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 RESUMEN  

En el presente trabajo se analizaron las propiedades inhibidoras de dos LIs, yoduro 
de 1,2-dimetil-3-propil-imidazolio [3Im+I-] y yoduro de 1,2-dimetil-3-butil-
imidazolio [4Im+I-] en HCl 1.0 M para el acero API 5L X52 mediante técnicas 
electroquímicas de resistencia a la polarización (Rp) y polarización potenciodinámica 
(PDP), isotermas de adsorción y análisis computacional (DFT). Se determinó que el 
comportamiento inhibidor fue en el siguiente orden: [4Im+I-]>[3Im+I-], esto atribuido 
a la mayor longitud de cadena alquílica. Se observó la dependencia de la eficiencia de 
inhibición (EI) en función de la concentración del LI. Mediante Rp y PDP se sugiere la 
formación de una película inhibidora mediante procesos de adsorción que bloquean 
los sitios activos de la superficie y disminuyen el daño. Por otro lado, DFT sugiere que 
tanto el yoduro como el nitrógeno del imidazolio actúan sitios reactivos que 
interactúan con la superficie metálica. 

 
 

ABSTRACT  

In the present work, the inhibitory properties of two LIs, 1,2-dimethyl-3-propyl-
imidazolium iodide [3Im+I-] and 1,2-dimethyl-3-butyl-imidazolium iodide [4Im+I-] 
were analyzed in 1.0 M HCl for API 5L X52 steel using electrochemical techniques of 
resistance to polarization (Rp) and potentiodynamic polarization (PDP), adsorption 
isotherms and computational analysis (DFT). It will be produced that the inhibitory 
behavior was in the following order: [4Im+I-]>[3Im+I-], this attributed to the greater 
length of the alkyl chain. The dependence of the inhibition efficiency (EI) as a function 
of the concentration of the LI was exhausted. Rp and PDP suggest the formation of an 
inhibitory film through adsorption processes that block the active sites on the surface 
and reduce damage. On the other hand, DFT suggests that both the iodide and the 
imidazolium nitrogen act as reactive sites that interact with the metal surface. 

 
 

 

http://revistatediq.azc.uam.mx/


 

Revista Tendencias en Docencia e Investigación en Química 
2022 

http://revistatediq.azc.uam.mx  
 

Año 8 
Número 8 

ISSN 2448-6663 

 

 
ISSN 2448-6663 428 Revista TEDIQ 

 

Introducción  

El acero es el material más empleado para la fabricación 
de instalaciones y equipos de procesos unitarios en 
diferentes sectores industriales, debido a que ofrece la 
mejor relación costo - resistencia mecánica. Sin embargo, 
es susceptible al fenómeno de la corrosión bajo 
diferentes condiciones de operación, ocasionando 
pérdidas materiales y económicas, incluso humanas 
(Mindyuk, 1975). 

Con la finalidad de minimizar las consecuencias de la 
corrosión a nivel mundial, el sector industrial y 
organismos internacionales como la Organización 
Mundial contra la Corrosión (WCO) (B. Valdez-Salas & 
Schorr, 2012), buscan implementar sistemas adecuados 
de control y gestión de la corrosión. Sin embargo, a pesar 
de la gran cantidad de inhibidores de corrosión (ICs) 
conocidos, existen algunos factores que limitan su uso en 
México como son alta toxicidad, no biodegradabilidad y 
baja disponibilidad nacional (L. A. Godínez et al., 2003; M. 
Matzke et al., 2013). Por lo cual, una solución a esta 
problemática es el uso de líquidos iónicos (LIs) como ICs 
que, por sus propiedades fisicoquímicas, cumplen con los 
requerimientos solicitados ante las normativas 
ambientales (A. Pérez-de-los-Ríos et al., 2013; M. Cvjetko 
Bubalo et al., 2014; P. Wasserscheid & T. Welton, 2008). 

