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ول اسیدی )درمحل 316ولاد زنگ نزن فدر خوردگی  ایمیدازولی -ترکیب مایع یونی اثر بازدارندگی در این پژوهش، چکیده:

HCl یی، مورد تروشیمیاهای پلاریزاسیون و اسپکتروسکوپی امپدانس الک الکتروشیمیایی، مانند منحنی آزمون های ( به کمک

 پیروی نمود نگمویرلا هم دمایجذب این بازدارنده بر سطح فولاد از مدل بررسی قرار گرفت. همچنین، بررسی ها نشان داد که 

تابعیت  ا استفاده از نظریهسپس، بیلو ژول بر مول است. ک-57/8و مقدار انرژی آزاد گیبس جذب سطحی این بازدارنده برابر 

ازوکار انتقال محلی بار و الکترونی و س-هت مطالعه ساختار آلیج، AIMمولکول، -در-کوانتومی اتم ( و نظریهDFTچگالی )

ند ی اتمی )مانبسترها ، خواص الکترونیدر مقیاس اتمی استفاده شد. در این راستا یک سامانه مولکولی ایمیدازولی در انرژی

محاسبه ی و مولکولی بررس-( این سامانه آلیHLGهای مرزی )الکترونی و لاپلاسی آن( و همچنین گاف میان اربیتالچگالی 

یرد که از فاده قرار گرد استعنوان یک مهارکننده سبز مو تواند به دست آمده نشان داد که این مایع یونی پیشنهادی می نتایج به شد.

روژن این نیت ایهاتم مطالعات کوانتومی نیز نشان داد که  یز مقرون به صرفه هست.لحاظ اقتصادی سنتز آزمایشگاهی آن ن

کارهای د سازوبازدارنده نقش بسزایی در توزیع محلی انتقال بار و انرژی درون مولکولی )و به تبع آن چگونگی رخدا

 الکتروشیمیایی سامانه( دارند.
 

 واژه های کلیدی:
 مولکول. -رد -اتم ی فولاد زنگ نزن، امپدانس و نظریهبازدارنده خوردگی، جذب سطحی، 

 

 مقدمه -1

مادر و از جمله مشکلات و معضلات کنونی بسیاری از صنایع 

و پتروشیمی، تولید برق،  فولاد)مانند نفت، گازای کشور پایه

مشکل فرسایش و  ذوب آهن، حمل و نقل، آب و فاضلاب و...(

صنعتی است. واحدهای  فلزی این ادوات مزودهنگا خوردگی

واحدهای این صرف روز افزون مواد شیمیایی خورنده در زیرا، م

 های مالی و جانی شده  صنعتی، موجب افزایش رو به رشد زیان

 
 خوردگیفرسایش ناشی از شان داده است که نها  بررسیاست. 

. شوددر این صنایع اقتصادی یک زیان عظیم  باعث بروز تواند می

منظور  های گوناگونی به به همین دلیل، تاکنون مطالعات و بررسی

انجام  رر و زیان خوردگی در صنایع مختلفکاهش میزان ض

امکان دگی نخوراثرات حذف کامل معمولاً  ،اگرچهشده است. 

اثرات این ی مختلفی در راستای کاهش روش هااست، اما  پذیر
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مواد عنوان مثال، با استفاده از  به .]1-3[ارائه شده استمخرب 

ها( و همچنین  ها )ممانعت کننده بازدارندهانواع ، مختلف یپوشش

 های خوردگی اثر از میزان توان می حفاظت کاتدیی روش ها

 دانه ی، بین های شیاری، حفره خوردگیگوناگون )مانند  مخرب

 فلزی کاست. -های فولادی نهما( در ساسایشی و ای، تنشی

 بازدارنده مواد ذکرشده، استفاده ازی روش هااز میان  معمولاً،

درواقع،  .]4-5[ت ترین روش اس ترین و اقتصادیکارا ،مناسب

های خوردگی موادی هستند که به منظور کاهش یا  ازدارندهب

 سازوکار خوردگی به مقدار اندک به محیطتوقف نسبی 

با ایجاد تغییر و تحول  شوند. این مواد خورنده اضافه می)سامانه( 

 چگونگی رخداد تغییر دربا ایجاد بر روی سطح فلزات و یا 

خوردگی مخرب  باعث کاهش اثراتکاتدی /های آندی واکنش

یا  روش ها ها توسط کارایی بیشتر بازدارندهمعمولاً،  شوند. می

از اینرو، ارائه  .شود میارزیابی  تجربینسبتاً پرهزینه  آزمون های

-کوانتومیمطالعاتی ی روش های نظری )مانند روش ها

بینی بنیادین خواص و  به منظور پیش ،سازی( و شبیه محاسباتی

تواند از لحاظ اقتصادی کمک شایانی به  می ،هاده آنرفتار بازدارن

از جمله اهداف این  . ها بنماید بازدارندفناوری طراحی و ساخت 

 پژوهش، پرداختن به این موضوع است.

 آلی )مانند ترکیبات ومعدنی مواد  انواع از حاضر حال در

ها  در تولید بازدارنده( یآروماتیک-ساختارهای آلیو  مشتقات

پژوهش از دیگر  به عنوان مثال، در برخی. ]6-7[استفاده می شود

از ساختارهای مایع یونی برای بازدارندگی استفاده شده است  ها

 آلی نسبتاً کاتیون  یک از یونی این مایعاتمعمولاً، . ]9-8[

 پیرولیدینوم، پری دینوم، ایمیدازولیوم، آمونیوم،مانند ( بزرگ

 انندمآنیونی ) یک گروهو  سولفونیوم فسفونیوم، پیپرینیوم،

از طرفی با  اما، اند. شده تشکیل کلریدیا متیونوئید( برومید،

مخربب  اثرات محیطی و-وجود ملاحظات )مقررات( زیست

مناسب برای  برخی از این بازدارنده ها، سعی بریافتن جایگزین

، از نمونه از تحقیقات جدید چنددر  ،به عنوان مثالاست.  آنها

دارندگی از ب مایع یونی برای مولکولی هایساختارمواد آلی و 

که  اساسی تبه هرحال، یکی از مشکلا .]10-13 [شد استفاده

 می کنون مورد استفاده قرارهم ابازدارندهای که تعدادی از 

 ندارد. اقتصادی تولید آنها توجیهکه آن است  گیرند

د در فولا محدوده و دامنه وسیع کاربردبا توجه به  علاوه بر این،

واع پایداری انمیزان خوردگی و  صنایع مختلف، بررسی سازوکار

ای  اهمیت ویژهاز گوناگون  های شیمیایی در محیط فولاد

 معضلات و یکی از مهمترینبه عنوان مثال، . برخوردار است

)مانند اسیدی  های های استفاده از فولاد در محیط چالش

مسئله در صنایع مختلف، ( اسید غوطه وری در/شستشوی

 پیرامون حل این مشکل، خوردگی آن در این محیط می باشد.

