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RESUMO

Corroséo pode ser definida como a deterioracdo de materiais, geralmente metalicos, por
acdo fisica, quimica ou eletroquimica do meio. Dentre os diversos materiais que podem
sofrer corrosdo, 0 ago carbono é o mais utilizado na industria. Enaminoésteres séo
compostos considerados potenciais inibidores de corroséo devido a presenca de grupos
acila, amino e ligacdo dupla. Neste trabalho, trés enaminoésteres foram sintetizados,
derivados da anilina, benzilamina e fenetilamina, e sua atividade anticorrosiva avaliada
através de experimentos eletroquimicos: Polarizacdo Potenciodindmica (PP), Resisténcia
a Polarizacdo Linear (RPL) e Espectroscopia de Impedancia Eletroquimica (EIE).
Calculos tedricos foram utilizados para calcular a energia do orbital de fronteira HOMO
(EHomo), LUMO (ELumo), a diferenga de energia entre os orbitais (AELumo-Homo) €
momento de dipolo (i). O derivado da fenetilamina apresentou melhor eficiéncia de
inibicdo da corrosdo com 90 e 92% pelas técnicas de EIE e RPL, respectivamente,
correlacionado com o estudo de modelagem molecular que mostrou 0 menor valor de
AELumo-Homo € maior momento de dipolo.

Palavras Chaves: Corrosdo, enaminoésteres, aco carbono, modelagem molecular

ABSTRACT

Corrosion can be defined as the deterioration of materials, usually metallic, by physical,
chemical or electrochemical action of the environment. Among the various materials that
can suffer corrosion, carbon steel is the most used in the industry. Enaminoesters are
compounds considered to be potential corrosion inhibitors due to the presence of acyl,
amino and double bond groups. In this work, three enaminoesters were synthesized,
derived from aniline, benzylamine and phenethylamine, and their anticorrosive activity
was evaluated through electrochemical experiments: Potentiodynamic Polarization (PP),
Linear Polarization Resistance (LPR) and Electrochemical Impedance Spectroscopy
(EIS). Theoretical calculations were used to calculate the energy of the HOMO (Enowmo),
LUMO (ELumo) boundary orbital, the energy difference between the orbitals (AELumo-
Homo) and dipole moment (). The phenethylamine derivative showed the better corrosion
inhibition efficiency with 90% and 92% by the EIS and LPR techniques, respectively,
correlated with the molecular modeling study that showed the lowest AELumo-Homo Value
and the highest dipole moment.

Key words: Corrosion, enaminoesters, carbono steel, molecular modeling

1 INTRODUCAO

Corrosdo pode ser definida como a deterioracdo de um material, geralmente
metélico, por acdo fisica, quimica ou eletroquimica do meio ambiente aliada ou nédo a
esforcos mecénicos. Sendo a corrosdao, em geral, um processo espontaneo, esta
constantemente transformando os materiais metalicos de modo que a durabilidade e seu
desempenho deixam de satisfazer os fins a que se destinam. A deterioracdo causada pela
interacdo fisico-quimica entre o material e 0 meio em que se encontra leva a alteracfes

prejudiciais e indesejveis, sofridas pelo material, tais como: desgaste, transformacdes
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quimicas ou modificagdes estruturais, tornando o material inadequado para 0 uso
(GENTIL, 2012).

Atualmente, assume-se que, em praticamente todos os casos de corrosdo de metais
em contato com solucdo acida aquosa, a reacdo e essencialmente de natureza
eletroquimica, isso significa que ha fluxo de elétrons de uma regido metélica para outra,
com concomitante fluxo de ions através da solucdo aquosa. A Figura 1 mostra
esquematicamente dois metais, A e B, onde o metal A é 0 anodo e 0 B o catodo, o anodo
refere-se ao metal que sofre corrosdo, ou a regido onde a corrente de elétrons deixa o
metal e o catodo é o metal para onde a corrente de elétrons se dirige (RAMANATHAN,
2016).

