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 چکیده

آلي حاوي گروه عاملي تيازولي براساس نتایج تئوري  بازدارنده  بررسي ميزان اثربخشي ممانعت از خوردگي دو  این پژوهش    هدف از

از   شده  استخراج  چگالي  آزمون    Gaussian 09W  افزارنرم تابع  کمک  به  نتایج  این  آزمایي  راستي  بررسي  و  مقایسه  سپس  و 

نتایج نشان داد دو بازدارنده خوردگي   به عنوان    Aneurinو    Mercapto Benzo Thiazoleپلاریزاسيون پتانسيودیناميک بود. 

فيلم و از نوع ترکيبي بوده و توانایي ممانعت از خوردگي فولاد کربني در محيط اسيد کلریدریک را    دهنده تشکيل ي  هابازدارنده 

نشان داد   نتایج  تحليل  و  تجزیه  از  هاداده دارند.  از  هاآزموني حاصل  استخراج شده  پارامترهاي  و  موید    افزارنرمي آزمایشگاهي 

تر و تمایل بالاتر  ي بيشتر و قوي هااتم به علت وجود هترو  Mercapto Benzo Thiazoleميان این دو بازدارنده،    یکدیگر بودند. از

درجه   25در    ماده این  از    ppm  200  مقدار بازدهي بازدارندگي، درصد بازدارندگي بالاتري را نشان داد به طوري که  دهيالکترون به  

   .گزارش شد 87%سانتيگراد 

 

 Mercapto Benzo Thiazole، بازدارنده خوردگي، تئوري تابع چگالي، پلاریزاسيون پتانسيودیناميک :دواژهیکل
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Abstract 

 
The purpose of this research was investigation the effectiveness of two organic inhibitors containing thiazole 

functional group for preventing corrosion based on the results of density function theory extracted from Gaussian 

09W software and then comparing and verifying these results with the potentiodynamic polarization test results. 

The results showed that two corrosion inhibitors, Mercapto Benzo Thiazole and Aneurin, were film-forming and 

mixed type inhibitors and have the ability to prevent the corrosion of carbon steel in hydrochloric acid 

environment. The analysis of the results showed that the data obtained from the laboratory tests and the parameters 

extracted from the software were verified each other. Among these two inhibitors, MBT showed a higher 

inhibition percentage due to the presence of more and stronger heteroatoms and a higher tendency to donate 

electrons, so that the inhibition efficiency of 200 ppm of this inhibitor at 25 °C was reported 87%. 

 

Keywords: Corrosion Inhibitor, Density Function Theory, Potentiodynamic Polarization, Mercapto 

Benzo Thiazole 
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 مقدمهـ 1
و گاز   صنعت   هاي مختلف دراسيد   حاوي   ي هامحلول ه  ب   نفت 

و فعال کردن   زدایيزنگاسيدشویي،    منظور فرایندهایي از جمله
آلياژها  سطوح   و  دارند.  فلزات  کلریدریککاربرد  از   اسيد 

اسيده ــترایج استفاده  ـــم  ايـــرین  این  ورد  در 
بازدارنده خوردگي ماده شيميایي است که ]. 1 [است ــرایندهــف

بر  و غالبا  رساند  مي  خوردگي را به حداقل    ،در غلظت هاي کم
آندي  هاواکنش و    یا ي  دو یا  کاتدي  اثر    نش ــواک   هر 

ي ترکيبي فلز از سه طریق حفاظت  هابازدارنده  .]2 [ذارندـگمي
شيميایي و  جذب : جذب فيزیکي، دهندمياز سطح فلز را انجام 

جاذبه   نتيجه  )الکترواستاتيک(  فيزیکي  جذب  فيلم.  تشکيل 
بين  اسي  هامولکول   الکترواستاتيک  فلز  و   .]3 [ت بازدارنده 

  گذارند ميي ترکيبي بر دو واکنش آند و کاتد، تاثير  هابازدارنده 
 [.4] پتانسيل خوردگي دارند  کوچک، مثبت یا منفي، بر يو اثر

و  پارامترهاي   طراحي  در  محاسباتي  کارایيشيمي   بررسي 
استفاده از  کاربرد دارند. از طرفي  ي خوردگي آلي  هابازدارنده 

نظري   انتخاب  امکان  ،  کامپيوتريي  هاپيشرفت  وشيمي 
 [.5] استکرده  فراهم  تر را  ي خوردگي با هزینه کمهابازدارنده 

از طریق بررسي ساختار،  ،1ي شيمي کوانتوميهاروشبه کمک  
اکسيد،   سطوح  و  فلز  روي  مولکولي  جذب  و  الکترون  توزیع 

