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Abordagens experimental e in silico da inibicao da corrosio do cobre em meio acido
por derivados de triazois
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F.Q.(2); Marinho, E.S.(2); Campos, O.(3); Homem- De-melo, P.(4); Mattos, M.C.(1);
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Este trabalho objetiva investigar quatro moléculas derivadas do triazdis como inibidores
de corrosdo para cobre em &cido sulfurico 0,5 mol L-1. Na molécula de triazol, aqui
denominada TR, um grupo acetofenona foi adicionado enquanto ao anel benzénico foram
adicionados atomos como hidrogénio (TR-1), fluoreto (TR-2), cloro (TR- 3), € um grupo
metil (TR-4). Monitoramento de potencial de circuito aberto (Eoc), polarizagao
potenciodindmica (PP) e espectroscopia de impedancia eletroquimica (EIS) foram as
técnicas utilizadas para a realizacdo dos ensaios de corrosdo. Além disso, métodos
computacionais de Monte Carlo (MC) e Teoria do Funcional da Densidade (DFT) foram
utilizados para avaliar quais propriedades moleculares foram corrigidas com as
eficiéncias experimentais de inibi¢ao de corrosdo. As analises dos dados eletroquimicos
mostraram que TR-2 apresentou a maior eficiéncia de inibi¢ao (95,12% para PP e 83,55%
para EIS). Considerando as simulagdes de Monte Carlo, a molécula TR-2 ¢ adsorvida na
superficie do eletrodo pelo grupo triazol, o que favorece a criacdo de um filme estavel
sobre o eletrodo. A andlise eletronica dos céalculos DFT mostra que a polaridade das
moléculas e as energias LUMO desempenham um papel importante na criagdo de um
complexo de coordenacdo entre a superficie do eletrodo e a molécula inibidora de TR-2.
Portanto, a modificagdo quimica da molécula de triazol criou um melhor inibidor de
corrosdo para o eletrodo de cobre em condigdes acidas.
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