Figura 1: llustracdo esquematica de dois metais A e B imersos em uma solugéo

Corrente

anodo catodo

\ eletrolito N

(fonte: adaptada de RAMATHAN, 2016).

Quando ocorre a corrosdo aquosa, ha a formacéo de ions metalicos e liberacdo de
elétrons na regido do anodo, onde se da a oxidacdo ou corrosdo ou deteriora¢do do metal.
Simultaneamente, na regido do catodo, ha o consumo de todos os elétrons e reducgédo dos
fons do eletrolito, isto €, a neutralizacdo dos ions hidrogénios ou formacdo dos ions
carregados negativamente (RAMATHAN, 2016).

O estudo dos processos de corrosdo tem crescido bastante, pois cerca de metade
das falhas dos materiais tem sido atribuida a esse fendBmeno. A maior parte do processo
de corrosdo dos metais € resultante de reacBes eletroquimicas entre 0 meio e a sua
superficie. O conhecimento tanto dos principios da corrosdo quanto da protecdo
anticorrosiva apresenta-se como um desafio no campo da engenharia de equipamentos
(PANNONI, 2007).
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Existem trés principais motivos para que ocorra o estudo da corrosdo: economia,
seguranca e conservagdo. Os resultados mais desastrosos se encontram nas falhas
prematuras de pontes ou estruturas devido a corrosdo, resultando, assim, em acidentes
que causam ferimentos ou até mesmo mortes (SCHWEITZER, 2010; COSTA et al.,
2020).

Dentre os diversos materiais que podem sofrer a corrosdo o a¢o carbono € o mais
usado na industria de maneira geral e, cerca de 20% do aco produzido destina-se a
reposicao de partes de equipamentos, pe¢as ou instalagdes corroidas. As industrias de
petréleo e petroquimicas sao as que mais sofrem ataque de agentes corrosivos que causam
prejuizos em toda a cadeia produtiva, desde sua extracao até o refino (REIS, 2011).

No mundo atual, mesmo em meio a grande busca por novos materiais com
propriedades distintas, o aco carbono continua sendo o mais importante, devido as suas
boas propriedades mecanicas e seu baixo custo (SILVA, 2006).

O aco carbono é muito utilizado em diversos segmentos industriais, por ser de
facil manuseio e de custo atraente, quando comparado a materiais mais nobres. Na
industria petrolifera ele ndo € menos importante, pois esta presente em refinarias,
plataformas e navios. Porém, € um material susceptivel a corrosao, quando exposto a um
ambiente favoravel como: ambientes umidos, aerados, &cidos e/ou salinos. Com isso,
muitas medidas sdo tomadas para que a corrosao seja inibida e, uma delas é a utilizagéo
de inibidores de corrosao (LI, 2012).

Atualmente, as inovacdes nesta area estdo associadas ao desenvolvimento de
novos materiais, tais como o desenvolvimento de novas ligas que sejam mais resisténcia
a corrosdo e de baixo custo, desenvolvimentos de tintas impermedveis e inteligentes e
desenvolvimento de inibidores de corroséo sintéticos e de origem natural (DELFIORIAN,
et al., 2014; JESUS et al., 2020).

Técnicas para a Avaliacdo da atividade anticorrosiva

Existem diversas técnicas que se mostram eficientes para caracterizar a atividade
anticorrosiva, e para o estudo do mecanismo do processo anticorrosivo. Dentre elas,
destacam-se as técnicas eletroquimicas como a Espectroscopia de Impedancia
Eletroguimica (EIE), Polarizacdo Potenciodindmica (PP) e a Resistencia de Polarizacéo

Linear (RPL), além das técnicas de perda de massa e modelagem molecular entre outras.
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Espectroscopia de Impedancia Eletroquimica (EIE)

A técnica de Espectroscopia de Impedéncia Eletroquimica consiste em se aplicar
um potencial de eletrodo de corrente alternada, com diferentes valores de frequéncias.
Através do uso desta técnica 0s processos que acontecem na interface metal/eletrdlito,
como a adsorcdo e a resisténcia a transferéncia de carga podem ser identificadas,
permitindo assim a estimativa da eficiéncia de um inibidor (GOULART, et al., 2013).