از خوردگيي  هامکانيزم بازدارنده    ممانعت  بررسي مواد  مورد 
با  [.6]  گيردميقرار   نزدیکي  ارتباط  بازدارنده  واکنش    توانایي 

اوربيتال    ترینبيش شامل    (MO)2اوربيتال مولکولي مرزي    انرژي
شده   اشغال  مولکولي    3HOMOمولکولي  اوربيتال  کمترین  و 

باز    LUMO4خالي    / اسيد  سختي  مانند  دیگر،  پارامترهاي  و 
نرمي پارامتر  و  افزایش7] داشت  5لوئيس   .] HOMOE     معني به 

و   است  الکترون  دادن  دست  از  براي  مولکول  تمایل  افزایش 
رابطه    [.8]  دهدميفرآیند جذب و بازدهي بازدارنده را افزایش  

انرژي اوربيتال مولکولي با  ( و  I)پتانسيل یونيزاسيون  بين مقادیر  
 :شودمي  تقریب زده  به شکل زیر  بيشترین اشغال )نسبت به خلاء(  

 
 ( 1رابطه )

HOMOI E= −  

 
1  Quantum Chemical Methods 
2  Molecular Orbitals 
3  Highest Occupied Molecular Orbital 
4  Lowest Unoccupied Molecular Orbital 
5  Lewis Acid/Base Hardness , Softness 
6  Ionization Potential 
7  Electron Affinity 

                                                                 
ون خواهي  الکتریا    تمایل الکترون  ميزان رابطه بين به طور مشابه  

(Aو )  انرژي  کمترین نشده مولکولي  مقدار  اشغال  به    اوربيتال 
 :است شکل زیر

 
 ( 2رابطه )

LUMOA E= −  
                                                               

   (E) الکتروني با انرژي کل الکترونيN یک سيستم  همچنين در  
خارجي  و   )  υ(r)پتانسيل  شيميایي  پتانسيل    مقدار   (، µو 

 :شود  محاسبه مي( به شکل زیر χالکترونگاتيوي )
 

 ( 3رابطه )
2

I A
 

+ 
= − =  

   
 ( 4رابطه )

2

LUMO HOMOE E


+
= −

 
آن  در  یونيزاسيون   Aو     Iکه  پتانسيل  ترتيب  الکترون    6به  و 

  HOMO   يهاانرژي سختي با توجه به  مقدار    هستند.  7خواهي
 شود:مي به شکل زیر تقریب زده LUMO  و 
 

 ( 5رابطه )
2

LUMO HOMOE E


−
= −

 
 

از   شده  منتقل  الکترون  از  بخشي  پيرسون،  رابطه  به  توجه  با 
 :شودمي( به شکل زیر محاسبه ΔN)  بازدارنده به سطح فلز

 
 ( 6رابطه )

 2( )

M inh

M inh

N
 

 

−
 =

+  
 

آن در  و  ترتيب  به    inhχو  Mχ  که  فلز  مطلق  الکترونگاتيوي 
و  بازدارنده  مولکول    inhηو Mη  مولکول  و  فلز  مطلق  سختي 

 [.  9] بازدارنده است 
از  هابازدارنده ي  هامولکول ي  موضعواکنش   تواند  مي  آلي  ي 

ارزیابي گردد.    نيز  شاخص فوکویيمقادیر  طریق تجزیه و تحليل  

87 



 1402(، پاییز 39)سال سیزدهم ـ   49شماره پیاپی صلنامه علوم و مهندسی خوردگی، ف 
 بررسی نتایج تئوري تابع چگالی و آزمون پلاریزاسیون پتانسیودینامیک ممانعت کننده هاي خوردگی ....                   

 

  ρ(r)به عنوان مشتق اول چگالي الکتروني   f (r) فوکویي  تابع 
خارجي  υ(r) یک پتانسيل  در   (N)  نسبت به تعداد الکترون ها

 :شودمي تعریف ثابت 
 

 ( 7رابطه )

( )

( )
( )

r

r
f r

N 

 
=  

   
 
    

به عنوان یک شاخص رفتار مولکولي از اهميت قابل   f (r) تابع
محلي    دهيواکنشتابع فوکویي ميزان    توجهي برخوردار است. 

