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 چکیده
روی خوردگی فولاد در محیط اسید کلریدریک یک مولار  بازدارنده سبزبه عنوان  میرتکسعصاره گیاه  بازدارندگی بررسی عملکرد به مقاله این در

نشان  هانتایج آزمایش. است شده پرداخته شیمی کوانتومروش کاهش وزن، پلاریزاسیون الکتروشیمیایی، امپدانس الکتروشیمیایی و محاسبات توسط 

 1000غلظت افزایش خواهد یافت و درحضور  افزایش با رصد بازدارندگی روی خوردگی فولادداد این ماده عملکرد خوبی به عنوان بازدارنده داشته و د

به صورت بازدارنده مختلط عمل  این ترکیبهای پولاریزاسیون بیانگر این موضوع بود که آزمون درصد خواهد رسید. 82گرم/لیتر از این عصاره به میلی

. است شده دوگانه لایه ظرفیت کاهش و بار انتقال مقاومت افزایش باعث محلول به ماده این شدن اضافه که داد نشان نایکوئیست هایمنحنی . کندمی

با غالب بودن به خودی این ماده  نشان از جذب خودجذب تبعیت کرده و مقدار انرژی آزاد  تمکینروی فولاد از ایزوترم جذب  میرتکسعصاره جذب 

ساختار  برقراری ارتباط بین مکانیزم جذب به منظور میرتکسمطالعات شیمی کوانتوم نیز روی دو جز از عصاره  .روی سطح را دارد جذب شیمیایی

 ها انجام شد.الکترونی آن
 

 های کلیدی:  واژه
 .، شیمی کوانتوم، ایزوترم جذبآنالیز الکتروشیمیایی، میرتکسعصاره 

 

 

 مقدمه -1

های گیاهی به عنوان بازدارنده استفاده از عصارهمعرفی و  امروزه

های اخیر افزایش به علت عدم سمیت و دسترسی آسان در سال

ره گل ، عصا[1] وراعصاره آلوئهتاکنون ترکیباتی مانند یافته است. 

به  چندین ماده دیگرو  [4] ، رزماری[3] ، عصاره کرفس[2] مریم

 اند. لزوما مواد معرفی شده های سبز معرفی شدهعنوان بازدارنده

 

ترکیبات ها از آن برخیدارای ترکیبات آلی مشترکی نیستند اما در 

به صورت  و ... سینئول و ترپینئول -8، 1آلی نظیر پینن، لیمونن، 

های گیاهی به عنوان . عملکرد مناسب عصارهمشترک وجود دارند

توان به عملکرد ترکیبی این ترکیبات آلی در کنار می بازدارنده را

همدیگر نسبت داد. این ترکیبات عموما ساختارهای مولکولی 
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در  غیرههستند که حضور پیوند دوگانه، حلقه بنزنی، هترواتم و 

یکی از ترکیباتی است که 1میرتکسشود. گیاه ها مشاهده میآن

بررسی قرار  تکسمیراثر بازدارندگی آن روی مس پیش از این 

این عصاره عملکرد مناسبی به عنوان بازدارنده در  .[5] گرفته است

مولار روی خوردگی مس را نشان  5/0محیط اسید سولفوریک 

داده است. جذب این عصاره در این محیط از ایزوترم جذب 

در این تحقیق از عصاره گیاه . [5] لانگمیر تبعیت کرده است

به عنوان بازدارنده در محلول اسیدی برای فولاد استفاده  میرتکس

استفاده  موردشد. این عصاره پیش از این در کاربردهای پزشکی 

مینه در دانشگاه شاهد قرار گرفته است و آخرین تحقیقات در این ز

در  میرتکساجزا اصلی عصاره . [6] تهران صورت گرفته بود

که در این جدول نشان داده  همان طورشده است.  آورده 1جدول 

های شده است این عصاره دارای ترکیبات مشترکی با سایر عصاره

معرفی شده به عنوان بازدارنده است و با توجه به درصد بالای 

بازدارندگی از این توان عملکرد مناسب برخی از این اجزا، می

با توجه به اجزا موجود در این مقاله  ماده را انتظار داشت. بنابراین

، عملکرد بازدارندگی آن روی فولاد در میرتکس در عصاره

و مطالعات  های خوردگیتوسط آزمونمحیط اسید کلریدریک 

.ه استمورد بررسی قرار گرفت شیمی کوانتوم

 