Polarizagdo Potenciodinamica (PP)

O conhecimento do comportamento eletroquimico de um metal em um potencial
de eletrodo diferente do potencial de corrosao € de interesse tanto pratico quanto teérico.
Para impor experimentalmente a um eletrodo um potencial de eletrodo diferente do de
corrosao é necessario fazer uso de um equipamento eletrénico denominado potenciostato,
atraves do qual é possivel medir a corrente (1) resultante da polarizacéo e registra-la em
fungéo do potencial, por meio de um computador. Assim, podem-se obter as curvas de
polarizacdo experimentais, que representam a relacdo entre o potencial de eletrodo

aplicado e a corrente correspondente medida no potenciostato (WOLYNEC, 2003).

Resisténcia a Polarizagdo Linear (RPL)

Esse método determina a resisténcia efetiva na interface metal-solucdo, em
frequéncias baixas, nas quais a capacitincia da dupla camada ndo contribui
significativamente para a corrente. A RPL esta relacionada com taxa de corrosdo
generalizada dos metais no potencial de corrosdo, ou proximo dele. Ela tem como base a
equacdo de Stern & Geary para determinacao da taxa de corroséo, que resulta na Equacgéo
1 (adaptada de WOLYNEC, 2003).

Re = (%), L)

onde: Rp é a resisténcia de polarizacdo, Rp é a tangente a curva experimental

tracada pelo gréafico E vs 4i.

Perda de Massa

A determinacdo da velocidade de corrosao € muito Gtil para verificar a resisténcia
dos materiais metéalicos em determinados ambientes. A escolha do material mais
adequado pode ser feita com o auxilio da técnica de Perda de Massa, comparando a
velocidade de corrosdo de varios materiais apds imersao em determinado meio corrosivo
(GOULART, et al., 2013).
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O experimento de Perda de Massa consiste na verificagdo da quantidade de massa
perdida apos a imersdo do material metalico em um meio corrosivo (por exemplo, uma
solucdo &cida) por um determinado tempo. Antes da imersdo a amostra € pesada em uma
balanca de precisdo analitica e medida com o auxilio de um paquimetro, para célculo da
area exposta. Apds a imersdo a amostra € novamente pesada. Assim, pode-se determinar
a perda de massa do material subtraindo-se de sua massa original a massa ap0s 0 ensaio
(GENTIL, 2012).

A técnica de Perda de Massa também é (til para determinar a eficiéncia de
inibidores de corrosdo. Neste caso, as amostras sdo imersas em meio corrosivo (em geral,
solucdo acida ou basica) na presenca e na auséncia dos compostos inibidores, verificando-
se a massa perdida nas duas condic6es. Para o calculo da eficiéncia de inibicdo é utilizada
a Equacdo 2 (adaptada de YAN, et al., 2008).

n% == )

mo

onde mo e m sdo as massas perdidas por unidade de area na auséncia e na presenca

dos inibidores, respectivamente.

Modelagem Molecular

A modelagem molecular é uma técnica utilizada para, dentre outras finalidades,
predicdo da atividade anticorrosiva e correlacionar a eficiéncia da inibi¢ao de corroséo de
determinado composto com sua estrutura molecular.

Com o auxilio desta técnica tém sido estudados varios parametros fisico-quimicos
como a energia do orbital de fronteira ocupado de mais alta energia (ELumo), energia do
orbital de fronteira desocupado de mais baixa energia (EHomo), a diferenca de energia
entre esses orbitais (AE Lumo-Homo) € momento de dipolo (1) (RODRIGUES, 2015).