  .]7-6، 1-2[ ستشده اارائه و راهکارهای متعددی  روش ها

، بیشتر فولادهای زنگ نزن دارای ساختار همچنین، از آنجایی که

 مقاوم در مقابل سازوکارهاینسبتاً مولکولی -اتمی

، باشند ( میدماهای نسبتاً بالادر حتی ) خوردگی/فرسایشی

نایع مختلف، مانند صنایع صاین فولادها در  بنابراین، از

نفتی/گازی، صنایع پتروشیمی، صنایع نظامی/دفاعی و صنایع 

اربردترین کاز جمله پرشود.  استفاده میر گسترده به طوپزشکی، 

 %16دارای  ) 316 فولاد، صنایع مختلفرایج در  هایفولاد 

روش تاکنون، از اینرو،  .است مولیبدن( %2نیکل و  %10کروم ، 

 316 فولادفیزیکی -بهبود خواص شیمیاییهت مختلفی ج یها

 نوع این در به عنوان مثال، سازوکار خوردگی ارائه شده است.

مطالعه و  4SO2Hو  HCl اسیدی خورنده های در محیط فولاد

ثر بازدارندگی . همچنین، ا]14-15[بررسی شده است 

تعدادی از اسیدهای آمینه ، (Benzimidazoleبنزایمیدازول )

(Aminoacids)برخی مشتقات پلی ،-( وینیلیPolyvinyl)  و

بر ( Poly-ethylene glycols) اتیلن گلیکول پلیترکیب 

بررسی مطالعه و خورنده  محیط هایدر  316 فولادخوردگی 

، نوین پژوهش هایسری  در یکعلاوه،  به. ]16-18[ت شده اس

در مقابل  316 فولادسازی سطح خارجی  به چگونگی مقاوم

-20 [خوردگی با استفاده از پرتو های لیزر پرداخته شده است 

شده علاوه بر  بازدارنده استفادهرسد، بیشتر موارد  به نظر می .]19

 قیمت بالا، دارای مشکلاتی همچون اثرات مخرب زیست

زایی و نسبتاً ناپایدار در  محیطی، فراریت بالا، قابلیت اشتعال

https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AE%D9%88%D8%B1%D8%AF%DA%AF%DB%8C
https://fa.wikipedia.org/wiki/%D8%AE%D9%88%D8%B1%D8%AF%DA%AF%DB%8C
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باشند، بنابراین، تولید )سنتز( یک بازدارنده  شرایط دمایی بالا می

 رسد. سبز مفید، مقاوم وکارا ضروری به نظر می

برای  های که نجایی که برخی از بازدارندهاز آ، همچنین

و  ادیمورداستفاده قرار می گیرند از لحاظ اقتص خوردگی فولاد

 رو، در این ایناز محیط زیست گزینه های مناسبی نبستند، 

 پژوهش سعی برآن است که یک بازدارنده پیشنهادی معرفی و

 ارزیابی شود که هم از لحاظ اقتصادی مقرون به صرفه )با

لت تولید آزمایشگاهی( و هم اثرات مخرب زیست محیطی سهو

آزمایشگاهی( -تجربی )نظری مطالعه و بررسی نیمه آن کم باشد.

د توانمولکولی می-های خوردگی در مقیاس اتمی انواع بازدارنده

-رواز جمله کاربردهای دانش مکانیک کوانتوم در صنایع الکت

از آنجایی که تاکنون ، باشد. به علاوهیمیایی ش-فلزی و الکترو

ایی، میهای الکتروشی کمتر به مطالعه بنیادین )کوانتومی( سامانه

به معرفی و ، پرداخته شده است، از اینرو، در این پژوهش

یک بازدارنده خوردگی  وانتومیک-توصیف الکتروشیمیایی

 اخته شد.مولکولی( پرد-مولکولی پیشنهادی )در مقیاس اتمی
به  انداتی ارائه شده در این پژوهش بتوعلرود روشی مطا امید می

 های بینی بنیادین عملکرد انواع بازدارنده طراحی نظری و پیش

ید. نماهای نانوالکتروشیمیایی کمک شایانی ب مولکولی در سامانه

رنده زدابه علاوه، بازدارنده پیشنهاد شده در این پژوهش، یک با

ه ست که هم بدر محیط اسیدی ا 316ایع یونی برای فولاد م-آلی

ید تول راحتی قابل سنتز وه راجتی به حالت مایع درآمده و هم ب

  است.
 تهگذش تحقیقاتی مطالعاتدر ادامه و  پژوهش همچنین، در این

ه بالکتروشیمیایی هدفمند  آزمون های از یک سری  ،]24-21[

 فهبا صر کارا )مفید و-منظور معرفی یک بازدارنده خوردگی سبز

اده شده است. در این استف 316نزن -اقتصادی( برای فولاد زنگ

یز نی( )کوانتوم محاسباتی ی مطالعاتی بنیادینروش هاراستا، از 

کول کوانتومی اتم در مول ی از اینرو، از نظریهاستفاده شد. 

(AIM،) اتمی -توزیع محلیو بررسی چگونگی  مطالعهمنظور  هب

  استفاده شد. ،پیشنهادیبار و انرژی در بازدارنده 

جدید سنتز شده، مایع یونی یک  ، ابتدادر این پژوهش از اینرو،

ه منظور بررسی میزان کارایی این مایع در بازدارندگی ب

 ،در محیط خورنده اسیدی 316زنگ نزن  فولادخوردگی 

در  پیشنهادی ساختار مولکولی این ترکیب یونی شد.پیشنهاد 

لازم به ذکر است که پیشنهاد این  ( نشان داده شده است.1شکل )

، براساس ملاحظات و ایمیدازولیومی ترکیب و ساختار مولکولی

شیمیایی مواد -حاصل از مطالعه خواص فیزیکیتجربیات 

 .گرفت انجام، ]25 [،آروماتیک/حلقوی

  

 
ز رخی ابازدارنده. ب(: ساختار مولکولی مایع یونی ایمیدازولیومی 1شکل )