 [6] میرتکساجزا عصاره  (:1) جدول

Compound %V Compound %V Compound %V 

Isobutyl isobutyrate 8/0 Trans- Carveole 5/0 Spathulenol 07/0 

α- Thujene 3/0 α- Terpineole 17/3 Caryophylleneb epoxide 1/0 

α- Pinene 1/29 trans- Carveole 4/0 Humulene epoxide II 08/0 

Sabinene 6/0 cis- Carveole 07/0 Acetocyclohexane dione (2) 4/0 

Myrcene 2/0 Geraniol 1/1 Uracil 4/10 

δ-3-Carene 2/0 Linalyl acetate 8/4 α- Campholenal 03/0 

p-Cymene 3/0 Methyl geranate 2/0 trans- Pinocarveole 07/0 

Limonene 5/21 α- Terpinyl acetate 3/1 δ-Terpineole 09/0 

1,8- Cineole 9/17 Neryl acetate 09/0 α- Humulene 2/0 

(E)-Ocimene 1/0 Methyl eugenol 6/1 Terpinolene 3/0 

γ-Terpinene 6/0 β- Caryophyllene 2/0   

 

 تحقیقمواد و روش انجام  -2

ها در محیط اسید در این پژوهش رفتار خوردگی نمونه

 1ی اسید کلریدریک برای تهیهمولار بررسی شد.  1کلریدریک 

با آب مقطر  37%سازی اسید کلریدریک مرک مولار، رقیق

مولار اسیدکلریدریک  1های صورت گرفت و در ادامه محلول

جهت حل  به کار گرفته شد. های مختلف بازدارندهحاوی غلظت

با نسبت  میرتکسانول/عصاره شدن عصاره در محلول، مخلوط ات

  مخلوط شدند. 1به  2

برای  نیز در دانشگاه شاهد انجام شد. میرتکسیاه گگیری عصاره

دقیقه در یک  90، مواد گیاهی به مدت میرتکساستخراج عصاره 

ای تحت تقطیر قرار گرفتند. عصاره با استفاده محیط کاملاً شیشه

که بعد از خیساندن در جدا شد. این فرآیند 2از دستگاه کلونجر

ساعت به طول انجامید.  2میلی لیتر آب آغاز گردید، به مدت  500

های بدست آمده ازقرارگرفتنشان در تا زمان استفاده از روغن

 .[6] معرض نور جلوگیری شد

بر روی   ASTM G31کاهش وزن بر اساس استاندارد  هایآزمون

، آزمونصورت پذیرفت. به منظور انجام این  فولادیهای نمونه

-میلی 3متر با ضخامت سانتی 2×2صورت ورق در ابعاد ها به نمونه

صیقل داده  1000تا  80درجه ها با سنباده متر تهیه شده و سطح آن

ساعت در محلول اسید  48به مدت زمان ها نمونهسپس شد. 
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قرار  مورد نظر هایمختلف از بازدارندههای کلریدریک با غلظت

ها بر اساس سطح نمونه لازمگرفتند. پس از گذشت زمان 

ها محاسبه تمیز شده و تغییرات وزن آن ASTM G1 استاندارد

 گردید.

ای سه های الکتروشیمیایی از یک سل شیشهبررسی رفتاربرای 

درون یک لاگین الکترودی شامل الکترود کاری، کمکی و مرجع 

-تروشیمیایی نمونهاستفاده شد. در سل الک ای با لوله مویینشیشه

 38/0با سطح  به عنوان الکترود کاری ساده کربنی های فلزی فولاد

ای از جنس پلاتین به عنوان الکترود کمکی و نمونه متر مربعسانتی

به ( SCE)به کار گرفته شدند. به علاوه از الکترود اشباع کالومل 

های ذکر شده در تمام پتانسیل عنوان الکترود مرجع استفاده شد.

به منظور  مرجع کالومل اشباع است.قسمت نتایج بر حسب الکترود 

 N 302مدل  Autolabهای الکتروشیمیایی از دستگاه انجام آزمون

های امپدانس الکتروشیمیایی با دامنه آزمایشاستفاده گردید. 

( و در بازه OCPمیلی ولت در پتانسیل مدار باز ) 10پتانسیل 

ت ها صورمیلی هرتز روی نمونه 10کیلو هرتز تا  100فرکانس 

های گرفتند. آزمون پلاریزاسیون الکتروشیمیایی پس از آزمایش

امپدانس روی یک نمونه صورت گرفتند. این آزمایش با روبش 

میلی ولت کمتر از پتانسیل خوردگی  250سطح نمونه از پتانسیل 

میلی  1میلی ولت بیشتر از پتانسیل مدار باز با سرعت روبش  250تا 

 ولت بر ثانیه انجام شدند. 