Neste trabalho, trés compostos da classe dos enaminoésteres foram sintetizados,
derivados da anilina, benzilamina e fenetilamina, e sua atividade anticorrosiva avaliada
através de experimentos eletroquimicos: Polarizacdo Potenciodindmica, Resisténcia a
Polarizacdo Linear e Espectroscopia de Impedancia Eletroquimica. O estudo das
propriedades que podem interferir na atividade anticorrosiva foi realizado através de
calculos tedricos para determinar as energias dos orbitais de fronteira HOMO (ELumo),
LUMO (Enomo), a diferenca de energia entre os orbitais (AELumo-Homo) € 0S momentos

de dipolo (p).
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2 METODOLOGIA
2.1 SINTESE

Em baldo de fundo redondo, adicionou-se acetoacetato de etila (38,46 mmol),
acido p-toluenossulfénico (3,85 mmol) e etanol (80 mL), como solvente (Figura 2), a
mistura foi mantida sob agitacdo magnética durante 10 min a temperatura ambiente.
Posteriormente, adicionou-se a amina substituida (46,15 mmol), seguida de peneira
molecular 4AMS (ponta de espatula). A mistura reacional foi deixada sob agitacdo
magnética a temperatura ambiente durante um periodo de 20-24 horas, sendo
acompanhada por cromatografia de camada fina (CCF) com eluente acetato de
etila/hexano (15%).

Posteriormente, a solucdo foi filtrada, para retirada da peneira molecular e o
solvente evaporado através de rotaevaporador. Dissolveu-se o residuo em diclorometano
(50 mL) e adicionou-se com solugédo aquosa de bicarbonato de sddio 5%, até pH neutro,
finalizando o tratamento com agua, para realizar uma extracdo liquido-liquido. As fases
organicas reunidas foram secas com sulfato de sédio anidro, filtradas, e o solvente

evaporado a pressdo reduzida, onde obteve-se os produtos em forma de oleo.

Figura 2. Esquema da sintese dos enaminoésteres.

PTSA

0 0 °
o N
N O
n H

4 AMS

Onde n=0 (EN4), 1 (EN7) e 2 (EN1)

2.2 ENSAIOS ELETROQUIMICOS

Realizou-se os ensaios em célula eletroquimica, utilizando trés eletrodos: o
eletrodo de referéncia em Ag/AgCl (prata/cloreto de prata), o eletrodo auxiliar de platina
e o eletrodo de trabalho em ago carbono AISI 1020, com éarea superficial de 0,8 cm?e
densidade de 7,86 g.cm™.

Lixou-se o eletrodo de trabalho com trés lixas de granulometrias diferentes (400,
600 e 1200), desengordurado com etanol e seco com papel toalha. Todos o0s experimentos
ocorreram em sistema aberto, utilizando potencial de circuito aberto (OCP) de 30 minutos
na presenca de inibidor e, foram realizados no Autolab Potentiostat/Galvanostat modelo
PGSTAT 302N, sendo posteriormente, analisados no software NOVA 1.9.
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Utilizou-se temperatura aproximada de 25 °C e inicialmente a solugdo do branco
foi analisada, ou seja, apenas solvente etanol / 4gua MilliQ (70 mL de etanol e 30 mL de
agua MilliQ) e solugdo de HCI 0,5 mol L. Posteriormente, as solugdes contendo os
inibidores a serem testados foram avaliadas e, as andlises de cada inibidor ocorreram em
quatro diferentes concentracdes 1,0x1072, 1,0x1073, 1,0x10** e 1,0x10° mol L.

As curvas de polarizagdo potenciodindmica, os diagramas de impedancia
eletroquimica e de resisténcia de polarizacdo linear foram obtidas através do uso do
potenciostato acoplado a um microcomputador equipado com o software NOVA 1.9. Os

experimentos foram realizados no minimo em triplicata.

2.3 MODELAGEM MOLECULAR

Para o0 estudo das propriedades moleculares que influenciam a eficiéncia de
inibicdo da corrosdo, calculos tedricos, incluindo os procedimentos de otimizacdo de
geometria e calculos de frequéncias vibracionais, foram realizados em nivel M06-2X/6-
31G(d,p) com o pacote ORCA (NEESE, 2018). Efeitos de solvatagdo foram incluidos
adotando o formalismo C-PCM, implementado no programa.