Existe una variedad de LIs que contienen imidazolio, con 
diferentes grupos funcionales como sustituyentes, 
evaluados en medio de HCl, los cuales presentan 
eficiencias de inhibición (EI) máximas de 77.6 a 99.2% en 
función de la concentración. Algunos autores reportan un 
proceso de adsorción de moléculas de IC en la superficie 
metálica de tipo física, tal es el caso de Deyab y col. 
(Deyab et al., 2017), Zarrouk y col. (A. Zarrouk et al., 
2012) y Guo y col. (Guo et al., 2017): los primeros 
evaluaron cuatro LIs de tetrafluoroborato de 3-aquil-1,2-
dimetil-1H-imidazol-3-io como ICs para acero al carbono. 
Realizaron la caracterización de los LIs, y comprobaron 
la EI mediante mediciones de polarización y 
espectroscopía de impedancia electroquímica (EIS) 
reportando valores desde 49 a 92.8% a diferentes 
concentraciones, presentando la máxima EI a 200 ppm.  

Por otra parte, Zarrouk y col. emplearon dos LIs de 
bromuro de 3-(n-fenil-aquil)-1-propil-1H-imidazol-3-io 
como ICs del acero C38 haciendo uso de técnicas de 
pérdida de peso, así como impedancia electroquímica y 
curvas de polarización. Concluyendo que la variación en 
la EI depende principalmente del tipo y la naturaleza de 
los sustituyentes presentes en la molécula inhibidora 
[36]. Otro estudio realizado fue hecho por Guo y col. (Guo 
et al., 2017), quienes evaluaron LIs a base de 
Hexafluorofosfato y tetrafluoroborato de 1-vinil-3-

aminopropilimidazolio ([VAIM][PF6] y [VAIM][BF4]) 
como ICs del acero al carbono Q235 reportando EI para 
[VAIM][PF6] y [VAIM][BF4] del 90% y 54% a 45°C, 
respectivamente. Los autores sugieren que los LIs 
evaluados son del tipo mixto y forman complejos Fe/LI 
adsorbidos en la superficie metálica. 

Metodología  

Materiales 

El material empleado para las pruebas electroquímicas 
fue acero API 5L X52. Antes de cada prueba, el sustrato 
metálico fue desbastado con lija de papel de SiC del 
número 320, 600 y 1200, posteriormente se realizó un 
proceso de enjuagado con agua destilada y etanol, y 
finalmente secado con aire a temperatura ambiente 
(ASTMG1-03(2017), 2017; NRF-194-PEMEX-2013, 
2013). El medio corrosivo fue una solución de HCl 1M 
preparada con ácido clorhídrico grado reactivo y agua 
desionizada. Los LIs evaluados como ICs fueron Yoduro 
de 1,2-dimetil-3-propil-imidazolio [3Im+I-] y Yoduro de 
1,2-dimetil-3-butil-imidazolio [4Im+I-], los cuales se 
adicionaron a la solución ácida para obtener soluciones 
de 25, 50, 75 y 100 ppm del inhibidor. 

Pruebas electroquímicas 

Para los experimentos electroquímicos se utilizó una 
celda de tres electrodos (Contraelectrodo de Platino 
99%, Electrodo de Plata/Cloruro de Plata (Ag/AgCl) y 
Electrodo de Trabajo de Acero API 5L X52) y un 
Potenciostato/Galvanostato AutoLab modelo 
PGSTAT302N marca Metrohm acoplado a un equipo de 
cómputo portátil empleando el software NOVA 2.1.3. 
Previo cada experimento, el electrodo de trabajo fue 
inmerso en la solución electrolítica hasta alcanzar el 
Potencial de Circuito Abierto (EOCP).  

Posteriormente, las mediciones de Resistencia a la 
Polarización (RP) se realizaron en un rango de potencial 
respecto al EOCP de ±25 mV (ASTMG59-97-(2002), 
2002), mientras que para la Polarización 
Potenciodinámica (PDP) el rango fue de ±250 mV 
(ASTMG3-89-(1999), 1999) aplicando la velocidad de 
barrido de 0.1666 mV/seg y 1 mV/seg, respectivamente.  

El cálculo de las EI se determinó con resultados 
obtenidos de las técnicas de RP y curvas Tafel, de acuerdo 
a las siguientes ecuaciones 1 y 2 (Papavinasam et al., 
2004; Sastri et al., 2007): 
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donde, Rp° es la resistencia a la polarización en ausencia 
y presencia de LI, respectivamente. Mientras que I°corr y 
IICcorr es la velocidad de corrosión en ausencia y 
presencia de LI, respectivamente. 