نین ساختارهای آروماتیک/حلقوی چمولکولی این -خواص ساختاری

 زارش شده است.گ ]25 [ ایمیدازولی در مرجع

  

بخش آلی این ترکیب  برمی آید، (1)که از شکل  همان طور

نظر  از ، برپایه حلقه ایمیدازولی استوار است کهپیشنهادی یونی

 اقتصادی سنتز آن ممکن و مقرون به صرفه صنعتی-آزمایشگاهی

  .است

 قهحل برپایهاین بازدارنده پیشنهادی  از آنجایی که به علاوه،

ر شده که این مزدوج( برقرا- πپیوندهای و زولی/آروماتیکآ

ساختار مزدوج باعث توزیع بار وانرژی محلی در سامانه 

د شو مولکولی و به تبع آن سهولت تبادلات الکترونی در آن می

 .بیشتر به این موضوع پرداخته می شود( 1-4)در بخش 

مولکولی این بازدارنده پیشنهادی به -، ساختار یونیهمچنین

 سبز )کنترل کننده مهار عنوان به تواند می صورتی است که 

مورد زیست(  محیط دوستدار-خوردگی کم آسیبکننده 

از جمله دیگر مزایای این بازدارنده پیشنهادی،  قرار گیرد.استفاده 
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 کم بخار فشار بودن، اشتعال غیرقابل ویژگی های خاصی مانند

 ، غیربازیافت شدن قابلیت تولید )سنتز( آسان، اتاق، دمای در

همچنین، به نظر  می باشند. و پایداری دمایی مناسب سمی بودن

می رسد علت بازدارنگی این ترکیب، جذب سطحی آن در فاز 

محلول و سپس بلوکه شدن مراکز فعال برای انجام -مشترک فلز

  رجوع شود(. 4-3واکنش آندی و کاتدی می باشد )به بخش 

نده مواد بازدار یمیاییش-بسیاری از خواص فیزیکی از آنجایی که

 ختار، علاوه بر وابستگی به ساپیشنهادی( یونی ترکیب )مانند

گالی )مانند چ ارتعاشی آنها-شیمیایی آنها، به ساختار الکترونی

 شکن¬برهمالکترونی، انرژی الکترونی، بسامدهای ارتعاشی و 

ینرو، در این پژوهش، به ااز  بستگی دارد. اتمی(-محلی های

بررسی نقش هر بستر اتمی بازدارنده در چگونگی سازوکار 

ه اختمحلی مبادله بار و انرژی میان بسترهای اتمی مختلف پرد

-میات خواهد شد. مطالعه ساختار الکترونی بازدارنده در مقیاس

جنبشی/پتانسیل  انرژی هایمولکولی و همچنین سنجش محلی 

ن ی ایتواند از دیگر نوع آوریها بازدارنده میی سامانه مولکول

ها،  هرندپژوهش محسوب شود )زیرا، اینگونه مطالعه بنیادین بازدا

قبلی بررسی و  پژوهش هایتمی، در در ا-در مقیاس اتمی

گزارش نشده است(. به علاوه، در این پژوهش، چگونگی 

 ،فولادسازوکار جذب سطحی بازدارنده پیشنهادی برروی سطح 

ه ب رد.گی یبا استفاده از مدل ایزوترم لانگمویر مورد برسی قرار م

 قیاسمی کوانتومی )در روش هارسد، پیشنهاد استفاده از  نظر می

ن اند افقهای جدیدی را در مطالعه بنیادیمولکولی( بتو-اتمی

  باز نماید. در ابعاد نانو های الکتروشیمیایی سامانه

آزمون با استفاده از ابتدا  ارنده،به منظور بررسی کارایی این بازد

پلاریزاسیون تافل  نمودارهایمانند ) الکتروشیمیاییمختلف  های 

برای بررسی میزان به  (و اسپکتروسکوپی امپدانس الکتروشیمیایی

این بازدارندگی -کاراییهمچنین میران و  316 فولاد خوردگی

سپس، با پرداخته شد.  در محیط اسیدی یونی-آلیترکیب 

نظریه تابعی محاسباتی )مانند -ی کوانتومیروش هااستفاده از 

مولکول( به مطالعه خواص الکترونی و -در-چگالی و نظریه اتم

آلی ترکیب -محاسبه انرژی الکترونی بسترهای اتمی ساختار

 پرداخته شد. ایمیدازولی

 مواد و روش انجام تحقیق -2

 شیمیاییالکترو آزمون های و  آزمونچیدمان سامانه  -2-1

، از یک 316 فولادبه منظور مطالعه خواص الکتروشیمیایی 

 ،ییبرای انجام ازمایشات الکتروشیمیا ،سه الکترودیسامانه 

ه بتین از الکترود کالومل و سیم پلاهمچنین، استفاده شده است. 

ده شترتیب به عنوان الکترود مرجع و الکترود کمکی استفاده 

با  316 فولاداز یک دیسک نیز است. برای الکترود کارگر 

 ( استفاده شده است.1ه شده در جدول )ئمشخصات عنصری ارا

 )برایاز یک انتها به سیم مسی  مورد آزمایش فولادنمونه 

 پوکسیدیگر به وسیله ا( و از انتهای صال الکتریکیاتبرقراری 

رد سبه صورت  هاردنریک عایق الکتریکی مناسب به نام رزین و 

سطح  شده است.)پوشش رزین اپوکسی/تفلون( مانت

تا  د ازبه وسیله کاغذ سیلیکون کاربی آزمونالکترودکارگر درهر 

 ده ازبا آب مقطر شستشو و بااستفا سپس شد و سمباده زده 3000

 .استون چربی زدایی شد

 
توسط  مورد استفاده، ارزیابی شده 316(. ترکیب شیمیایی فولاد 1جدول )

 کوانتومتری روش

Mo Cr Mn Si C ترکیب 

09/2  52/16  75/1  45/0  003/0  
 درصد

 وزنی

Ni P Al Cu S ترکیب 

20/10  03/0  01/0  32/0  20/0  
 درصد

 وزنی

 

 در نمونه فولاد موردمطالعه الکتروشیمیاییآزمون های و  آزمون

 های غلظت حاوی هیدروکلریک اسید مولار یک محلول

 جه سلسیوسدر 20 ℃ی ادم در بازدارنده و مایع یونی مختلف

 در ورشدن غوطه دقیقه 10 از بعددمای محیط آزمایش )

 های امپدانس و گیری اندازهبه علاوه،  .شد انجام (محلول

 ستگاه پتانسیواستات/گالوانواستاتوسیله ده ب پلاریزاسیون
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(Eviume ) .شرایط درنیز  سامانه امپدانس آزمون های انجام شد 

یک میلی  ،اعمال موج سینوسی با و (OCP) باز مدار پتانسیل

 .نده اشدانجام  ،هرتز میلی 10تا کیلوهرتز 10بسامد دامنه ولت در

با جاروب  نیز پلاریزاسیون پتانسیودینامیکنمودارهای همچنین، 

پتانسیل شرایط در ) 0.5Vتا  0.5V-اتوماتیک پتانسیل الکترود از 

در  ثبت شده است. mV/s10 و با سرعت روبش (مدار باز

، هر آزمایش سه بار انجام آزمایشهاضمن، به منظور افزایش دقت 

 تکرار شد.