 یکیگراف یابتدا با نرم افزارها شیمی کوانتوم انجام محاسبات یبرا

Gauss View ساختار به  نیمولکول رسم و ا یبرا هیساختار اول

داده شد. قبل از انجام  Gaussian 98به نرم افزار  یعنوان ورود

شود به  نهیبه ساختار یستباییم ،ساختار یهرگونه محاسبه بر رو

مولکول  یواقع یایفواصل و زوا به ایمعنا که فواصل و زوا نیا

قرار  یسطح انرژ نترینییساختار در پا کهیبه طور گردد کینزد

 سازینهیمنظور به نیگردد. به ا جادیا یداریگرفته و ساختار پا

ی تبادل-یبه روش تابع همبستگ یساختار بازدارنده مورد بررس

(LYP  DFT3B) هیو با مجموعه پا **G 31-6 هااتمهمه  یبر رو 

 نهیانجام شد. سپس ساختار به یتقارن تمحدودی گونهو بدون هر

مورد  یکوانتوم یمحاسبه پارامترها یبرا یحاصل به عنوان ورود

 استفاده قرار گرفتند.

 

 و بحث نتایج -3
بررسی رفتار خوردگی توسط آزمون امپدانس  -1-3

 الکتروشیمیایی

آزمون امپدانس الکتروشیمیایی به منظور بررسی فصل مشترک 

الکترود/ الکترولیت و فرآیندهای صورت گرفته روی سطح در 

مولار  1در محلول  میرتکسحضور و عدم حضور عصاره گیاه 

نایکوئیست  هایمنحنی 1شکل گرفت. اسید کلریدریک صورت 

های مختلف عصاره بدست آمده در حضور و عدم حضور غلظت

ها دهد. این آزمایشروی الکترود فولادی را نشان می میرتکس

ها در محلول انجام شده است. بعد از یک ساعت پایداری نمونه

که در این شکل پیداست با افزایش غلظت بازدارنده  همان طور

های نایکوئیست افزایش یافته است که بیانگر افزایش قطر منحنی

و در پی آن افزایش درصد بازدارندگی  [7] یونیمقاومت پلاریزاس

 گردید مشاهده نایکویست نمودارهای در که همان طور است.

 یک که نشانگر ایگونه بهفشردگی هستند،  دارای نمودارها این

انحراف از حالت این موضوع بیانگر  .نیستند آلایده خازنی حلقه

 شود.آل بوده که معمولا توسط یک عنصر فاز ثابت تحلیل میایده

امپدانس الکتروشیمیایی از  هایبه منظور ارزیابی و آنالیز آزمایش

شد. این  استفاده( 2 شکل)رندلز آنالیز غیر خطی و مدار معادل 

 با انطباق قابلیت بودن دارا ضمن بایستمی شده انتخاب مدار

 سطح های فیزیکیخصوصیت بیانگر امپدانس، هایمنحنی

د باشن الکتریکی( نیز دوگانه لایه خواص فیلم، الکترود )یکنواختی

[8]. 

الکترود کار و الکترود  نیمقاومت محلول ب انگریب Rsمدار  نیدر ا

در  یخوردگ ندیمربوط به فرآ ونیزاسیمقاومت پلار Rpمرجع، 

 یخازن تیظرف انگریعنصر فاز ثابت که ب CPEمدار باز و  لیپتانس

-یم تیدر فصل مشترک الکترود / الکترول یکیدوگانه الکتر هیلا

های امپدانس نتایج حاصل از آنالیز این منحنی .باشد

براساس این جدول، شده است.  ارائه 2جدول در الکتروشیمیایی 
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بوده که با  2mcΩ. 222در محلول شاهد، مقاومت پلاریزاسیونی 

افزایش  2mcΩ. 790تا  میرتکساز عصاره  mg/L 300افزایش 

، مقاومت تا mg/L 1000یافته است و با افزایش بیشتر این ماده تا 
2mcΩ. 1243 ظرفیت خازن لایه دوگانه تغییر کرده است. مقادیر 

 اطلاعات به توجه یافته است. با کاهش بازدارنده غلظت افزایش با

 هش ظرفیت خازن لایه دوگانه راکا بدست آمده از این آزمون،

 دانست. فلز سطح روی بازدارنده جذب از ناشی توانمی

 کاهش دوگانه لایه ، ظرفیتبازدارنده غلظت افزایش با درحقیقت

است.  یافته

 

