتیب واکنش دو سیستم با 
الکترونگاتیوی مختلف )به عنوان یک سطح فلزی و مولکول 
بازدارنده( با مکانیزم زیر خواهد بود: جریان الکتریکی از 

با الکترونگاتیوی کمتر )مولکول بازدارنده( به مقدار  مولکول
ه می  یابد، تا زمانی الکترونگاتیوی بالاتر )سطح فلزی( ادام

 شیمیایی یکسان شود.  هایکه پتانسیل

برای توصیف میزان قطبیت یک  پارامتری ،مومان دو قطبی
را مولکول است. این مقدار میزان قطبیت پیوند کووالانسی 

آن ها رابطه مستقیم فاصله بین  وها بار اتم با که دنشان می ده
برابر مقدار آن  می شود.توسط یک بردار نشان داده دارد و 
 [:11] است با

 

qR                                                 (     8)رابطه    
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 1399(، زمستان 28)سال دهم ـ 38پیاپی  شمارهصلنامه علوم و مهندسی خوردگی، ف           

 الکتروشیمیایی به منظور پیش گیری از بررسی عملکرد دو بازدارنده آلی به کمک تئوری تابع چگالی و آزمایشات                  

  1M HClکربنی در محیط  خوردگی فولاد                 

 

 

q و باردهنده نشان R  .فاصله است 

در  DFTنتایج محاسبات  مقایسهبه منظور بررسی و 

شد.  گرفتهتافل بازدارنده آزمون  مادهاز دو  های مشابهغلظت

 های، شیب)corrI(، چگالی جریان )corrE(پتانسیل خوردگی 

و   )IE(%، بازدهی بازدارنده)aβ, cβ(کاتدی و آندی تافل 

و فهرست شدند. شده محاسبه  (RP)مقاومت پلاریزاسیون 

محاسبه شد ( 9رابطه )درصد بازدهی بازدارنده با استفاده از 

[12]:                                             

         

                                   (     9)رابطه  
0

% 1 100
I

IE
I

 
   
  

                           

چگالی جریان خوردگی در حضور  ترتیببه  0I و Iکه در آن 

و عدم حضور بازدارنده است. مقادیر مقاومت 

 [گیری-ی اشترناز معادله شناخته شده )PR (پلاریزاسیون

 :محاسبه شد] 14 و13
 

                                      (10) رابطه 
2 303

a c
P

corr a c

b .b
R

. i ( b b )

 
  

  
 

 نتایج و بحث ـ 3
 (Tafel)آزمون پلاریزاسیون تافل  ـ 1ـ  3 

کاتدی و آندی فولاد  های پلاریزاسیونمنحنی 2شکل 
در حضور و عدم  مولار 1اسید کلریدریک ور در غوطه

 Aminoethanesulfonic-2 مواد های مختلفغلظتحضور

acid و Enheptin   دمای درو °C 25 دهدرا نشان می . 
-2 ه کردنــــــــاضاف ،مشخص است هاشکلاز همانطور که 

Aminoethanesulfonic acid  و Enheptin محلول به 
هیدروژن و کاتدی احیای  هایسرعت واکنش خورنده،

چگالی جریان خوردگی  .فلز را کاهش می دهدآندی انحلال 
با  یافتکاهش ها بازدارنده و نرخ خوردگی فولاد در حضور

و  های آندیواکنشسرعت  هابازدارندهافزایش غلظت 
در حالی که پتانسیل خوردگی در تر شد، کاهشی کاتدی

 . باقی ماندتقریبا ثابت  محلول بدون بازدارندهمقایسه با 
 Aminoethanesulfonic acid-2 دهد کهاین نتایج نشان می

های خوردگی عنوان بازدارندهتوان به را می Enheptin و
دست آمده  طور که از نتایج بههمان نمود.بندی طبقه ترکیبی

هر دو مشهود است درصد بازدارندگی  2و  1از جداول 
 دو بازدارندهمقایسه شد. با با افزایش غلظت بیشتر بازدارنده 

بود به طوری که  بیشتر Enheptin مادهاین پارامتر در 
در غلظت  91/72% این ماده ترین درصد بازدارندگیبیش
ppm250 بود . 
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  1M HClکربنی در محیط  خوردگی فولاد