 :دهد ميرا به شکل زیر ارائه 
 

 ( 8رابطه )

( )

( )
( )

r

r
f r

N 


+

+  
=  

                       
 هسته دوست 

( )

( )
( )

r

r
f r

N 


−

−  
=  

   الکترون دوست 
0

0

( )

( )
( )

r

r
f r

N 

 
=  

   رادیکال
 

ازچگالي استفاده  با  تواند  مي  واکنش   HOMO این شاخص 

 زده شود: ( تخمين LUMOυو  HOMOυ)  LUMOو
 

) ( 9رابطه ) ) LUMOf r +   
( ) HOMOf r −   

0 1
( ) ( ( ) ( ))

2
HOMO LUMOf r r r  +

 
 

با استفاده از تقریب تفاضل محدود از تجزیه و تحليل جمعيت  
در   اتمها  به  هابازدارنده موليکن  بسته  الکترون    و  انتقال  جهت 

 :[10]  داریم
 

رابطه  
(10) 

( ) ( 1) ( )K k kf r q N q N+ = + −
          

هسته دوست               

( ) ( ) ( 1)K k kf r q N q N− = − −

 الکترون دوست 
( 1) ( 1)

( )
2

K

k kq N q N
f r− + − −

=

 رادیکال
 

تحقيقات همکاران و موسي تحقيقات این زمينه از جمله   در 

 اسيد مولار 1 محلول در تيوني مشتق ماده  بازدارندگي که است

 سنجيطيف تکنيک آزمون تافل، از استفاده با را کلریدریک 

 روبشي الکتروني ميکروسکوپ و الکتروشيميایي امپدانس

محاسبات مطالعه مورد گرفت.   شامل کوانتومي شيمي قرار 

 مولکولي اوربيتال انرژي مانند مولکول ساختاري پارامترهاي

 به بازدارنده  از  یافته انتقال الکترون کسر و بار مرزي، توزیع

 [.11]داشت  تطابق و مقایسه شد نتایج آزمایشگاهي فولاد، با

از پژوهش    هدف  دو این  خوردگي  از  ممانعت  ميزان  بررسي 
آلي حاوي گروه عاملي تيازولي، براساس نتایج تئوري  بازدارنده  

و سپس بررسي راستي   Gaussian 09W  افزارنرم تابع چگالي با  
آزمایي این نتایج به کمک آزمون پلاریزاسيون پتانسيودیناميک 

 است.
 

 تحقیق   روش و ـ مواد2
 4130 فولاد  بازدارندگي دو ماده روي   بررسي ميزان  به منظور

AISI 2  با مساحتدیسکي    ي متالوگرافيهانمونهcm  78/0   در
کاغذ    به کمک  هانمونه  رزین اپوکسي به کارگرفته شد. سپس

با    پوليش شده و بعد از شست وشو  1200تا    80سمباده شماره  
و   تا زمان آزمون در    خشک  ، با هواي گرم  الکلآب مقطر  و 

محلول  دارينگه دسيکاتور   اسيد   از    HClمولار 1 شدند. 
   و آب مقطر تهيه شد. %37کلریدریک 

 MBT (Mercapto Benzo Thiazole)مشتقات    يکی از 
بنزن  ازول يحلقه ت  کیها است که در آن  ازول يبنزوت   ي به حلقه 

وجود    ونيو ت  ولي ت  يمتصل شده است و به صورت دو فرم تاتومر
که   برا  تيظرف  دهنده نشان دارد  مشتقات    ل يتشک  ي مولکول 

ن   يهااتمدر    نیگزیجا و  ماده  است  تروژنيگوگرد  این  از  . 
  ش یافزا ط یدر شرا د يسولف  يبا سولفور و کربن د   ني ليواکنش آن

تول دما  و  لاست  و  شودمي   ديفشار  مواد  صنعت  مانند    يکيدر 
تا ت  ریدستکش،  ...  ي  کيلاست  ي کفش ها  ن،يماش  ي ها  وپ يو  و 
 کاربرد دارد.

Aneurin  ها  از آن  يکیاست که    کيليدو حلقه هتروس  يدارا
ت  نام  به  د  ازوليگوگرددار  ازت  يگر یو  پ  حلقه    ن یديمیريدار 

پ حلقه  صورت    نیديمیرياست.  -4  ليمتيد-5و2به 
ت  نیديمیرينوپيمآ حلقه  صورت    ازول يو  - 5  ليمت-4به 
ا  ازوليتلياتي دروکسيه حلقه    نیاست.  ازت  توسط  حلقه  دو 
  . شونديمتصل م  گریکدیبه    نیديمیريپ  کربنل يمت  شهیو ر  ازوليت

Aneurin  و  يکی است  يهانيتامیاز  آب  در    ن یا  .محلول 
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در سوختن قندها در بدن و عملکرد   يمهم  اريبس  راتيتأث   نيتامیو
  ي بر رو  ي راتيي. تغشودي از راه روده جذب خون م  و   اعصاب دارد 

م بافت  رديگيآن صورت  استفاده  آماده  مو  هر دو .  گردديها 
شدند. تامين  آلمان  مرک  شرکت  از  گفته  پيش  این   ماده   در 