 
 میرتکسهای مختلف عصاره مولار در غلظت 1ها امپدانس الکتروشیمیایی فولاد در محیط اسیدکلریدریک منحنی :(1) شکل

 

 
های امپدانس استفاده جهت تحلیل آزمایش میرتکسدار معادل م (:2)شکل 

 الکتروشیمیایی

 

وابستگی پارامترهای مدار معادل الکتروشیمیایی به غلظت  (:2) جدول

 میرتکسبازدارنده 

C(mg/L) Rp 

)2Ω.cm( 

CPE 

)2-μFcm( 

n η% 

Blank 222 4/93 839/0 - 

300 790 3/75 845/0 71 

450 938 5/63 856/0 76 

700 1080 7/49 872/0 79 

1000 1243 0/44 893/0 82 
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 جذب از اینشانه عنوان به تواندمی دوگانه لایه ظرفیت در کاهش

بدین  باشد. گانه دو لایه در آن حضور و فلز سطح این بازدارنده بر

-مولکول جایگزین ترالکتریک پایین دی با بازدارندهترتیب که 

 الکتریک دی ثابت )که هیدروکسیل هاییون یا و آب های

 این مورد درنظر گرفتن با شده است. لایه دوگانه در دارند( بالایی

توان کاهش ظرفیت خازن لایه دوگانه الکتریکی با افزایش می

در محلول را انتظار داشت که به وضوح  میرتکسغلظت عصاره 

نیز بیانگر  nافزایش مقادیر فاکتور  شود.می مشاهده 2جدول در 

های بازدارنده علت جذب مولکول کاهش ناهمگنی سطحی به

 است.سطح نقاط فعال روی 

 

 بررسی رفتار خوردگی توسط پلاریزاسیون -2-3
 الکتروشیمیایی

های پلاریزاسیون تافلی برای تکمیل اطلاعات بدست آمده آزمون

های گوناگون های امپدانس الکتروشیمیایی در غلظتاز آزمایش

مولار انجام شد.  1در محلول اسید کلریدریک  میرتکساز عصاره 

اسید  محیط های پلاریزاسیون فولاد در منحنی 3شکل 

های مختلف بازدارنده را کلریدریک یک مولار حاوی غلظت

دهد. در این شکل، شاخه آندی و کاتدی دارای ناحیه نشان می

 ونیزاسیکنترل پلار تحت یخوردگ دهدمی نشانخطی بوده که 

این دو ناحیه خطی بیانگر خطوط تافلی بوده و  .است ونیواسیاکت

در پتانسیل خوردگی و دانسیته جریان خوردگی با هم تقاطع 

 خواهند داشت.

در محلول،  میرتکسعصاره ، با افزایش غلظت 3شکل به با توجه 

به تواند میدانسیته جریان آندی و کاتدی کاهش یافته است که 

علت پوشیده شدن سطح نمونه فولادی با این ماده و عدم دسترسی 

خطوط تافلی آندی و کاتدی در باشد. محلول به قسمتی از آن می

شبیه یکدیگر بوده و با  میرتکسهای مختلف از عصاره غلظت

دهند. این افزایش غلظت تغییرات آشکاری از خود نشان نمی

ی در مکانیسم خوردگی موضوع بیانگر اینست که این ماده تغییر

ایجاد نکرده و با جذب شدن روی سطح و کاهش نواحی آندی و 

کاتدی عملکرد بازدارندگی داشته و فرآیند خوردگی را کنترل 

کند. مقادیر پتانسیل خوردگی با افزایش غلظت بازدارنده روند می

دهد و از سیر صعودی یا نزولی ای را از خود نشان نمیپیوسته

یت ندارد. این امر نیز بیانگر عملکرد عصاره یکنواخت تبع

  .[5] باشدبه عنوان بازدارنده مختلط می میرتکس

 

 
های پلاریزاسیون فولاد در محیط اسید کلریدریک در منحنی (:3) شکل

 میرتکسهای مختلف عصاره غلظت

 
های فولادی در های پلاریزاسیون نمونهاطلاعات مربوط به منحنی (:3) جدول

 میرتکسهای گوناگون عصاره محیط اسید کلریدریک در حضور غلظت

IE

% 
βc  βa   corri

)2mcµA/( 
E  

(mV)  

C 

(mg/L) (mV/dec) 