Cálculos computacionales 

Las propiedades inhibidoras de los LIs se analizaron 
utilizando la teoría DFT. Antes de los cálculos de las 
propiedades de LI, se optimizaron estructuralmente los 
cationes.  

Además, se analizaron varias posiciones del anión (I-) 
para encontrar la configuración del estado fundamental. 
Todos los cálculos se desarrollaron con el paquete 
GAUSSIAN 09 (M. J. Frisch et al., 2013) en el nivel de 
teoría B3LYP/MIDIX (Easton et al., 1996). 

Resultados y discusión  

Pruebas electroquímicas  

En la figura 1 se muestran las curvas de Rp para el acero 
API 5L X52 expuesto a HCl 1.0 M y diferentes 
concentraciones de [3Im+I-] y [4Im+I-]. Se observa que 
ambos LIs propiciaron la disminución de la densidad de 
corrosión (icorr) conforme se incrementa la concentración 
del IC, sugiriendo la formación de una película inhibidora 
que disminuye la interacción de la superficie metálica 
con el medio ácido y, por lo tanto, menor daño superficial.  

En general, [4Im+I-] a sus diferentes concentraciones 
exhibe valores de icorr menores en comparación con los 
obtenidos con [3Im+I-], es decir, un mayor efecto 
inhibidor de la corrosión. Las figuras 1(a) y 1(b) 
muestran la resistencia a la polarización del acero API 5L X52 
en HCl 1.0 M con diferentes concentraciones de [3Im+I-] y 
[4Im+I-]. 
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(a) Concentración de [3Im+I-]. 
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(b) Concentración de [4Im+I-]. 

Figuras 1 (a) y 1 (b).  Resistencia a la polarización del acero 
API 5L X52 en HCl 1.0 M con diferentes concentraciones de 
[3Im+I-] y [4Im+I-]. 

Por otro lado, en la tabla 1 se presentan los datos 
electroquímicos obtenidos por la técnica de Rp del acero 
API X52 en solución de HCl 1.0 M a diferentes 
concentraciones de [3Im+I-] y [4Im+I-]. Se observa que los 
valores de Rp en presencia de LI son mayores que los 
obtenidos en ausencia de IC, sugiriendo mayor 
resistencia a la transferencia de electrones desde la 
superficie hacia el medio y, por lo tanto, la disminución 
del daño superficial. Adicionalmente, los valores de EIRp 
muestran el mismo comportamiento, es decir, una 
dependencia a la concentración del IC. Sin embargo, los 
valores obtenidos con el [4Im+I-] fue ligeramente mayor 
a [3Im+I-], atribuido al incremento de un C en la cadena 
alquílica. 

Tabla 1. Datos electroquímicos obtenidos por la técnica de Rp 
del acero API 5L X52 en HCl 1.0 M a diferentes concentraciones 
de LI. 

LI Conc. 
(ppm) 

Rp 
(Ω cm2) 

EIRp 
(%) 

- 0 223 - 

[3Im+I-] 

25 284 22 

50 486 54 

75 559 60 

100 596 63 

[4Im+I-] 

25 323 31 

50 324 31 

75 707 68 

100 669 67 
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La figura 2 muestra las curvas potenciodinámicas del 
acero API 5L X52 expuesto a HCl 1.0 M y diferentes 
concentraciones de [3Im+I-] y [4Im+I-]. Se observa que las 
curvas potenciodinámicas presentan un desplazamiento 
hacia valores más bajos de log(icorr) conforme se 
incrementa la concentración del IC, confirmando el 
efecto inhibidor de los LIs evaluados. El LI [4Im+I-] 
presentó valores ligeramente más bajos de log(icorr) que 
los presentados por [3Im+I-]. Por otro lado, se observa el 
cambio en el potencial de corrosión (∆Ecorr), originado 
por la adición del LI en la solución corrosiva. 
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Figura 2.  Polarización potenciodinámica del acero API 5L X52 
en HCl 1.0 M con diferentes concentraciones de [3Im+I-] y 
[4Im+I-]. 