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
بدون بازدارنده و با  C 25° در مولار اسید کلریدریک  1محلول در  تافل(آندی و کاتدی )پلاریزاسیون  هایمنحنی -2 شکل

 Aminoethanesulfonic acid-2 )ب(و  Enheptin های مختلف بازدارنده )الف(غلظت
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 1399(، زمستان 28)سال دهم ـ  83پیاپی  شمارهصلنامه علوم و مهندسی خوردگی، ف            

بررسی عملکرد دو بازدارنده آلی به کمک تئوری تابع چگالی و آزمایشات الکتروشیمیایی به منظور پیش گیری                  

  1M HClکربنی در محیط  از خوردگی فولاد

 

 

 Enheptin بازدارندهپارامترهای آزمون تافل ماده  .1جدول

 

 Aminoethanesulfonic acid-2. پارامترهای آزمون تافل ماده بازدارنده 2جدول

 

  

 غلظت

Enheptin / ppm 

Icorr 

/ μA cm-2 

Ecorr 

/ mV 
Βc 

/ mV dec-1 

βa 

/ mV dec-1 

RP 

/ ohm cm2 

C.R. 

/ mpy 
IE% 

Blank 6/459  5/513-  5/71  157 41/46  9/210  - 

5/12  1/348  6/512-  118 153 12/83  7/159  28/24  

25 9/302  1/505-  121 132 51/90  1/139  12/34  

50 7/261  7/503-  117 108 18/93  1/120  06/43  

100 7/200  2/494-  128 106 50/125  10/92  34/56  

150 3/174  6/487-  145 100 40/147  01/80  07/62  

200 4/131  3/472-  136 78 80/163  31/60  41/71  

250 5/124  9/464-  148 75 60/173  15/75  91/72  

 غلظت
2-Aminoethanesulfonic 

acid / ppm 

Icorr 

/ μA cm-2 

Ecorr 

/ mV 
βc 

/ mV dec-1 

βa 

/ mV dec-1 

RP 

/ ohm cm2 

C.R. 

/ mpy 
IE% 

Blank 6/459  5/513-  5/71  157 41/46  9/210  - 

5/12  9/339  9/512-  2/80  145 97/65  1/156  4/26  

25 3/280  7/506-  1/92  140 12/86  7/128  2/39  

50 8/270  3/504-  2/90  151 54/90  3/124  1/41  

100 8/221  1/509-  107 147 2/121  8/101  7/51  

150 3/206  7/502-  109 130 8/124  68/94  1/55  

200 6/184  3/500-  111 116 4/133  74/84  8/59  

250 7/163  9/495-  2/92  120 1/138  14/75  4/64  
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  1399(، زمستان 28)سال دهم ـ  38پیاپی  شمارهصلنامه علوم و مهندسی خوردگی، ف  

بررسی عملکرد دو بازدارنده آلی به کمک تئوری تابع چگالی و آزمایشات الکتروشیمیایی به منظور پیش گیری از  

  1M HClکربنی در محیط  خوردگی فولاد

 

 

 ـ نتایج تئوری تابع چگالی2ـ 3

مقدار  نشان می دهد که افزایش آزمایشات بررسی نتایج

HOMOE  به معنی تمایل مولکول برای از دست دادن الکترون

هد دفرآیند جذب و بازدهی بازدارنده را افزایش می  کهاست 

تر ویق یو مقدار کمتر این انرژی، به معنای گیرندگی الکترون

  انرژیافزایش [. از سوی دیگر 10آن ماده است ]

دهنده توانایی نشان LUMOEترین اوربیتال خالی مولکولی پایین

 مولکول برای پذیرش الکترون است. 

مرجعی برای بررسی میزان پایداری و تمایل  TotalEمقدار 

این  مقدار کمتر مولکول به از دست دادن الکترون است.

از دست  همولکول ب تمایلناپایداری بیشتر،  دهندهنشانپارامتر 

 .است ترقوی دادن الکترون و جذب شیمیایی

مقادیر  HOMOE-LUMOE=EΔمقدار انرژی شکاف،  در مورد

تر گونه شیمیایی دلالت بر واکنش کمر تفاوت انرژی بزرگت

گر اختلاف انرژی بیاناین تر ر پایینمقادیبدین معنی که دارد. 