بدون  -492 8/99 147 121 -

 300 -491 9/29 110 87 70 بازدارنده

74 93 116 9/26 483- 450 

78 123 152 1/22 484- 700 

81 75 133 3/18 472- 1000 

 
های بدست آمده، پارامترهای خوردگی در با توجه به منحنی

یابی تافل بدست عدم حضور بازدارنده توسط روش برونحضور و 

پارامترهای شدند. این جدول  لیست 3جدول آمده و در

(، دانسیته جریان corrEالکتروشیمیایی شامل پتانسیل خوردگی )

 (cβ(، شیب تافلی کاتدی )aβ(، شیب تافلی آندی )corriخوردگی )

ریزاسیون را های پلاحاصل از انجام آزمایش و درصد بازدارندگی

عصاره  دانسیته جریان خوردگی با افزایش غلظت دهد.نشان می
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رسیده  2mcµA/ 9/26به  8/99به شدت کاهش یافته و از  میرتکس

 کم شده است.  mpy 0/33و در پی آن سرعت خوردگی تا 

 

های کاهش بررسی رفتار خوردگی توسط آزمون -3-3

 وزن

دو تکنیک  استفاده ازا های قبل بنتایج ارائه شده در قسمت

اند. با مقایسه این ( بدست آمدهDCو  ACالکتروشیمیایی )

ها با روش کاهش وزن و محاسبه سرعت خوردگی، تکنیک

 تری بدست خواهد آمد. اطلاعات دقیق

مقادیر میانگین کاهش وزن و سرعت خوردگی روی سه  4جدول 

های نمونه فولادی در محلول اسید کلریدریک حاوی غلظت

های کاهش وزن را ، حاصل از آزمونمیرتکسمختلف عصاره 

ها در دمای محیط صورت گرفته گیریدهد. این اندازهنشان می

مقدار سرعت خوردگی در این جدول با رابطه زیر بدست  است. 

 آمده است:

 
(1) ΔW

C.R=534
DAt

 

 

سطح در تماس  Aدانسیته،  Dتغییرات وزن،  W∆که در این رابطه 

 وری است.بیانگر زمان غوطه Tبا محلول و 

 
های های کاهش وزن روی نمونهاطلاعات حاصل از آزمون (:4) جدول

های مختلف از عصاره فولادی در محلول اسید کلریدریک در غلظت

 میرتکس

1000 700 450 300 0 C(mg/L) 

65/0 76/0 86/0 98/0 39/3 W(mg/cm2) 

12 13 15 18 64 C.R (mpy) 

 

در  میرتکسدهد که با افزایش غلظت عصاره نشان می 4جدول 

یابد. سرعت خوردگی ارائه محلول، سرعت خوردگی کاهش می

باشد. شده در این جدول میانگین سرعت خوردگی سه نمونه می

نمودار تغییرات درصد بازدارندگی بر حسب غلظت براساس نتایج 

 ارائه شده است. 4شکل های کاهش وزن در حاصل از آزمایش

این مقادیر با کمک تغییرات سرعت خوردگی در حضور 

 میرتکسمطابق این شکل، با افزایش عصاره  بازدارنده بدست آمد.

درصد افزایش  79درصد تا  71درصد بازدارندگی از  ،در محلول

 یافته است. 

 

 
روی فولاد بر  میرتکسنمودار تغییرات درصد بازدارندگی عصاره  (:4) شکل

 اساس آزمایش کاهش وزن

 
  ایزوترم جذب -4-3

های امپدانس الکتروشیمیایی و نتایج حاصل از آن بیانگر آزمایش

با جذب شدن روی سطح  میرتکساین موضوع است که عصاره 

دهد. فولاد و ایجاد لایه محافظ سرعت خوردگی را کاهش می

تعیین  ،های پیشینبنابراین با توجه به نتایج بدست آمده از آزمون

جذب این  مورددر تواند اطلاعات کاملتری را ایزوترم جذب می

 ماده و مکانیسم عملکرد آن در اختیار قرار دهد.

با در نظر گرفتن اینکه درصد پوشش سطحی رابطه مستقیم با 

-درصد بازدارندگی بازدارنده در محلول دارد، از نتایج آزمایش

های الکتروشیمیایی و کاهش وزن به منظور بررسی ایزوترم جذب 

مورد آزمایش قرار گرفت و در  های مختلفاستفاده شد. ایزوترم

نهایت ایزوترم جذب تمکین بیشترین انطباق را با نتایج حاصل از 

 خود نشان داد.