  آن پارامترهاي تئوري  و    DFT  ابتدا نتایج مطالعاتپژوهش در  
بازدارنده  براي   پایه  با    Aneurinو    MBTدو  مجموعه  روش 

B3LYP/6-31+G*   وسيله   Gaussian 09W  افزارنرم  به 
 .  استخراج شد

بازدارنده   و    MBT (Mercapto Benzo Thiazole)دو 
Aneurin  بازدارندگي ميزان  آزمایشگاهي  سنجش  و   جهت 

دستگاه آزمون   ي استفاده شدند.افزارنرم مقایسه با نتایج تئوري و  
به منظور     ZAHNER Elektrik IM6Exپتانسيواستات مدل

جهت الکتروشيميایي    آزمایشات  انجام و  شد    آناليز   استفاده 
آرایش  شد.    به کار گرفته   THALES  افزارنرم حاصله،  ي  هاداده 

به عنوان الکترود کار، پلاتين    4130فولاد    ي شاملسه الکترود 
الکترود   اشباع  کمکيبه عنوان  کالومل  الکترود  به  (SCE)  و 

دماي  الکتروشيميایي در  ي  هاآزمون بود و  عنوان الکترود مرجع  
گراد  25 سانتي  شد درجه  پلاریزاسونهايمنحن  .انجام  با    ي 

 نسبت بهميلي ولت    -200  تا  -800از    mV.s 1-1 سرعت روبش

SCE .تافل    کاتدي و آندي شيب هاي   استخراج شد(βc, βa)  
 .ندمحاسبه شدتافل  يهامنحنيکاتدي و آندي هاي از شاخه  

 

 بحث و ـ نتایج3
 DFTی افزارنرممطالعات   ـ 1ـ  3

شيميایي   شماره   هابازدارنده ساختار  در  هااتم گذاري  و  آن  ي 
هر دو  براي    DFT  نشان داده شده است. نتایج مطالعات  1جدول  

با   پایه  ماده  مجموعه  وسيله   G-B3LYP/6+31*روش    به 
شد    Gaussian 09W  افزارنرم   2جدول    در   که استخراج 

 دهنده نشان  HOMOEمقدار خروجي    . افزایشگزارش شده است
براي   مولکول  و  شوندگي  جذب   و الکترون    اهداي تمایل 

معناي  یدامق   است.  بازدارنده   بيشتر اثربخشي به  کمتر،  تمایل ر 

جذب به  است    بيشتر  ماده  آن    [. 15 و 14،  13 ،12]الکترون 
ولي  اوربيتال خالي مولک  ترینپایين انرژي  همچنين افزایش مقدار  

LUMOE  بيشتر  دهنده نشان الکترون   تمایل  براي    گيري مولکول 
تمایل    دهنده نمایش   TotalEاست.   و  پایداري  به ميزان    ترکيب 

کمتر   است.  دهيالکترون    دهنده نمایشپارامتر  این    مقدار 
بيشتر    و جذب شيميایي  دهيالکترون   هب   تمایلناپایداري بيشتر،  

 HOMOE-LUMOE=EΔتفاوت انرژي شکاف    بيشترمقادیر    .است
این   ترپایين مقادیر  است وشيميایي  ماده تر دلالت بر واکنش کم

  جداسازي و    بازدارنده   بيشتربازدهي    دهنده نمایش،  اختلاف
تر شده    راحت  اشغال  اوربيتال  آخرین  از  انتقال  الکترون  به  و 

بود   d اوربيتال خواهد  فلز    بالاي   قدرت   دهنده نشانکه  خالي 
و    HOMOEمقدار    ترینبيش،  2جدول  مطابق  .  است  جذب

بين   .استMBT مربوط به   EΔمقدار شکاف انرژي    مترینک 
  است  ي برقرارارتباط مستقيم سختي و شکاف انرژي پارامترهاي 

پایدار  و انرژي    مقدار  مولکول  ،  پس.  دارد  بالاتريشکاف 
کمتري دارد. نرمي   پذیريواکنش  يشتربا شکاف انرژي ب  ترکيبي

S  ،آن ترکيب    پذیريواکنش  دهنده نشان   یک ترکيب شيميایي
سختي )بالاترین مقدار    کمترین مقدار. پس بازدارنده اي با  است

از خوردگي    پذیريواکنش نرمي(   پيشگيري  خواهد    ييشتربو 
طرفي.  داشت توسط    الکترونگاتيویته   از  الکترون  تمایل جذب 

  ته دو سيستم با الکترونگاتيوی   واکنشو    شودميمولکول تعریف  
پتانسيل   که  زماني  تا  بازدارنده(  مولکول  و  فلز  )سطح  مختلف 