تر بازدارنده است، چرا که انرژی جدا کردن بازدهی بیش

یک الکترون از آخرین اوربیتال اشغال شده برای اهدای آن 

افزایش قدرت که تر خواهد بود خالی فلز کم d به اوربیتال

 توان نتیجه گرفت که، می3. از جدول را به دنبال دارد جذب

ترین مقدار بیش، TotalEترین مقدار دو بازدارنده کماز بین 

HOMOE کمترین مقدار ،LUMOE  و کوچکترین مقدار شکاف

دهنده و نشان است Enheptinمربوط به ماده  EΔانرژی 

کنندگی خوردگی بیشتر این ماده از منظر قدرت ممانعت

 تئوری است که با نتایج حاصل از آزمون تافل تطابق دارد.

، ساختار برقرار است EΔسختی و  مقادیر بین یارتباط مستقیم

رو، تری دارد. از اینمولکولی پایدارتر شکاف انرژی بیش

پذیری رونی با شکاف انرژی بزرگتر واکنشیک سیستم الکت

کمتری از یک سیستم با شکاف انرژی کوچکتر دارد. از 

پذیری آن را نشان می دهد. واکنش ،Sطرفی نرمی مولکول 

ای با حداقل مقدار سختی تظار می رود بازدارندهپس ان

که  چرا ،)بالاترین مقدار نرمی( بهترین عملکرد را داشته باشد

خت یک مولکول نرم بازدارنده نسبت به یک مولکول س

 واکنش پذیری بیشتری با فلز دارد.

این جهت و بزرگی بردار ممان دو قطبی در  3 شکلهمچنین 

را نشان می دهد. ممان دو قطبی کل، به  دو ماده بازدارنده

جای یک پیوند، نشان دهنده قطبیت یک مولکول است. 

ها با افزایش گشتاور دو قطبی کنندهمیزان بازدهی ممانعت

[. مقدار این پارامتر برای ماده 15یابد ]افزایش می

Enheptin 93/8 2به ماده  دبای به دست آمد که نسبت-

Aminoethanesulfonic acid و  بوده تریعدد بالا

این ماده در کنار  تردهنده قابلیت جذب فیزیکی مناسبنشان

علاوه بر بردار ممان دو  است. آن توانایی جذب شیمیایی

اطراف هر مولکول را نیز خطوط هم پتانسیل  3 قطبی شکل

بار جزیی  باهایی در اطراف اتمنشان می دهد. این خطوط 

 به یکدیگر نزدیکترند. ترمنفی
 

 Gaussian 09Wتئوری تابع چگالی استخراج شده از نرم افزار  پارامترهای .3جدول
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 های بازدارندهو نمایش خطوط هم پتانسیل مولکول قطبی سازی شده، بردار ممان دو. هندسه بهینه3شکل 

 Aminoethanesulfonic acid-2و ب(  Enheptinالف( 

 

بازدارنده هر   LUMOو HOMOهای اوربیتال 4جدول 

اده شده ترکیب خطی تمام ها نشان د. اوربیتالدهدرا نشان می

به  هاشکل های اینهای مولکولی است. تفاوت رنگاوربیتال

 هاشکلعلت اختلاف علامت تابع موج است. در این 

هایی از مولکول که از الکترون غنی هستند و قادر به محل

 هاگردد. این محلمیمشخص  اهدای الکترون به فلزند

توانایی بالایی در کنترل خوردگی با تشکیل سد بازدارنده 

ترین تراکم بیش Enheptinدارند. به طور مثال برای ماده 

موجود در گروه در اطراف گوگردهای  LUMOاوربیتال 

ترین تراکم اوربیتال بیشو  شودتیازولی مشاهده می

HOMO  روه نیترو در گ های موجودنیتروژندر اطراف

 است.