 

 نتایج و بحث -3

 یالکتروشیمیایآزمون های مطالعات و -1-3

 ایآزمون هدر این بخش، به ذکر نتایج تجربی حاصل از انجام 

وی برر ی پلاریزاسیون و امپدانس(روش هاالکتروشیمیایی )مانند 

 نمونه فولاد پرداخته می شود.

 

 پلاریزاسیوننمودارهای مطالعه و بررسی  -2-3
 وردم فولاد(، منحنی مربوط به پلاریزاسیون نمونه 2در شکل )

مولار هیدروکلریک اسید در غیاب و  یک مطالعه در محلول

اده د( نشان 1حضور غلظت های مختلف از ماده بازدارنده )شکل 

ای نموداره، پژوهش هاتوجه شود همانند بسیاری از ) شده است

 چگالی ل، برحسب پتانسیل بر حسب لگاریتمپلاریزاسیون تاف

 . ترسیم شد( سطح،/جریانجریان، 

 

 

ید ک اس(: منحنی های پلاریزاسیون نمونه فولاد درمحلول هیدروکلری2شکل)

ت (، برای غلظ5-2( و در حضور بازدارنده )1در غیاب بازدارنده )یک مولار 

 از بازدارنده( مولار 5×10-4تا  1×10-4های 

را اطلاعات مفیدی  می تواند های پلاریزاسیون گیری اندازه

ه دیک فراهم نماید. بکات/آندیکهای  پیرامون سینتیک واکنش

یش آید، با افزا ( برمی2که از شکل ) همان طور عنوان مثال،

گی بازدارنده، چگالی )دانسیته( جریان خوردغلظت بسیار کم 

ر د. یافته و پتانسیل خوردگی شیفت مثبت پیدا نموده است کاهش

رسد علت بازدارنگی این ترکیب، جذب  مجموع به نظر می

شدن حلول و سپس بلوکه م-از مشترک فلزسطحی آن در ف

 کاتدی می/آندی کنش های وا انجام برای سطحی فعال مراکز

ن اسیوشیب آندی و کاتدی منحنی های پلاریز در تغییر)به  باشد

 توجه شود(.

طه ابردگی از بازده و کارایی یک ماده بازدارنده خور از طرفی،

 .[19] زیر به دست می آید

 

𝜂(%) = 100(
𝑖𝑐𝑜𝑟𝑟
∗ −𝑖𝑐𝑜𝑟𝑟

𝑖𝑐𝑜𝑟𝑟
∗ ) (1                                                           )  

 

corrکه در این رابطه 
*i ارنده ودانسیته جریان خوردگی بدون بازد 

corri  چگالی جریان خوردگی در حضور بازدارنده است که از

در جدول همچنین، آید.  منحنی های پلاریزاسیون بدست می

ر ل، دنمودارهای تاف طور خلاصه، نتایج تجزیه و تحلیل (، به2)

  مختلف بازدارنده، ارایه شده است. غلظت های
 

کمیتهای خوردگی حاصل از نمودارهای پلاریزاسیون برای  (:2)جدول

L316SS  در این  کلوین. 298در غلظت های مختلف از بازدارنده در

جدول، 
inh

C (M)  ،غلظت بازدارنده
a
β (V/decade)  ،شیب آندی

c
β (V/decade) ،شیب کاتدی نمودارI(μA)  جریان وE(V)  پتانسیل

 است خوردگی

.inhC  aβ cβ I E 

0 183/0 758/0 425 512/0- 

0001/0 151/0 648/0 124 874/0-  

0002/0  145/0 622/0 89 794/0-  
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0003/0  135/0 595/0 76 546/0-  

0004/0  127/0 548/0 45 654/0-  

0005/0  121/0 531/0 38 464/0-  

 در این جدول، پتانسیل خوردگی فولاد در غیاب و در حضور

ایج همان طور که از نتبازدارنده پیشنهادی گزارش شده است. 

، غلظت بازدارنده پیشنهادیآید، با افزایش  این جدول برمی

 تغییرات در پتانسیل و جریان خوردگی در جهت کاهش میزان

 شود. خوردگی مشاهده می

 

 نمودارهای امپدانس الکتروشیمیاییمطالعه و بررسی  -3-3

  فاز-نمودارهای نایکوئیست و بد:

در محلول  فولادنمودارهای نایکوئیست، برای نمونه 

 هدر غیاب و در حضور بازدارندلار هیدروکلریک اسید یک مو

 ( نشان داده شده است3مولار، در شکل ) 5×10-5با غلظت 

 )توجه شود، نمودار نایکویست در این پژوهش، همانند رسم

  .، بر حسب اهم ترسیم شد(پژوهش هارایج بسیاری از 

مت درحضور بازدارنده مقاو( برمی آید، 3همان طور که شکل )

قطر  تیجهنپلاریزاسیون افزایش یافته و در انتقال بار یا مقاومت 

ین اتحلیل یافته است.  دایره در نمودار نایکوییست افزایش نیم

یزان ر مدتواند بیانگر اثر بازدارندگی ترکیب پیشنهادی  نتایج می

ش باشد. به علاوه، نمودار بد هم افزای فولادخوردگی سطح 

، فیدهد. از طر میزان امپدانس را در حضور بازدارنده نشان می

ین دایره است که ا دهنده تشکیل یک نیم شاننفاز نیز -نمودار بد

ی روناز رخداد سازوکارهای انتقال بار د شیتواند نا موضوع می

تواند  در فرایند خوردگی سامانه باشد )این موضوع خود می

ها  ادهدتاییدی بر صحت مدار معادل بکار رفته درتجزیه و تحلیل 

دانس ( نشان دهنده آن است که امپ3نین، شکل )همچ نیز باشد(.