شود  هاي یکسان  الکترون با  ،  شيميایي  مولکول  انتقال  با    ياز 
)سطح    يشترالکترونگاتيوي کمتر )مولکول بازدارنده( به مقدار ب

  درصد این مشاهدات با نتایج به دست آمده از  .  فلز( ادامه مي  یابد
نتایج آزمایشگاهي  ي حاصلبازده ، 17 ،16]نيز تطابق دارد    از 

کرد که مطابق    پيش بيني مي توان چنين    2از جدول    [.19 و 18
سختي کمتر،    مقدار،  ربا انرژي کل کمت  MBT  ماده   DFT  نتایج

بيشتر شده  منتقل  الکترون  کمترکسر  الکترونگاتيویته  مقدار    ،، 
و    تربالا خوردگي  کنندگي  ممانعت  بازدهي  قطبي،  دو  ممان 

 خواهد داشت. Aneurinنسبت به   بيشتري را جذب شيميایي 
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 هابازدارنده ساختار شیمیایی ـ  1جدول

 

 DFTسازی به روش مدل   ازی بازدارنده حاصل ها مولکولویژگی های ـ  2جدول

 

هر دو ترکيب     LUMOو   HOMO  مولکولي  يهااوربيتال 

  هااوربيتال   این   . نمایش داده شده است  3جدول  در    شيميایي

  موجود در ساختار مولکوليي  هااوربيتال   يترکيب خطي تمام

نمایش،  است.   مدل  این  ها در  رنگ    دهنده نشان   تفاوت 

  هایي ازدر این مدل، سایتاختلاف علامت تابع موج است.  

اهداي الکترون به    بوده و توانایي  الکترون   از  غني   که   مولکول

بالاي    و  بازدارنده   فيلمتشکيل    ،فلزسطح   کنترل  توانایي 

. به طور مثال براي ماده ، مشخص شده استدارندرا  خوردگي  

MBT   اوربيتال    ترینبيش اطراف    HOMOتراکم  در 

  متصل به این گروه گوگردهاي موجود در گروه تيازولين و  

 بيشتر و متراکم تر است.  Aneurinشد که نسبت به مشاهده 

 

 

 

 

 

 

 

 

هااتم گذاریشماره  نام ترکیب شیمیایی  

MBT 

C7H5NS2 

 

 

 

 

Aneurin 

C12H17N4OS 

 

 

 

 

 

 ویژگی

 

 مولکول 

E Total 

/ev 

E HOMO 

 /ev 

E LUMO  

/ev 

ΔE 
/ev 

  η سختی

/ev 

کسر الکترون  

 منتقل شده
ΔN 

ممان  

 دوقطبی 
μ /D 

الکترونگاتی 

 ویته 
χ 

MBT 77/31578 - 13/5 - 48/2 - 65/2 32/1 20/1 45/10 80/3 

Aneuri

n 
63/22547 - 45/8 - 45/0 - 00/8 00/4 31/0 32/3 45/4 
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 ها بازدارنده  HOMOو  LUMOی هااوربیتالنمایش ـ  3 جدول
 

 

و کاتيون    هامولکول در ساختار    هااتم موقعيت و بار    4جدول  

ها نشان    آن  شيميایي  دهدميرا  فعال  نواحي  ي  هامولکول . 

بازدارنده با محاسبه اندیس هاي فوکویي شناسایي مي شوند.  