 ،که در زیر ارائه شده است براساس رابطه ایزوترم جذب تمکین

و شیب خط مقدار فاکتور   ln Cحسب بر Өتغییرات  منحنی رسم از

65

69

73

77

81

85

0 200 400 600 800 1000 1200
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 %
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f   بدست خواهد آمد و در ادامه با کمک عرض از مبدا، مقادیر

 .[9] ثابت جذب محاسبه خواهد شد

 
(2) 

ads

1 1
θ= lnK + lnC

f f
 

 

پوشانی سطحی بر حسب تغییرات درصد هم نمودار 5شکل 

روی فولاد در محلول اسید  میرتکسلگاریتم غلظت عصاره 

با کمک عرض از  دهد.کلریدریک در دمای محیط را نشان می

مبدا معادله خطوط ارائه شده، مقادیر ثابت جذب بدست آمد. از 

( ارتباط بین مقدار انرژی آزاد جذب با ثابت تعادلی 3)طرفی رابطه 

 : [10] دهدفرآیند جذب را نشان می

 
(3) 

ads

ads

-ΔG1
K = exp( )

55.5 RT
 

 

ثابت  Rدما،  Tبیانگر انرژی آزاد جذب،   ∆adsGدر این رابطه 

 باشد.در محلول می غلظت آب Cو  تعادلی

های گیاهی عصاره در برخی تحقیقات صورت گرفته بر روی

. [11] انرژی آزاد جذب بر اساس این رابطه محاسبه نشده است

علت این موضوع عدم مشخص بودن وزن مولکولی مشخص برای 

ت. اما در بسیاری تحقیقات دیگر این های گیاهی اسعصاره

 .[12] محاسبات صورت گرفته است

 

 
روی فولاد  میرتکستطابق ایزوترم جذب تمکین با جذب عصاره  (:5) شکل

 در محیط اسیدکلریدیک

مقدار ، 4 شکل و معادله خطوط ارائه شده در (3)با توجه به معادله 

روی فولاد در محیط  میرتکسانرژی آزاد فرآیند جذب عصاره 

براساس آزمون کاهش وزن، امپدانس اسید کلریدریک 

و  -05/40، -5/41و پلاریزاسیون به ترتیب  یالکتروشیمیای

 آمده بدست منفی مقدارکیلوژول بر مول بدست آمد.  -18/38

 فرآیند بودن خودبخودی یدهنده نشان تواندمی آزاد انرژی برای

توان با توجه به اعداد بدست آمده می .باشد فلز سطح روی جذب

 Kj/molرا حدود  میرتکسمقدار انرژی آزاد جذب عصاره 

 در نظر گرفت.  -8/39

به معنای بر  -Kj /mol 20تا  انرژی آزاد جذببطور کلی مقدار 

و سطح فلز است  بازدارندههای همکنش الکترواستاتیک مولکول 

انتقال یا  بیانگر -Kj /mol 40تر از فیزیکی( و مقادیر منفی )جذب

به اشتراک گذاشتن الکترون برای ایجاد پیوند )جذب شیمیایی( 

بنابراین مقدار بدست آمده برای جذب عصاره  .[13] است

 -فیزیکی جذب شیمیایی و بین مرزی مقدار یک میرتکس

باشد و تمایل می فلز سطح روی بر ترکیبات این عصاره  شیمیایی

 .[14-15] دهدبیشتر به جذب شیمیایی را نشان می

 
 میرتکسعصاره و مطالعات کوانتومی مکانیسم جذب  -5-3

های خوردگی نشان داده شد عصاره که به وسیله آزمون همان طور

های محلول سرعت خوردگی را با کاهش دسترسی یون میرتکس

اجزا دهد. آندی و کاتدی کاهش می هایمکانبه سطح و کاهش 

شده است. از آنجایی که عصاره  ارائه 1جدول این عصاره در 

مخلوطی از ساختارهای آلی مختلف است، عملکرد  میرتکس

تواند به جذب این ساختارهای مولکولی روی بازدارندگی آن می

سطح نسبت داده شود. این ترکیب به صورت عمده از ساختارهای 

شده است. تعداد  تشکیل 6شکل مولکولی نشان داده شده در 

ی ساختارهای موجود در این ترکیب، بررسی مکانیسم دقیق بالا

 سازد.جذب را دشوار می
0.71

0.76

0.79

0.82

y = 0.0959x + 0.8157

y = 0.0888x + 0.8224

y = 0.0816x + 0.8033

0.68

0.72

0.76

0.8

0.84

-1.5 -1 -0.5 0

Ө

ln C(g/L)

Polarisation

eis

W.L.
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Pinene Uracil Limonene 

   

Terpineol 
Linanyl 

Acetate 

 
1,8-cineole 

 [6]میرتکساجزا اصلی عصاره  (:6) شکل

 
این ترکیبات روی به علت اثرات هم افزایی و آنتاگونیسم بالای 

یکی از این ترکیبات به  همدیگر در محلول اسیدی امکان معرفی

عنوان عامل اصلی جذب روی سطح  فرآیندی دشواری است. 