به  ند.کگیری تغییر می  سامانه با افزایش بازدارنده به طور چشم

سی منظور برر به ،]21-25[علاوه، از مدارهای الکتریکی معادل، 

 ومتنمودارهای امپدانس استفاده شد. همچنین، با محاسبه مقا

 زده )کارایی(توان با پلاریزاسیون حاصل از هر نمودار، می

 بازدارنده را توسط رابطه زیر محاسبه نمود.

 

𝜂𝐸𝐼𝑆(%) = 100 (
𝑅𝑐𝑡
∗ −𝑅𝑐𝑡

𝑅𝑐𝑡
∗ ) (2       )                                        

مقاومت انتقال بار  ctRمقاومت محلول و  sRکه در رابطه ی بالا، 

Rctاست. همچنین، 
مقاومت انتقال بار بعد از اضافه کردن  ∗

مقاومت انتقال بار قبل از اضافه کردن بازدارنده  Rctبازدارنده و 

به محیط خوردگی می باشد. با استفاده از رابطه بالا، کارایی 

توجه شود هر آزمون  بازدارنده موردمطالعه محاسبه شد )

 (.الکتروشیمیایی سه بار تکرار شد آزمونو
 

 
( و حضور 1د ر غیاب ) فولادنمودارهای نایکوئیست نمونه  :(: )الف(3)شکل 

 فولادفازبرای نمونه -نمودار بد :)ب( ،( با غلظت های مختلف5-2بازدارنده )

نمودار نایکویست برازش شده، فیت  :)ج(و  در غیاب و حضور بازدارنده

-Zشده، براساس مدار معادل پیشنهادی، محاسبه شده با استفاده از نرم افزار 

View در حضور بازدارنده با غلظت  فولاد، برای نمونهM4-10×5  سایر(

 گزارش شده است( 3نتایج، برای غلظت های مختلف بازدارنده در جدول 
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ت ارهای نایکویست، در غلظ(، نتایج بررسی نمود3در جدول )

 ینتایج نشان م شده است. این های مختلف بازدارنده، گزارش

 ریگی دهد که امپدانس با افزایش غلظت بازدارنده به طور چشم

 افزایش می یابد.کند و راندمان بازدارندگی  تغییر می

 
در  SS316Lراندمان بازدارنده برای  رکمیتهای امپدانس و مقادی (:3)جدول

در این جدول،  کلوین. 298در  غلظت های مختلف بازدارنده
inh

C (M) 

2-غلظت بازدارنده، 

S
R (Ω.cm ، و الکترود محلولمقاومت. (

-1 n -2

0
Y (μΩ .S .n 2-، عناصر فاز ثابت n و (

ct
R (kΩ.cm )  

EIS و انتقال بار مقاومت
η  (2)رابطه  است درصد بازدارندگی %

.inhC sR 0Y n ctR
 %EIS  

0 45/4 14/183 88/0 87/21 --- 

0001/0 79/4 72/145 86/0 16/54  61/95  

0002/0  38/5 79/121 86/0 52/79  40/27  

0003/0  49/6 89/104 83/0 49/98  79/77  

0004/0  17/7 18/93 84/0 67/613  99/38  

0005/0  88/8 66/84 81/0 47/715  11/86  

 

فولاد خوردگی سطح میزان اثر بازدارنده بر بررسی  -3-4

  مطالعات میکروسکوپ الکترونی پویشینمونه: 

عت سا از نمونه فولاد در غیاب و حضور بازدارنده و بعد از یک

غوطه وری در محیط خورنده اسیدی، تصویر میکروسکوپ 

ده ( نشان دا4الکترونی روبشی گرفته شدو این تصویر در شکل)

ه بشده است. همانگونه که از این شکل بر می آید، سطح فلز 

 علت انحلال در محلول خورنده آسیب دیده است. به علاوه،

 سطح بسیار متخلخل و حفرات ایجاد شده نشان دهنده تخریب

ده سطحی آن در محیط اسیدی می باشد. ولی، در حضور بازدارن

 ول توجهی کاهش یافته سرعت انحلال سطح فلز به میزان قاب

سطح نسبتا صاف )با صورتبندی لایه محافظ روی سطح فلز( 

 پدیدار می شود. 

 

 
در  ( و(: تصویر میکروسکوپ الکترونی سطح فولاد در غیاب )راست4شکل )

 حضور )چپ( ماده بازدارنده

 

  جذب سطحی هم دمای آزمون های -3-5

جانشین شدن واکنش جذب سطحی مولکول های بازدارنده و 

سطح فلز به  ه جای مولکول های آب موجود بررویآنها ب

 .صورت زیر است

 
𝑂𝑟𝑔𝑎𝑞 + 𝑛𝐻2𝑂𝑎𝑑𝑠 ↔ 𝑂𝑟𝑔𝑎𝑑𝑠 + 𝑛𝐻2𝑂𝑎𝑞                       (3)  
 

ل معمولاً، مطالعه فرایند جذب سطحی و برهمکنش بین مولکو

ی( های )ایزوترمهاهم دماهای بازدارنده و سطح فلزات توسط 

های حذبی لانگمویر، تمکین و هم دماجذب سطحی )مانند 

 فرانکلین( انجام می شود. 

ب جذ هم دمایبینی نمود که  مطالعات و بررسی های اولیه پیش

لانگمویر بتواند گزینه مناسبی برای توصیف پدیده جذب 

صورت  لانگمویر به هم دمایسطحی این بازدارنده باشد. 

 .[26-27]د ی شوزیرتعریف م
 

(4                                                        )                          
CK

CK

.1

.


 

 

  صورت زیر بازنویسی نمود. این رابطه را می توان به
 

K
C

C 1



                                                                                   )5(
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 θثابت تعادل جذب است. K غلظت بازدارنده و  Cکه در آن 

 .شود به صورت زیر تعریف می پوشش سطح نام دارد وکسر 

(6                                                        )                               
100

(%)
  

 

یون، زاسابتدا، با استفاده از داده های تجربی نمودارهای پلاری

بر C/θ محاسبه کسر پوشش سطح انجام شد و سپس نمودار 

رسم شد. نمودار حاصل، همانند یک خط راست )با   Cحسب

 یجه بیانگر آن است که جذبنتشیب نزدیک به یک( شد. این 

جذب  هم دمایاین بازدارنده روی فولاد به خوبی توسط 

 سطحی لانگمویر قابل توصیف می باشد. 