Os valores de energia dos orbitais HOMO-LUMO foram obtidos através de
calculos single-point em nivel RHF/6-311++G(2d,2p). Valores de energia do HOMO
(Enomo) sdo relacionados a capacidade de doagéo de elétrons a banda de conducéo do
metal. Além disso, valores de energia do LUMO (ELumo) sugerem a capacidade da
molécula receber um elétron. Portanto, quanto maior o valor de Exomo € menor o valor
da diferenca de energia entre HOMO e LUMO (AEnomo-Lumo), maior a tendéncia a alta
eficiéncia de inibi¢&o. Assim, Enomo € AEHomo-Lumo mostram-se importantes descritores
quanticos para avaliar a inibi¢ao da corrosao.

Outro descritor quantico adotado neste trabalho, e largamente utilizado para a
avaliagdo da eficiéncia na inibicdo de corrosdo, foi 0 momento de dipolo (w), que
quantifica a polaridade global da molécula, resultante de uma distribui¢do ndo uniforme
de cargas. Valores mais altos de momento de dipolo estdo relacionados a intensa adsor¢éo
do inibidor e consequente inibicdo da corrosdo mais eficiente. Para a avaliagdo do
momento de dipolo, célculos CCSD(T)/6-31G(d,p)// MO06-2X/6-31G(d,p) foram

realizados.
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3 RESULTADOS E DISCUSSAO
3.1 SINTESE

A sintese dos compostos se deu de forma satisfatoria, tendo o rendimento na faixa
de 74-87%, assim como a purificagdo dos produtos. Foram realizadas analises
espectroscopicas para confirmacdo da formacdo dos produtos, que confirmaram as
estruturas proposta, sendo que os B-enaminoesteres obtidos ja sdo conhecidos na literatura
(DU et al.,2020; PRAKASHAM et al., 2019).

3.2 ENSAIOS ELETROQUIMICOS

Os B-enaminoesteres foram avaliados quanto aos efeitos anticorrosivos frente ao
aco carbono AISI 1020 em HCI 0,5 mol L"1. Os diagramas obtidos através da técnica de
Espectroscopia de Impedéancia Eletroquimica (EIE) para os enaminoésteres sintetizados
foram construidos através dos valores de Ecorr Nas diferentes concentragdes, ja citadas na
Metodologia, na auséncia e na presenca dos compostos. Os resultados obtidos foram
avaliados atraves dos graficos de Nyquist, apresentados na Figura 3.

Os diagramas de Nyquist mostraram um semicirculo Gnico que mudou ao longo
do eixo da impedancia real (Z’), indicando que a corrosdo do a¢o carbono em HCI 0,5
mol L foi controlada por um processo de transferéncia de carga. Os valores da resisténcia
de transferéncia de carga (Rct) foram obtidos a partir do Z’. O semicirculo corresponde a

um arco capacitivo obtido a partir dos diagramas de impedancia eletroquimica.

Figura 3: Diagramas de Nyquist para os enaminoésteres sintetizados frente ao aco carbono AlSI 1020 em
HCI 0,5 mol L%
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E possivel observar (Figura 3) que a eficiéncia maxima se deu na concentragéo de
1,0 x 102 mol L™, maior concentragdo estudada, e 0 aumento do R pode estar indicando
a formacdo de um filme protetor na interface metal/solugdo. O EN1, derivado da
fenetilamina, apresentou-se como o composto mais eficiente avaliado por essa técnica,
sendo sua eficiéncia de 90%. Na Tabela 1 é possivel observar os resultados de EIE para

os inibidores sintetizados.

Tabela 1. Pardmetros eletroquimicos obtidos através dos ensaios de EIE para os enaminoésteres sintetizados
em meio de HCI 0,5 mol L* em ago carbono AlSI 1020.

Inibidor (n?c?lnlt_:'.l) OCP(/rﬁg//)A ocl (QFic;nZ) 0 (chglmz) (%)
Branco - - 0,461 149,95 ! 96,62 !