باط کرد که مطابق نتوان چنین استوق میبا توجه به مطالب ف

 با کمترین انرژی کل،  Enheptinماده  DFTنتایج 

بالاترین نرمی، کمترین سختی، بیشترین کسر الکترون منتقل 

کنندگی ممان دو قطبی، بازدهی ممانعت ترشده و مقدار بالا

-2   ادهــــــــبه م نسبت تریقویخوردگی و جذب شیمیایی 

Aminoethanesulfonic acid  .دارد 

ووالانسی بین جفت ـــــــکپیونـــــــد برای این دو بازدارنده 

وگرد موجود در های نیتروژن، اکسیژن و گهای اتمالکترون

اد می شود و سرعت ها با سطح فلز ایجساختار مولکولی آن

مربوط به وجود بازدارنده جذب . یابدخوردگی کاهش می

های فوق و بلندتر بودن طول زنجیره هیدروکربن در هترواتم

شی از ساختار مولکولی این ترکیبات است. این مورد نا

ها با بیشتر شدن اندازه افزایش توانایی جذب مولکول

-2 از   Enheptinدگی مادهـــــبازدارناثر[. 16ت ]ــهاسآن

Aminoethanesulfonic acid با توجه به است،  بیشتر

 های نیتروژن و گوگرد دراتمساختار شیمیایی این دو ماده، 

 نسبت به  Enheptinتر بودن مولکول و بزرگ حلقه تیازول

2-Aminoethanesulfonic acid  چگالی موجب

پیوند کووالانسی ی می گردد و امکان ایجاد بیشتر یالکترون

و گوگرد در نیتروژن  هایاتمناپیوندی  بین جفت الکترون

 DFTپس نتایج  .بیشتر خواهد بود حلقه تیازول و سطح فلز

این مطابق با تافل یکدیگر را تصدیق کرده و  و آزمایشگاهی

عملکرد بازدارندگی خوردگی  Enheptinماده نتایج 

 دارد. بهتری به دنبال

 )الف(
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  1399(، زمستان 28)سال دهم ـ  38پیاپی  شمارهصلنامه علوم و مهندسی خوردگی، ف  

بررسی عملکرد دو بازدارنده آلی به کمک تئوری تابع چگالی و آزمایشات الکتروشیمیایی به منظور پیش گیری از  

  1M HClکربنی در محیط  خوردگی فولاد

 

 

 HOMOو اوربیتال های  LUMOنمایش اوربیتال های . 4جدول

 LUMOهای اوربیتال  HOMOهای اوربیتال نام ترکیب شیمیایی

Enheptin 

 
 

2-Aminoethanesulfonic 

acid 

 
 

 یریگجهینت
  و Enheptin مــــاده شــــیمیایی دوالکتروشــــیمیایی تافــــل و تئــــوری تــــابع چگــــالی نشــــان داد  هــــایآزمون نتــــایج

2-Aminoethanesulfonic acid  خـــوردگی گیبازدارنـــداثـــر  4130بـــر فـــولاد کربنـــی  کدریکلریـــ محلـــول اســـیددر 

ا درصــد بازدارنــدگی بیشــتر هافــزایش غلظــت بازدارنــدهبــا تافــل نشــان داد کــه  هــای آزمایشــگاهی پلاریزاســیونآزمون داشــتند.

ــــردن ــــافه ک ــــس از اض ــــه پ ــــوری ک ــــه ط ــــده ب ــــاده  ppm  250ش ــــدگی م ــــد بازدارن ــــتر از  Enheptinدرص -2بیش

Aminoethanesulfonic acid % ـــا ـــر ب ـــر 91/72و براب ـــاده ب ـــن دو م ـــین ای ـــد. همچن ـــدی  ش ـــدی و کات ـــنش آن ـــر دو واک ه

ــذاتاثیر ــابع چگــالینتــایج  .ی شــدندبنــدی ترکیبــی طبقههاجــزو بازدارنــده گذاشــتند، ل  پارامترهــای اســتخراج شــده از تئــوری ت

ـــده کم ـــین دو بازدارن ـــدار نشـــان داد از ب ـــرین مق ـــرین مقـــدار بیش ،TotalEت ـــرین مقـــدار HOMOEت کـــوچکترین ، LUMOE، کمت

بــود  Enheptinمربــوط بــه مــاده تــرین مقــدار نرمــی، ممــان دو قطبــی و کســر انتقــال الکترونــی ، بیشEΔمقــدار شــکاف انــرژی 

ودن تــر بــتر و بزرگو ناشــی از وجــود گــروه تیــازولی قــویکننــدگی تئــوری بیشــتر ایــن مــاده را نشــان داد کــه قــدرت ممانعت

  . این مولکول بود اندازه

 

 تشکر و قدردانی
 (NISOC)با تشکر از شرکت ملی مناطق نفت خیز جنوب 
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  1M HClکربنی در محیط  خوردگی فولاد           
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