شيميایي   دهيواکنش ميزان    گيرياندازه این شاخص به منظور  

مناطق واکنش  از  اي  نشانه  و    دهنده   و  رفتار هسته دوست  و 

  با مقدار یک مولکول    واضعم  ست.هامولکول الکترون دوست  

  با تر از مناطقي  به لحاظ شيميایي نرم  تر،  تابع فوکویي بزرگ

-اندیس  همچنين است. تر تابع فوکویي کوچک  
kf   مربوط به

ي آلي  هابازدارنده و در مطالعات    بوده حمله الکترون دوست  

اهميت فراواني دارد. این اندیس به کمک بار اتمي موليکان  

تغيير آرایش    گي. در واقع این اندیس چگونمي گرددمحاسبه  

در صورتي که ماده بازدارنده یک الکترون از دست    هااتم بار  

  ،اندیس بزرگتر  بایي  هااتم. پس اتم یا  دهدمينشان  را    دهد

سایت هاي فعال شيميایي در فرآیند جذب بازدارنده محسوب  

  در نشان داده شده است.    5مي شوند. نتایج تحليل در جدول  

 براي  با توجه به مقادیر اندیس فوق  MBTمولکول بازدارنده  

براي    متصل به تيازول و  Sدر گروه تيازول و   Sو    Cي  هااتم

مولکول    Cي  هااتم در    Aneurin  ماده  مختلف  نقاط  در 

مول  ترینبيش  منفي  جزئي  شد  يکول بار  نتایج  .  مشاهده  این 

ترکيب   بزرگ  ساختار  دهد  مي  موجب    Aneurin نشان 

هترو اطراف  در  فضایي  ممانعت  تيازول  هااتمایجاد  ي گروه 

اثر   که  نتيجه    دهيالکترون شده  در  و  کند  مي  کمتر  را  آن 

 دهد.  تري را نشان ميبازدارندگي ضعيف 

قطبي در    6همچنين جدول   بردار ممان دو  بزرگي  جهت و 

نشان   را  مختلف  هاي  کل، دهدمي گونه  قطبي  دو  ممان   .

قطبيت یک مولکول است. ميزان بازدهي ممانعت    دهنده نشان 

افزایش    هاکننده  قطبي  دو  گشتاور  افزایش  [.  14]  یابدميبا 

حاصل برهم کنش الکترواستاتيک بين مراکز   ،جذب فيزیکي

و سطح فلز است. بنابراین، علامت مثبت ضریب    هامولکول بار  

µ    از جذب سطح  2در جدول اي  به نشانه  مکانيزم  با  فلز    ي 

ماده   براي  پارامتر  این  مقدار  است.  فيزیکي   MBTجذب 

  دهنده نشان و    بوده   تريدباي به دست آمد که عدد بالا  45/10

توانایي جذب    قابليت جذب فيزیکي مناسب این ماده در کنار

بردار ممان دوقطبي،    است.   آن  شيميایي   ، 6جدول  علاوه بر 

 LUMOی هااوربیتال  HOMOی هااوربیتال  نام ترکیب شیمیایی

MBT 

  

Aneurin 
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نيز نشان  خطوط هم پتانسيل   .  دهدمياطراف هر مولکول را 

یي که بار جزیي منفي تري دارند  هااتمدر اطراف  این خطوط  

انتقال بار الکتروني راحتي    ،هابازدارنده   به یکدیگر نزدیکترند.

بازدارند راندمان  مختلفهامولکولگي  دارند.  سري    ي  در 

همولوگ مواد آلي که فقط در هترواتم متفاوتند از رابطه زیر 

کند مي  دیگر، P> S> N> O:تبعيت  از سوي    خاصيت   . 

است، معکوس  تهالکترونگاتيوی الکترون  توانایي جذب  ، که 

خطوط هم    MBTبراي مولکول  .  یابدميترتيب فوق افزایش  

  گروه تيازول   متصل به   Sو    تيازولدر گروه    Sپتانسيل نزدیک  

 متراکم تر هستند.  

ماده   براي  اطراف    Aneurinهمچنين  در  خطوط  این  نيز 

تيازولين  Sي  هااتم گروه  گروه    Nو    در  به  مربوط  هاي 

ي اندیس فوکویي  هاداده ند که ي دارتربيشتراکم    پيریميدین

را نشان    هامولکول نيز وجود بار جزیي منفي در این نواحي از  

  پيوند کووالانسي بين جفت الکترون پس امکان ایجاد  .  مي داد

و سطح فلز بيشتر است.  MBTي مولکول هااتم ناپيوندي  

 

-به منظور محاسبه تابع  آنتعیین بارهای اتمی مولکول و کاتیون ـ  4جدول
kf 

 

 

 

 

 

 

 

 در کاتیون مولکول  هااتمبار  در مولکول  هااتمبار  نام ترکیب شیمیایی

MBT 

  

Aneurin 
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 ی بازدارنده محاسبه شده از بار اتمی مولیکانهامولکول  -fkابع ـ ت 5جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 ها مولکولقطبی و نمایش خطوط هم پتانسیل  هندسه بهینه سازی شده، بردار ممان دو ـ 6جدول

MBT Aneurin 
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 آزمایشات پلاریزاسیونـ   2ـ  3

  حاصل از   نتایج محاسبات  راستي آزمایي  به منظور بررسي و

DFT   پلاریزاسيون  از آزمون    ،ماده   در غلظت هاي مختلف دو

فولاد در    هاي تافلنمودارشد.    استفاده   کاتدي و آندي تافل

حضور و عدم حضور غلظت هاي    در  HClمولار    1محيط  

  درجه سانتي گراد، مطابق  25   دماي در  دو بازدارنده   مختلف

خوردگي  نشان    2و    1هاي    شکل پتانسيل  است.  شده  داده 

)corr(E  چگالي جریان ،)corr(I کاتدي و آندي   ، شيب هاي

سطح    aβ, c(β(تافل پوشانندگي   ،(θ)  بازدارنده بازدهي   ، 

(η%)  و مقاومت پلاریزاسيون)P(R   7محاسبه و در جداول 

و درصد بازدهي   (θ) فهرست شدند. درجه پوشش سطح  8و  

   :( با استفاده از معادلات زیر  محاسبه شد%IE) بازدارنده 

 