واجذب، -معمولاً، در پدیده های جذب سطحی از نوع جذب

( و انرژی آزاد گیبس آن به adsKتعادل جذب )ارتباط ثابت 

 صورت زیر است. 
 

(7                                                     )o

ads ads
ΔG =-RTLn(55.5K ) 

 

لول بیانگر غلظت مولی آب در مح 5/55د که در این رابطه، عد

دمای  Tنیز ثابت جهانی گازها و R. ( استmol 1-L)برحسب 

)K( ( 4است. با استفاده از روابط )- (مقد6 ،)ار adsk  ازعرض از(

ز اده استفمبداء نمودار ایزوترم لانگمویر( محاسبه شد. سپس، با ا

 (، مقدار انرژی آزاد گیبس این جذب سطحی برابر7رابطه )
1-kJmol574/8- نرژی به دست آمد. این نتیجه )علامت و مقدار ا

جذب این بازدارنده در سطح آزاد گیبس( نشان می دهد که 

ز افولاد به صورت خودبخود انجام شده و نوع جذب سطحی نیز 

 نوع جذب سطحی فیزیکی می باشد.

 

 یسامانه مولکول کوانتومی-مطالعات نظری -4

 ولکولیم-در مقیاس اتمی پیشنهادی بازدارنده

براساس دانش نانو و با استفاده از اصول مکانیک  ،مروزها

 های نانو و به طراحی و مطالعه سامانه توانمی کوانتومی

عنوان مثال، در بیشتر  مولکولی پرداخت. بهنانوساختارهای 

 انرژی هایسازوکار توزیع بار و  قطعات و سامانه های مولکولی،

محلی در سامانه مولکولی نقش مهمی را در تعیین چگونگی 

تبادلات  نماید، زیرا اینعملکرد و کارایی آن قطعه ایفا می

ارتعاشی -مولکولی(، علاوه بر خواص الکترونی اتمی)درون

سامانه نیز  ی و سطحیفیزیک ،تواند بر خواص شیمیایی میسامانه، 

 .اثرگذار باشد

 
 مطالعه ساختارالکترونی سامانه مولکولی موردمطالعه با -1-4

 -در -اتم نظریهو  (DFT) تابعیت چگالی نظریهاستفاده از 

 (AIM) مولکول

اتی توان جهت مطالعه  محاسب می (DFTتابعیت چگالی ) نظریه از

ن در ای .نموداستفاده خواص الکترونی سامانه های مولکولی 

ت صیانظریه، انرژی مولکولی حالت پایه، تابع موج و سایر خصو

الکترونی مولکولی سامانه، توسط چگالی الکترونی آن )
0

 )

ولکول م-در-، از نظریه کوانتومی اتمبه علاوه شود.میتعیین 

(AIM )جهت مطالعه خواص الکترونی سامانه های  می توان

 .نمودمولکولی موردمطالعه در مقیاس اتمی استفاده 

ی ویژه از فضای حقیقی صورت یک ناحیه، اتم بهAIMنظریه در 

شناسی توزیع بار و انرژی )متناظر های ریختکه از طریق ویژگی

)با چگالی الکترونی،  )r ،2، و لاپلاسی آن
( )r مولکولی )

ها ، الکتروندرواقع .]28-32[شود شود، تعریف میمشخص می

-به شوند و هستهها توزیع میفضایی در میدان جاذبه هستهدر 

صورت نقطه جاذب در ابری از بار منفی با توزیع چگالی 

رز کند. بناراین، هر اتم در مولکول دارای مالکترونی عمل می

( مناسب و مشخص است و حوزه هر اتم با سطوح بین وبستر )

ن انرژی توا ، میAIMین، بر اساس شود. همچناتمی مشخص می

)جنبشی ، )
elec

K  انرژی پتانسیل ،( )
elec

V  و انرژی کل ،

)الکترونی،  )
elec

E یک سامانه مولکولی را به دست آورد ،. 
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تابع موج الکترونی بهینه شده مولکول،  در این رابطه 

)(neV  مرتبط با سهم جاذبه چگالی بار الکترونها با هسته و

)(repV که در آن  ها است.مرتبط با دافعه میان هسته

)(elec بستر اتمی  انرژی ویریال اتمی  .نکته مهم است

ی پذیری خواص اتمپیرامون نظریه اتم در مولکول، قابلیت جمع

 (Aاست، زیرا، هر خاصیت الکترونی مولکولی ) مانند خاصیت 

های اتمی )یعنیگیری برروی حوزهرا می توان از انتگرال

)(A ،محاسبه نمود. به عبارت دیگر )



Atoms All

Molecule )(AA

توان نیروی اتمی و ویریال اتمی می بنابراین، با توجه به قضایای. 

انرژی الکترونی یک سامانه مولکولی دارای
N  بستر اتمی را

 .دست آوردتوسط رابطه زیر به
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انرژی  الکترونی( وزیع محلی بار )چگالی نقشه راه تو -4-2

 پیشنهادی بازدارندهدر سامانه مولکولی 

نانو در  جهت مطالعه مبادله محلی بار و انرژی در سامانه های

 AIMو  DFTمی توان از نظریه های  مولکولی-اتمی ابعاد

یا  پژوهش، ابتدا حوزه قسمت از در این [.27-32]استفاده نمود

ده )حلقه ایمیدازولی با پیوندهای نبازدار بستر هر اتم در مولکول

π–)با استفاده از  مزدوجAIM  مشخص شده، سپس جزئیات

پاسخ هر حوزه اتمی در مولکول )متناظر با نقش هر بستر اتمی در 

سازوکار مبادله بار و انرژی  میان بسترهای اتمی( مورد مطالعه 

برای انجام محاسبات تئوری، ابتدا، با استفاده از  قرار گرفته است.

