
 

 
 

 
 

 فولاد ساده ی کربنی  خوردگی بازدارندگیای برپایه تیازول  ماده نو ترکیبدو معرفی 

  2 دیعلی داو، 1، مهلا طالاری *1 نژاد سیاوش مظفری

 

 چکیده 

methyl-2-و  carboxylic acid (TCA)-4-Thiazole  دو ماده به نام های شیمیاییبازدارندگی خوردگی 

1,3- thiazole-4-carboxylic acid (MTCA)  مولار  1.0بر روی فولاد ساده ی کربنی در محلولHCl ی در دما

25 °C  اندازه گیری های الکتروشیمیاییتوسط EIS  وPotentiodynamic   .آزمایش ها نشانگر بررسی شد

ممانعت مکانیزم  بود. %36.98و %60.19 رابرب TCA و  ppm MTCA 011غلظت  دربه ترتیب درصد بازدهی 

مونت کارلو  شبیه سازی شد.آماری مونت کارلو بررسی  و شبیه سازی DFT شیمی کوانتوممحاسابات با  کنندگی

ح بازدارنده و سط بین محاسبه ی انرژی جذب برای واکنشبه منظور تحقیق پایدارترین حالت جذب بازدارنده و 

 TCAمناسب تری نسبت به  ممانعت کننده ی MTCA، محاسبات نظریبا توجه به نتایج اعمال گشت. آهن 

 .شتدا تطابقنیزداده های بدست آمده از نتایج تجربی  که باپیش بینی شد 

 DFTکاربرد روش  شبیه سازی مونت کارلو، بازدارنده های خوردگی، خوردگی اسیدی، واژه های کلیدی:
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  مقدمه

 .باشدروشی مرسوم در کنترل خوردگی فلزات می کنترل انحلال فلزبه منظور ی آلیهابازدارندهاعمال 

ر ببا تشکیل یک لایه  ،ᴨپیوند ، اکسیژن و گوگرد، نیتروژن اتم های حاوی heterocyclicهایترکیبات با حلقه 

 توسطسطح فلز و های باردارنده مولکولمکانیزم واکنش بین  [.1، 0] کنندجلوگیری می آناز خوردگی فلز سطح 

ارتباط بین ساختار مولکولی و خصوصیات ممانعت ر این خصوص د و شد مطالعه شیمی کوانتوممحاسبات 

های آلی جذب شده بر موقعیت ملکول ،کالومونت شبیه سازی به روش .ها به دست آمده استکنندگی بازدارنده
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