1,0x 10% - 0,454 25717 04269 90,13 42
1,0 x 10% 0,456 347,44 05684 84,38 57
Nt 1,0 x 10° - 0,442 597,84 07492 7845 75
1,0 x 10% 0,409 154504 09029 48,56 90
1,0 x 10% - 0,452 33775 04115 12535 M
EN4 1,0x 10° 20,479 38845 05189 10026 52
1,0 10° 0,466 67917 07080 2973 70
1,0 x 10° - 0,457 118120  0,8306 19,27 83
1,0 10° -0,471 28848 03480 10048 35
1,0 x 10° 0, 467 44579 05570 90,36 56
=N 1,0 10° -0,438 66563 06827 6580 68
1,0 x 10° -0,488 100270 0,8019 27,30 80

Nos experimentos de Resisténcia a Polarizacdo Linear (RPL), foi observado um
aumento da eficiéncia com o aumento da concentracdo do inibidor, indicando a maior
inibicdo em 1,0 x 102 mol L* para os enaminoésteres, onde mais uma vez 0 composto
EN1 se mostrou o mais eficiente dentre os trés avaliados. A eficiéncia de inibicdo se
caracteriza pela diferenga entre a resisténcia de polarizacdo (Rp) do experimento na
presenca e auséncia de inibidor. Na Tabela 2 é possivel observar os resultados da técnica

de RPL para os inibidores.
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Tabela 2: Resultados dos ensaios de RPL para os enaminoesteres EN1, EN4 e EN7 em ago carbono AlSI
1020 em meio de HCI 0,5 mol L.

Inibidor (n?glnlf:l) r2a (Qifnz) ) oo
Branco - 0,9599 180,22 - -
1,0x 10° 0,9791 268,31 0,3283 33
1,0x 10* 0,9376 358,01 0,4966 50
EN1 1,0x 10°® 0,9286 598,67 0,6990 70
1,0 x 10?2 0,9401 2208,86 0,9184 92
1,0x 10° 0,8594 445,55 0,4944 49
1,0x 10* 0,8318 772,96 0,7085 71
EN4 1,0x 10 0,8642 1268,8 0,8224 82
1,0x 102 0,8383 2467,6 0,9087 91
1,0x 10° 0,9133 336,74 0,3310 33
1,0x 10 0,9522 475,07 0,5258 53
EN7 1,0x 1073 0,9033 727,89 0,6905 69
1,0x 10 0,9083 1018,3 0,7788 78

Nos experimentos de Polarizacdo Potenciodindmica (PP), devido a néo
linearidade das regides anodicas e catodicas das curvas de Tafel obtidas, ndo foi possivel
calcular os parametros de corrosdo, como densidade de corrente e eficiéncia de inibicdo.
As curvas de PP obtidas foram utilizadas para a indicacao da natureza do comportamento
dos inibidores, que poderiam ser anddicos, catédicos ou mistos, observando-se a
diminuicao da densidade de corrente na presenca e auséncia de inibidor.

Pode-se observar pelas curvas de polarizacdo (Figura 4) que os valores da
densidade de corrente da corrosdo (icorr) diminuiram com adicdo dos compostos
dissolvidos em etanol/agua, quando comparados com o branco. A diminuicdo na
densidade de corrente de corrosdo na presenca dos inibidores € atribuida a adsorcao de

moléculas dos enaminoésteres sobre a superficie do metal.
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Figura 4: Curvas de polarizacdo para os enaminoésteres sintetizados frente ao ago carbono AlSI 1020 em
HCI 1 mol L.

EN1

Logi/Acm?

—&— Branco
6{——1,0x10° mol L
—A—1,0x10* mol L™
—v—1,0x10° mol L
——1,0x10%mol L

T J T L T L) T ] T
0,7 0,6 05 04 03 0,2

ENV (Ag/AgCl)

EN4 24 My

Logi/Acm?