( با تابعیت چگالی ترکیبی اصلاح DFTنظریه تابعی چگالی )

هندسه بهینه مولکول مشخص و سپس برخی  B3LYPشده شیبی 

از خواص ساختاری، الکترونی سامانه مولکولی نشان داده شده 

ی ها، حوضهAIMبا استفاده از  ،سپس شد.( محاسبه 1)شکل 

اتمی در سامانه مولکولی مشخص و انرژی الکترونی هر بستر 

اتمی نیز محاسبه شده است. برخی از نتایج به دست آمده در 

  ( نشان داده شده است.7تا  5های )( گزارش و در شکل4جدول )

 ولکولی بازدارندهساختار الکترونی سامانه متحلیل  -3-4

  در مقیاس اتمی پیشنهادی

نرژی اراز فاصله )گاف( میان تبا استفاده از نتایج به دست آمده، 

ترین ین( و پایHOMOشده )بالاترین اوربیتال مولکولی اشغال

( که تحت LUMOنشده )تراز انرژی اوربیتال مولکولی اشغال

شود، برای سامانه ( شناخته میHLGعنوان گاف انرژی )

ها نشان بررسی شد.(، محاسبه 1مولکولی موردمطالعه، شکل )

و  HOMOهای مرزی داده است که هرچه نامستقری اربیتال

LUMO  افزایش یابد، میزانHLG یابد و انتقال می سامانه کاهش

 HLG الکترون با سهولت بیشتری انجام خواهد شد. اهمیت مقدار

رخی قدری است که بدر بروز خواص انتقالی و رسانایی سامانه به

ودن برسانا و نارسانا را معیاری بر رسانا، نیمه HLGمحققین مقدار 

د، ( بر می آی2که از شکل ) همان طوردانند. سامانه مولکولی می

 LUMOو  HOMO تراز انرژی اوربیتالهای مولکولی گاف میان

ین ا قبول پایداری قابلمناسب بوده و این موضوع بیان کننده 

، زیرا است. و هدایت الکتریکی این سامانه سامانه مولکولی

فرمول راساس ( یک قطعه مولکولی، بGهدایت الکتریکی )

ه کست ا در ارتباط با ضریب عبور )انتقال( الکترونیلاندائور، 

 دارد بستگی( سد عبور الکترونی )این ضریب عبور به مقدار 

)/2در بیشتر قطعات مولکولی  که HLG .زیرا، معمولًا است

 LUMOو  HOMOی میان ها در فاصلهانرژی فرمی این سامانه

 گیرد.قرار می

و انرژی  الکترونی با توجه تصاویر نقشه راه چگالی ،همچنین

که این سامانه مولکولی  انتظار می رود(، 7، 6های )محلی، شکل

محلی گسترده بازتوزیع -توزیع سازوکاردر بتواند نقش بسزایی 

سازوکار می تواند در  و به تبع آن این مادهبار و انرژی داشته و 

عمل نموده و اثر بازدارندگی بهتری  بخوبیجذبی بر سطح فلز 

ها و اعداد جدول که از این شکل همان طورعلاوه،  به .نشان دهد

حلقه  کربنی اتم هایمشابه )مانند  اتم های( برمی آید، حتی 4)

( خواص الکترونی یکسان و همسانی در مقیاس اتمی یایمیدازول
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ندارند )به علت تفاوت حوضه بسترهای اتمی و لاپلاسی محلی 

 اتم هایآنها(. به عنوان مثال، تحلیل این نتایج نشان داد که 

نقش بسزایی در کشندگی چگالی حلقه ایمیدازولی نیتروژن 

 اکز فعال جذب سطحی باشند.الکترونی داشته و می توانند از مر

( HOMO/LUMOهای مرزی ) ، نحوه گسترش اربیتالبه علاوه

(، و نحوه تغییرات  محلی انرژی 2، شکل )یحول حلقه ایمیدازول

 های کنش برهمهمچنین  اتمی( و-لاپلاسی محلیو )الکترونی 

(، نشان 5، شکل )درون مولکولی نسبتا قابل توجه الکترواستاتیکی

فعال نمودن نقاط این حلقه در مزدوج –πدهنده نقش پیوندهای 

  صفحه مولکولی است. جذب سطحی در
 

 
 )الف(

 
 )ب(

 
 )ج( 

 
 )د(

ی از ی برخنمودار ترازهای انرژ :)الف( :(: ساختار و هندسه مولکولی5شکل )

ای شکل و گسترش فضائی بالاترین اربیتاله :)ب( ،اربتالهای مولکولی

ترین اربیتالهای شکل و گسترش فضایی پایین :)ج( ،شدهمولکولی اشغال

 اسبه شده بامح ،سامانه مولکولی موردمطالعه :)د(و نشده مولکولی اشغال

صلاح شده ( با تابعیت چگالی ترکیبی اDFTاستفاده از نظریه تابعی چگالی )

 B3LYPشیبی 

 

، لاپلاسی چگالی الکترونی، )(چگالی الکترونی، (: 4جدول )

)(2  انرژی جنبشی الکترونی ،،)(elecK،  و انرژی یا پتانسیل ویریال

 ( سامانهاز بسترهای اتمی شاخص )، برای برخی )(اتمی، 

مولکول  -در -با استفاده نظریه اتم مولکولی موردمطالعه، محاسبه شده

(AIM) 

بستر اتمی
 

)(  )(2    )(elecK  )(  

C1 5/60003 004473/0-  4652/37  8559/75-  

C2 5930/5  004588/0-  37/4619 -75/8555 

C9 5547/5  0049129/0-  4377/37  -75/8066 

C16 9146/5  0036398/0-  9860/37  -76/1182 

N4 1398/8  001083/0-  8870/54  1529/111-  

N8 1034/8  001360/0-  8686/54  1356/111-  

H7 9987/0  0004729/0-  6189/0  2834/1-  

H25 9915/0  0003108/0-  6202/0  2809/1-  
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 )الف(

 
 )ب( 

 
 )ج(

لاپلاسی  :، )ب(r)(چگالی الکترونی،  :)الف( :(: نقشه راه6شکل )

2)(چگالی الکترونی محلی،  r)(،انرژی جنبشی محلی :و )ج(rKelec

نظریه تابعی با استفاده از مولکولی موردمطالعه، محاسبه شده برای سامانه ،

 (AIM( و نظریه کوانتومی اتم در مولکول )DFT/B3LYPچگالی )

 

 )الف(

 
 )ب( 

 
 )ج(

 
 )د(

قشه ن :پتانسیل الکترواستاتیک موضعی، )ب( :)الف( :راه: نقشه (7شکل )

لی برجسته محلی بزرگنمایی شده )ضرب شده در پنج( برای لاپلاسی چگا

 :)ج( ،9C8N6H یدروژن در صفحهه -وژن رنیت-الکترونی اتم های کربن

 و موردمطالعهمولکولی  ، برای سامانهr)(انرژی یا پتانسیل ویریال محلی، 

 ولکولیدرون م p-شبهو  n-شبهسامانه بخش بندی شده به بخش  :)د(



  1397فصلنامه علمی پژوهشی فرآیندهای نوین در مهندسی مواد / سال دوازدهمم / شمماره اول / بهمار                                                                                              36