En la tabla 2 se reportan los parámetros electroquímicos 
obtenidos de la técnica PDP. Los ∆Ecorr observados para 
cada LI no superan los 22 mV, sugiriendo que los LIs 
actúan como inhibidores de corrosión del tipo mixto con 
predominancia anódica (Wang et al., 2011) mediante el 
bloqueo de los sitios activos de la superficie metálica 
(Morales-Gil et al., 2015; Scendo & Uznanska, 2011).  

Por otro lado, los valores de Icorr en presencia de LI fueron 
más bajos que en ausencia de IC, confirmando su efecto 
inhibidor, sugiriendo la disminución del daño superficial. 
De igual modo, la velocidad de corrosión (Vcorr) presentó 
el mismo comportamiento que la Icorr. La EIPDP mostró la 
misma tendencia a los obtenidos en Rp, es decir, la 
dependencia a la concentración del IC y un ligero 
incremento en el efecto inhibidor por parte del [4Im+I-]. 

Tabla 2. Datos electroquímicos obtenidos por la técnica de PDP del 
acero API 5L X52 en HCl 1.0 M a diferentes concentraciones de LI. 

LI Conc. 
(ppm) 

Ecorr 
(mV) 

Icorr 

(µA/cm2) 
Vcorr  

(mm/año) 
EIPDP 
(%) 

- 0 446 79  0.92 - 

[3
Im

+
I-

] 

25 453 65 0.76 18 

50 442 56 0.66 29 

75 433 48 0.55 40 

100 436 43 0.5 46 

[4
Im

+
I-

] 
25 436 61 0.71 23 

50 448 51 0.60 35 

75 424 29 0.34 63 

100 434 24 0.28 70 

Isotermas de adsorción 

Se analizaron los resultados experimentales con modelos 
de isotermas de Langmuir, Frumkin, Temkin y 
Freundlich (Ayawei et al., 2017; Foo & Hameed, 2010) 
con el fin de estudiar la naturaleza del enlace entre las 
moléculas inhibidoras y la superficie del metal durante el 
proceso de adsorción.  

 

Figura 3.  Ajuste lineal de los datos experimentales con la 
isoterma de Freundlich. 
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El modelo de isoterma que presentó el mejor ajuste lineal 
(R2>0.94) para ambos LIs fue Freundlich (Ln C vs Ln θ), 
donde θ=EIPDP/100.  Este modelo sugiere la formación de 
multicapas de IC en una superficie metálica heterogénea, 
siendo un modelo característico de fisisorción. Se 
determinaron los valores de las constantes de adsorción 
(Kads) para cada LI por medio de la regresión lineal de los 
datos experimentales empleando el modelo de isoterma 
de adsorción anteriormente mencionado (Figura 3), 
reportando valores de 924 y 1706 mol-1 para [3Im+I-] y 
[4Im+I-], respectivamente. 

Estos valores confirman la capacidad de adsorción sobre 
la superficie del acero que presentan ambos LIs, siendo 
atribuida a la presencia de heteroátomos como N 
(Abbasov et al., 2013; Vastag et al., 2018; Wang et al., 
2011). Se ha reportado que la facilidad de adsorción 
entre los aniones evaluados presenta el siguiente orden: 
[I-]>[Cl-] (Bentiss et al., 2009; Okafor & Zheng, 2009; 
Umoren et al., 2007), sugiriendo la preferencia hacia la 
adsorción del [I-]. También se realizó el cálculo de la 
energía libre de Gibbs de adsorción mediante la siguiente 
fórmula (Kowsari et al., 2014): 

(55.5 )ads adsG RT Ln K = −    

donde, R es la constante universal de los gases (8.314 
kJ/mol·K), T es la temperatura del sistema corrosivo (K) 
y 55.5 la concentración del agua en la solución. Se 
obtuvieron valores de ∆G°ads de -26.8 y -28.4 kJ/mol para 
[3Im+I-] y [4Im+I-], respectivamente. El signo negativo de 
∆G°ads, sugiere la adsorción espontánea del LI sobre la        
superficie   del   metal,   mientras     que       los  valores      
(-20>∆G°ads>-40kJ/mol) representan un proceso 
combinado de adsorción física y química (Okafor & 
Zheng, 2009; Olvera-Martinez et al., 2013). 

Análisis computacional 

En la figura 4 se reportan las estructuras optimizadas y 
potencial electrostático molecular (MEP) de los LIs 
[3Im+I-] y [4Im+I-].  