که عموم این ترکیبات اتم اکسیژن را در  دهدمی نشان 6شکل 

( و حلقه آروماتیک داشته C-O ،O-H ،C=Oگروه عاملی خود )

-مراکز جذب مناسبی را فراهم میکه در کنار پیوندهای دوگانه 

کنند. از طرفی این ترکیبات در محلول اسیدی از طریق اتم 

توانند به اکسیژن یا نیتروژن و فعل و انفعال با یون هیدروژن می

صورت مثبت باردار شوند. سطح فولاد نیز به علت بار مثبت ایجاد 

ر های کلر موجود دتواند یونشده روی آن در محلول اسیدی می

های کلر همانند یک محلول را جذب کند. در پی این موضوع یون

پل عمل کرده و موجب جذب ساختارهای پروتونه شده روی 

 شوند.سطح و در پی آن کاهش سرعت خوردگی می

در محیط اسیدی به  میرتکسلیمون به عنوان یکی از اجزا عصاره 

ترکیب در ساختار این شود. می پروتونه( 7شکل )زیر  صورت

حلقه بنزنی به عنوان مراکز  πهای هترواتم وجود ندارد اما الکترون

کند. این موضوع جذب روی سطح نمونه فولادی عمل خواهد می

سینئول، حلقه  8و  1. در [16] توسط هموتی نیز عنوان شده است

شود. این به صورت مثبت باردار شده و جذب یون کلر سطح می

الکترون ناپیوندی اتم اکسیژن به اوربیتال ترکیب با انتقال جفت 

خالی آهن و ایجاد پوشش محافظ نیز سرعت خوردگی را کم 

 کند.می

 

 
 باردار شدن ترکیب لیمون در محیط اسید کلریدریک (:7) شکل

 

هیدروکسیل اوراسیل نیز در محیط اسیدی از طریق اکسیژن گروه 

های کلر روی سطح موجب شود و یونبه صورت مثبت باردار می

 بهتر درک منظور بهشوند. جذب فیزیکی آن روی سطح می

 آن، بازدارندگی اثر و اوراسیل مولکولیِ ساختار بین ارتباط

 فرونتیراساس تئوری  برگرفت. صورت  کوانتوم شیمی مطالعات

 جذب مراکز بینیپیش منظور به HOMO و  LUMOهایانرژی

ساختار  .شودمی استفاده ،فلزند های سطحاتم با واکنش مسئول که

ن ترکیب های مولکولی ایمولکولی بهینه و توزیع دانسیته اوربیتال

  ارائه شده است.  8شکل در 

برای ساختار  HOMOکه دانسیته الکترونی  دهدنشان می 8شکل 

قرار دارد. این موضوع  C-Cپیوند  πاوراسیل روی جفت الکترون 

تواند عامل جذب این مولکول روی بیانگر اینست که این مرکز می

گروه دهنده و پیوند  N-Hسطح فولاد باشد. ازآنجایی که پیوند 

C=O  کشنده الکترون است، الکترونهای نیتروژن روی اتم نیتروژن

توزیع باری روی آن وجود  ب -8شکل باشند و در نمیمستقر 

 گیرد.جذبی توسط این اتم صورت نمیندارد و 

 سمیمکانهای کربن و هیدروژن است. ساختار پینن نیز حاوی اتم

از  یصورت است که در ابتدا، تعداد نیبه ااین ماده جذب 

پروتونه شده و  کیدریکلر دیدر حضور اس ننیپ یمولکول ها

جاذبه  قیاز طر تواندیکه م کنندیم دیتول یداریپا ونیکربوکات
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شده و  کیکلر به سطح فلز نزد یهاونیبا  یکیالکتروستات یها

 . دیکلر نما-بنکر وندیپ دیسطح فلز تول یرو یحت

 

  
 )الف(

 
 )ج(                                      )ب(

اوراسیل و توزیع دانسیته اوربیتال  ساختار بهینه مولکولی :الف() (:8) شکل

  LUMO :ج() و HOMO :ب() ،مولکولی فرونتیر

 