 ( 11رابطه )

0

% 1 100
I

IE
I

 
= −  
 

 

 ( 12رابطه )

0

1
I

θ
I

 
= − 
 

 

 

چگالي جریان خوردگي در حضور   ترتيببه   0I و  Iکه در آن  

 و عدم حضور بازدارنده است. مقادیر مقاومت پلاریزاسيون

) P(Rمحاسبه شد [51] گيري از معادله شناخته شده استرن: 

 

 ( 3رابطه )
2 303

a c
P

corr a c

b .b
R

. i ( b b )

 
=  

+ 
 

 

در  هامنحني تافل  مختلف  هامحلول ي  هاي  غلظت  با  یي 

MBT    و پارامترهاي خوردگي فولاد  1در شکل corrE  ،aβ  

نتایج به دست    7در جدول    cβ، corrI  ،pR و نشان داده شد. 

غلظت   افزایش  که  داد  نشان  چگالي  MBTآمده  کاهش   ،

و در نتيجه افزایش بازده بازدارنده را    corrIجریان خوردگي  

در   کاتدي  و  آندي  هاي  جریان  کاهش  داشت.  همراه  به 

را مي توان ناشي از مسدود کردن مکان هاي    MBTحضور  

دانست.   الکترود  سطح  بر  محافظ  فيلم  یک  تشکيل  با  فعال 

corrE    بدون محلول  در  شده  مشاهده  پتانسيل  با  مقایسه  در 

نشان   نتایج  این  باقي مانده است.  که    دهد ميبازدارنده ثابت 

و   کند  مي  عمل  ترکيبي  بازدارنده  یک  عنوان  به  ماده  این 

د هر  آندي  سرعت  و  هيدروژن  احياي  کاتدي  واکنش  و 

کاهش   را  فلز  افزایش  دهدميانحلال  با  بازدارنده  بازدهي   .

ي پلاریزاسيون آندي و  هامنحني.  یابدميغلظت آن افزایش  

  2در شکل    Aneurinکاتدي مربوط به غلظت هاي مختلف  

به   الکتروشيميایي  پارامترهاي  مقادیر  است.  شده  داده  نشان 

خلاصه    8ي پلاریزاسيون در جدول  هامنحني دست آمده از  

، چگالي جریان   Aneurinشده است. در غلظت هاي بالاتر

نرخ خوردگي    دهنده نشانشد که   گيرياندازه آندي کمتري  

 پایين تر است.  

این بازدارنده را نيز مي توان به عنوان   که  دهدمينتایج نشان  

همان طور که از  بازدارنده خوردگي ترکيبي طبقه بندي کرد.  

بازدارندگي   به دست آمده مشهود است ميزان درصد  نتایج 

بيشتر    Aneurinماده   غلظت  افزایش  این    لي و  ، شودميبا 

تمامپارامتر   ماده    يدر  با  مقایسه  ها در  کمتر   MBTغلظت 

بازدارندگي  ترینبيش است.   درصد    25در    MBT  مقدار 

گراد   سانتي  غلظت    1/88%درجه  پس  بود  ppm200 در   .

نتایج   با  به    MBTو آزمایشگاهي، ماده    DFTمطابق  نسبت 

خوردگيAneurin ماده   بازدارندگي  تري  عملکرد    قوي 

 دارد.
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 بدون بازدارنده و با غلظت های مختلف HClمولار  1فولاد در محلول  پلاریزاسیون آندی و کاتدی )تافل(ی هامنحنیـ  1 شکل 

MBT (1  )( 2بدون بازدارنده  )ppm 50 (3 )ppm 100 (4 )ppm 150 (5) ppm 200 (6 )ppm 250 

 

 MBTپلاریزاسیون تافل بازدارنده   ی هامنحنیبه دست آمده از پارامترهای الکتروشیمیایی  ـ 7لجدو

 

 

MBT 

 / ppm 

Icorr 

/ μA cm-2 

Ecorr 

/ mV 

βc 

/ mV dec-1 

βa 

/ mV dec-1 

RP 

/ ohm cm2 

C.R. 