 

 امانهسین ا، اعمال میدان یا ولتاژ مناسب خارجی بر انتظار می رود

 ونه مولکولی منجر به جدایی مراکز مثبت و منفی بار در ساما

ه بو  تغییر قطبش پذیری )پاسخ مولکول به میدان/ولتاژ خارجی(

شود. نه توجه در ممان دو قطبی الکتریکی ساما تغییر قابلتبع آن 

سی براساس چگونگی تغییر نقشه راه چگالی و لاپلادر نتیجه، 

 یا الکترونی محلی، در اثر انجام واکنش های الکتروشیمیایی

را  ولیاعمال ولتاژ، این امکان وجود دارد که این سامانه مولک

( به بخشpو  nای هبخشرسانا )دارای بتوان همانند یک نیمه

مانند -pالکترون( و مانند )بخش دهنده-nهای درون مولکولی 

( که امکان 7بندی نمود، شکل )بخش الکترون()بخش گیرنده

ارد. مولکولی وجود دمبادله بار و انرژی میان این بخشهای درون

 AIMبندی درون مولکولی براساس تحلیل نتایج  این چنین بخش

 انجام گرفت.

 

 نتیجه گیری -5

بازده و کارایی بازدارنده معرفی شده در این پژوهش، براساس 

درصد )برای  90های تافل، نایکویست و بد، حدود  نتایج منحنی

نتایج ترمودینامیکی  کم بازدارنده( است. علاوه براین،غلظت 

دماهای جذبی نشان داد که انرژی آزاد گیبس  نمودارهای هم

𝛥𝐺𝑎𝑑𝑠نده )جذب سطحی این بازدار
𝑜  عددی منفی است که )

روی سطح فلز بازدارنده بر نشان دهنده جذب قوی مولکول 

است. به علاوه، جذب سطحی این بازدارنده از مدل هم دمای 

 جذب سطحی لانگمویر تبعیت می نماید. 

های  نشان داد که اتم همچنین، مطالعات کوانتومی تکمیلی

نیتروژن در حلقه ایمیدازول این بازدارنده نقش بسزایی در توزیع 

محلی انتقال بار و انرژی درون مولکولی )و به تبع آن چگونگی 

رخداد سازوکارهای الکتروشیمیایی سامانه( دارند. به علاوه، 

 رامون اثر بازدارندگی مواد مختلفچند تاکنون مطالعاتی پیهر

یاری از سامانه های فلزی/فولادی برروی سازوکار خوردگی بس

اما تاکنون پژوهشی  ،]45-33و 10-13[، انجام شده است

ها انجام نشده  بنیادین در مقیاس اتمی برروی ساختار بازدارنده

رو، در این پژوهش پیرامون راهکاری جهت مطالعه  بود. از این

های مولکولی ارائه  سازوکار انتقال محلی بار/انرژی در بازدارنده

 شد. همچنین، ارزیابی ساختار مولکولی بازدارنده، انجام آزمون

های الکتروشیمیایی، تصویربرداری الکترونی سطحی و همچنین 

مایع یونی شده بروی بازدارنده  محاسبات کوانتومی انجام

نشان داد  (،1معرفی شده در این پژوهش، شکل)ایمیدازولیومی 

کارا و مفید برای عنوان یک بازدارنده  تواند به میکه این ترکیب 

جلوگیری از خوردگی فولاد در محلول هیدروکلریک اسید 

صنعتی -زیرا، تولید )سنتز( آزمایشگاهی ،مورداستفاده قرار گیرد

پذیر و از لحاظ  این بازدارنده از لحاظ آزمایشگاهی امکان

صرفه است. درضمن، از آنجایی که  اقتصادی نیز مقرون به

ایمیدازولیومی اثرات مخرب زیست محیطی کمتری  ترکیبات

نسبت به بسیاری دیگر از ترکیبات آلی پیچیده و سمی دارند، 

بینی می شود که بتوان این بازدارنده را در رده  پیش بنابراین،

همچنین، قدرت  خطر جای داد. سبز و کمبازدارنده های 

درصد(،  80بازدارندگی بالای این بازدارنده پیشنهادی )بالای 

 های مطرح صنعتی است. قابل مقایسه با سایر بازدارنده

ر علاوه، از جمله دیگر مزایای پژوهش حاضر آن است که د به

جهت  AIMاین پژوهش پیشنهاد استفاده از نظریه کوانتومی 

د ائه شار های مولکولی )در مقیاس اتمی( مطالعه بنیادین بازدارنده

 وردمو حتی نسبتاً مشابه( که این موضوع در پژوهشهای قبلی )

جه رسد، با تودر آخر به نظر می .بررسی جامع قرار نگرفته است

 داننهای کوانتومی )م ها و نظریهی وسیع کارایی روشبه گستره

DFT-AIM های نهاتمی ساما-محلی( در توصیف خواص

ژوهشی جدیدی در های پ توان افق ، میفلزی-آلی مولکولی

ر مقیاس اتمی( نانومواد، کوانتومی ) د-بنیادین مطالعه

 ها باز نمود.ه نانوساختارها و نانوبازدارند
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Abstract 
In this study, the impact of )1-Buthyl-3-methyl imidazoloum hexa fluorophosphatesas( a new 

inhibitor on the corrosion of stainless steel 316L (SS) in HCl solution was investigated by means of 

potentiodynamic polarization and electrochemical impedance spectroscopy (EIS). Also, the 

absorption of inhibitor onto the SS surface followed the Langmuir absorption model with the free 

energy of absorption ΔG0
adsof -8.57 kJ mol-1. 

In addition, using density function theory (DFT) and atoms-in-molecule (AIM) theories, introduced 

by Richard Bader, which is a generalization of quantum theory to proper nano-size and molecular 

systems, the electronic organic-structure and local charge/energy transfer in the imidazole molecular 

system (as an organic-corrosion inhibitor element) are studied. In the same vein, the atomic 

electronic properties (such as electron density and its Laplacian), and the HOMO–LUMO gap (HLG) 

of this organic-molecular system are calculated. The results of the investigation show that proposed 

compound, as a commodious/economical -green inhibitor, has excellent inhibiting properties for SS 

corrosion in acidic solution. Furthermore, quantum mechanical results show that nitrogen atoms play 

domain role in intra-molecular charge and energy transfer (and thus electrochemical mechanism) in 

this inhibitor. 
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