 9شکل روی ترکیب پینن نیز صورت گرفت. مطالعات کوانتومی 

ساختار مولکولی بهینه و توزیع دانسیته الکترونی این ترکیب را 

 HOMOتوزیع دانسیته الکترونی  9شکل دهد. با توجه به مینشان 

پینن قرار داشته و جذب مولکول بیشتر  πبیشتر روی جفت الکترون 

 توانندیم ننیپ یهامولکولگیرد. درواقع می از این ناحیه صورت

و  ᴨ یهاتالیارب نیب رندهیگ-دهنده یهابرهم کنش قیاز طر

 طح جذب شوند.س یرو ،فلز یسطح یهااتم d یِخال یهاتالیارب

 شده است. نشان داده 10شکل این دو مکانیزم جذب در 

 

 
 )الف(

  
 )ج(                                           )ب(

پینن و توزیع دانسیته اوربیتال  : ساختار بهینه مولکولیالف() (:9) شکل

  LUMO :ج() و HOMO :ب() ،مولکولی فرونتیر

 

 
 شماتیک مکانیزم جذب پینن روی فولاد درمحیط اسیدی (:10) شکل

 

 انرژی شامل کوانتوم شیمی مطالعات از حاصل پارامترهای

-پایین انرژی و )HOMOE(شده  اشغال مولکولی اوربیتال بالاترین

ای لحظه دوقطبی و )LUMOE(شده  اشغال مولکولی اوربیتال ترین

(μ)  شده است.  ارائه 5جدول  پینن دربرای دو ترکیب اوراسیل و

 الکترون اهدا توانایی به وابسته HOMOEعموما  که آنجایی از

 که اینست بیانگر HOMO انرژی مقادیر بالای است مولکول

 انرژی با مناسب هایگیرنده به الکترون واگذاری به مولکول

 پایین مقادیر برعکس. دارد تمایل خالی اوربیتال مولکولی و پایین

 الکترون است جذب به مولکول تمایل نشاندهنده LUMO انرژی

[17–19] . 

ممان دو قطبی معیاری از قطبیت شبکة مولکولی است. مقدار ممان 

تر الکترون از مولکول به فلز را نشان دوقطبی بالاتر انتقال راحت

دهد. نحوة محاسبة آن طبق رابطة زیر با ضرب اندازه بار می

( rدوقطبی )ها در دو انتهای ( در حدفاصل مابین آنQالکتریکی )

 پذیرد:صورت می

 
(4) µ = Q × r 
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و بالاتر  EΔر تشان دادند مقادیر پایینن [20] گولارت و همکارانش

تواند جذب بهتر و درصد ممان دوقطبی یک مولکول بازدارنده می

-می 5جدول بالاتر ماده را نشان دهد. پس با توجه به بازدارندگی 

گفت اگر عملکرد اوراسیل و پینن به صورت مجزا به عنوان  توان

بازدارنده مورد بررسی قرار گیرد، اوراسیل بازدارنده موثرتری 

 خواهد بود.

 
 پیننپارامترهای کوانتومتری مربوط به ترکیب اوراسیل و  (:5)جدول 

µ(D) 
ΔE 

(eV) 

 LUMOE

(eV) 

 HOMOE

(eV) 
Compound 

27/4 704/5 112/7- 408/1- Uracile 

70/0 668/5 169/6- 500/0- Pinene 

 
 نتیجه گیری  -4

 محیط در فولاد خوردگی بازدارنده عنوان به میرتکسعصاره 

 با آن حفاظت درصد و نموده عمل مولار کلریدریک یک اسید

 پلاریزاسیون هایآزمون. شودمی زیاد غلظت افزایش

 و آندی مناطق در شدن جذب با ماده این داد نشان الکتروشیمیایی

. نمایدمی عمل مختلط صورت به محافظ فیلم ایجاد و کاتدی

 افزایش با که بود این بیانگر الکتروشیمیایی امپدانس هایآزمون

 افزایش پلاریزاسیونی مقاومت مقدار محلول، در این ماده غلظت

اسید  محیط در فولاد سطح روی ماده این جذبیابد. می

 به توجه با و نموده پیروی تمکین جذب ایزوترم از کلریدریک

 آمده بدست -kj/mol 40 جذب آزاد انرژی مقدار ایزوترم، این

مطالعات شیمی  .است داده نشان را ماده این شیمیایی جذب که

با  اتکوانتوم روی دو ترکیب اوراسیل و پینن نشان داد این ترکیب

رود در جذب سطح شده و انتظار می πکمک جفت الکترون 

بررسی جداگانه این دو ترکیب اوراسیل عملکرد بازدارندگی 

 بهتری را نشان دهد.
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