/ mpy 

IE% θ 

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

50 0/120  5/493 -  8/92  123 93/91  08/55  9/73  73/0  

100 06/92  9/511 -  111 104 20/253  25/42  0/80  80/0  

150 05/71  3/509 -  106 109 40/328  61/32  5/84  84/0  

200 38/63  0/518 -  6/99  114 20/364  09/29  2/86  86/0  

250 74/54  3/513 -  7/88  100 90/372  12/25  1/88  88/0  
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 بدون بازدارنده و با غلظت های مختلف HClمولار  1فولاد در محلول  ی پلاریزاسیون آندی و کاتدی )تافل(هامنحنی .2 شکل 

Aneurin   (1 )( 2بدون بازدارنده )ppm 1500 (3 )ppm 3000 (4 )ppm 6000 (5) ppm 12000 

(6 )ppm 18000 (7) ppm 24000 (8) ppm 30000 

 

 Aneurinی پلاریزاسیون تافل بازدارنده هامنحنیبه دست آمده از پارامترهای الکتروشیمیایی ـ  8ل جدو

 

Aneurin 

(100×) ppm 
Icorr 

/ μA cm-2 

Ecorr 

/ mV 

βc 

/ mV dec-1 

βa 

/ mV dec-1 

RP 

/ ohm cm2 

C.R. 

/ mpy 
IE% θ 

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

15 4/422  4/529 -  8/99  133 61/58  9/193  11/8  08/0  

30 6/392  9/504 -  101 126 00/61  2/180  5/14  14/0  

60 9/347  1/522 -  2/90  110 85/61  7/159  3/24  24/0  

120 9/284  1/510 -  111 2/90  74/75  8/130  2/38  38/0  

180 7/247  4/507 -  117 3/81  89/83  7/113  1/46  46/0  

240 2/225  1/511 -  7/94  9/74  63/80  4/103  0/51  51/0  

300 4/211  3/508 -  107 4/69  46/86  04/97  1/54  54/0  
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 ی ریگجهی نت
DFT  مطابق    .در علوم خوردگي به یک عامل اصلي مرتبط کننده برخي مفاهيم سنتي و تجربي با مکانيک کوانتومي تبدیل شده است

چگالي،  هاداده   نتایج تابع  تئوري  از  حاصل  )هااوربيتال ي  مرزي  تعریف   ،شيميایيي  هامولکول (  LUMOو    HOMOي  در 

که با توانایي مولکول براي    برقرار شد   HOMOEارتباط خوبي بين بازدهي بازدارندگي خوردگي و    .داراي اهميت بودند  پذیري واکنش

دست دادن و پذیرفتن    یک بازدارنده روي فلز بر اساس برهم کنش از  يجذب سطحاز آن جا که  از دست دادن الکترون متناسب بود.  

تمایل اهداي الکترون مولکول    MBT  ماده  HOMOE  ر بالاترید امقست،  اتم سطح فلز ا dالکترون ترکيب بازدارنده و اوربيتال خالي  

 سختي و  مقدار  ارتباط بين    .بود  کمتر  HOMOEمقدار    با  ترقويگيرنده الکترون  که    Aneurinماده  در مقایسه با    دهدميرا نشان  

LUMOE-HOMOE  از این    ي خواهد داشت.بيشترشکاف انرژي    ،. واضح است که ساختار مولکولي پایدارتربيان شدبه شکل فيزیکي

  دارد.کوچکتر انرژي با شکاف  Aneurinاز  يکمتر پذیريواکنش  ،ريشتبانرژي  شکافبا    MBTرو، 

، الکترونگاتيویته  سختي کمتر، کسر الکترون منتقل شده بيشتر  مقدار ،  ربا انرژي کل کمت  MBT  ماده   شد کهعلاوه بر این پيش بيني مي  

خواهد    Aneurinنسبت به    قوي تري  ممان دو قطبي، بازدهي ممانعت کنندگي خوردگي و جذب شيميایي    ترو مقدار بالاکمتر  

نيز  ي هاآزموناز طرفي    داشت.  احياي    الکتروشيميایي خوردگي  نشان داد که هر دو ترکيب شيميایي سرعت دو واکنش کاتدي 

با افزایش    ند کهنشان دادتافل  ي  هامنحني   ي ترکيبي هستند.هابازدارنده از نوع    و  دهندميهيدروژن و آندي انحلال فلز را کاهش  

درجه    25در    MBTاز ماده    ppm  200بازدهي بازدارندگي  مي یابد.  افزایش    به شکل پيوسته  ، بازدهي بازدارنده هابازدارنده غلظت  

  MBTي گروه تيازول در ترکيب  هااتم بود. این اختلاف ناشي از وجود هترو  Aneurinکه بيشتر از بازدارنده    بود   88%سانتيگراد  

 کرد. قوي تر امکان تشکيل فيلم و اتصال به سطح فلز را فراهم مي دهيالکترون بود به شکلي که بدون ایجاد ممانعت فضایي و  
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