La ausencia de frecuencias imaginarias confirma la 
estabilidad del sistema. Para llevar a la molécula al 
estado fundamental se empleó carga neutra y la 
multiplicidad 1 (singlete). Se observó que el imidazolio 
presentó una conformación planar característica del 
anillo (Kurnia et al., 2015; Zuriaga-Monroy et al., 2016). 

Por otro lado, el análisis de MEP sugiere que tanto el 
yoduro como los átomos de nitrógeno del anillo 
imidazolio funcionan como sitios de anclaje de la 
molécula, debido a que presentan carga negativa y 
positiva, respectivamente.  

 

 

Figura 4.  Estructura optimizada (↑) y potencial electrostático 
molecular (↓) de [3Im+I-](←) y [4Im+I-](→) bajo el nivel de 
teoría B3LYP/MIDIX en agua. 

De acuerdo con la teoría los Orbitales Moleculares (MOs) 
en DFT aplicada a ICs, el orbital molecular ocupado más 
alto (HOMO) funciona como donante de electrones 
debido a que es el orbital externo ocupado, y como se 
observa en la figura 5 se encuentra localizado en [I-] para 
ambos LIs. Mientras que el orbital molecular desocupado 
más bajo (LUMO) funciona como aceptante de electrones 
al ser el orbital interno vacío, distribuido en el catión, 
principalmente en el anillo, y en menor grado hacia la 
cadena alquílica (propil/butil) como se observa en la 
figura 5 (Zuriaga-Monroy et al., 2016). 

  

  
Figura 5.  Representación de los Orbitales Moleculares HOMO 
(←) y LUMO (→) de [3Im+I-](↑) y [4Im+I-](↓) bajo el nivel de 
teoría B3LYP/MIDIX en agua. 

Posteriormente, se calculó la energía de cada orbital 
(EHOMO y ELUMO) para determinar la brecha energética 
(∆EL-H), un parámetro considerado como un descriptor 
de actividad molecular.  
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En la tabla 3 se observa que el momento dipolar del LI es 
alto, lo que sugiere que la acumulación del IC sobre la 
superficie metálica se favorece, es decir, mejor 
comportamiento inhibidor (Haque et al., 2017; Yilmaz et 
al., 2016). 

Tabla 3. Parámetros cuánticos obtenidos de [3Im+I-] y [4Im+I-] 
a nivel B3LYP/MidiX. 

Especie 
μ  

(Debye) 

-EHOMO  

(eV) 

-ELUMO  

(eV) 

ΔEL-H 

(eV) 

[3Im+I-] 22.83 5.854 2.997 2.857 

[4Im+I-] 21.99 5.853 2.993 2.860 

Por otro lado, se observa una mínima diferencia entre los 
valores de ΔEL-H para ambos LIs debido a la similitud de 
las estructuras analizadas. Los valores de ΔEL-H son 
relativamente bajos e indican una mayor polarizabilidad 
de la molécula (Khalil, 2003), sugiriendo una mayor 
probabilidad de comportamiento donante-aceptor, es 
decir, presenta preferencia a ser adsorbido en la 
superficie metálica y/o para formar complejos con los 
productos de corrosión (Zarrouk et al., 2012). 

Conclusiones  

De acuerdo con los resultados obtenidos mediante 
pruebas electroquímicas, ambos LIs presentaron efecto 
inhibidor de la corrosión para el acero API 5L X52 en 
medio de HCl 1.0 M por la formación de una película 
inhibidora sobre la superficie, que disminuye la 
transferencia de electrones y, por lo tanto, la disminución 
del daño superficial. Mediante PDP se observó que los LIs 
se comportaron como ICs del tipo mixto con 
predominancia anódica. Además, el ajuste de los datos 
experimentales al modelo de isoterma de Freundlich 
sugiere que ambos LIs actúan como ICs por un proceso 
de fisisorción, así como la formación de multicapas de IC. 
Los resultados del análisis DFT de los MOs y MEP sugiere 
que los LIs presentan el HOMO y LUMO en su carga 
negativa [I-] y distribuido en el anillo imidazolio [Im+], 
respectivamente, sitios donde ocurre la adsorción del LI 
sobre la superficie metálica. 
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