—=a— Branco
6] —e—1x10°mol L™
—A— 1x10™ mol L
—v—1x10° mol L™

|—=—Branco
61 —e—1,0x10° mol L"
{—4—1,0x10* mol L

74—%—1,0x10° mol L 74 5 .1
K i —&— 1x10" mol L
——1,0x10% mol L =
T v T T T . T T ¥ T
07 05 05 04 03 02 08 07 08 05 04 03 02
EIV (Ag/AgCI) E/mV (Ag/AgCl)

As curvas de polarizacdo para EN1 sofreram um leve deslocamento da Ecorr Na
direcdo anddica, indicando que a adicdo dos compostos na solucdo diminuiu a oxidagéo
do aco e retardou a evolucdo catddica de hidrogénio. Sendo assim, o EN1 pode ser
classificado como inibidor de corrosdo mistos com tendéncia anodica, em meio acido.
Para o EN4 observou-se diminuicdo de corrente em ambos os lados das curvas, tanto no
lado catodico quanto no lado anddico, sendo ele classificado como inibidor misto de
corrosdo. Para o composto derivado da benzilamina EN7 as curvas de polarizacdo
apresentaram um leve deslocamento para a direita, que é a regido anddica, assim como

EN1, podendo entdo ser considerado como um inibidor misto com tendéncia anddica.

3.3 MODELAGEM MOLECULAR
Para o estudo de propriedades estruturais que influenciam a eficiéncia de inibi¢éo
da corrosdo, alguns calculos teéricos foram realizados visando a determinacdo de

descritores quénticos para a avaliacdo da eficiéncia de inibigdo da corrosdo. Foram
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calculadas as energias dos orbitais moleculares de fronteira HOMO (orbital molecular
ocupado de maior energia) e LUMO (orbital molecular desocupado de mais baixa
energia), a AELumo-Homo € 0 momento de dipolo dos enaminoésteres sintetizados. Os

resultados podem ser vistos na Tabela 3.

Tabela 3: Parametros teoricos calculados pelo método DFT para os enaminoésteres.

_ E (eV) AE\ umo-Homo

Inibidor HOMO LUMO (eV) n (D)
ENI 7,1309 -0,0584 7,0725 6,84537
EN4 81332 11267 9.2599 6,11221
EN7 -8,7036 11123 9.8159 5.33433

Os resultados obtidos permitiram observar que o composto EN1 apresentou maior
valor de Exomo, menor valor de AELumo-Homo € 0 maior valor de momento dipolar. Além
disso, as tendéncias apresentadas pelos descritores quanticos Exomo, AELumo-Homo €
momento de dipolo sugerem EN1 > EN4 > EN7. Estes valores sugerem que EN1
apresenta a maior eficiéncia na inibicdo da corrosdo, correlacionado, assim, com

resultados dos ensaios experimentais.

4 CONCLUSOES

Os resultados obtidos na avaliacdo dos efeitos anticorrosivos permitiram concluir
que a utilizagdo dos enaminoesteres estudados neste trabalho se apresentam como
alternativa promissora na inibicdo da corrosdo de aco carbono AISI 1020 em solugéo
acida, uma vez que, todos 0s compostos atuaram como inibidores mistos de corrosao.

O composto EN1 apresentou a melhor eficiéncia como inibidor de corroséo para
aco carbono em meio de acido cloridrico, dentre os enaminoésteres sintetizados, pois na
concentragdo de 1,0x102 mol L apresentou 92% e 90% de inibigdo da corrosdo pelas
técnicas de RPL e EIE, respectivamente. Concluindo-se que essas técnicas mostraram-se
adequadas e com resultados coerentes na avaliacdo dos enaminoeésteres sintetizados como
inibidores de corrosao.

A eficiéncia de inibicdo dessa classe de moléculas estudadas pode estar
relacionada a presenca do anel aromatico, aos pares de elétrons livres disponiveis no
nitrogénio e oxigénio e, também, a presenca de dupla ligacdo alifatica, favorecendo a
adsorcdo dos compostos na superficie do metal, inibindo o processo corrosivo.

Por fim, os resultados do método tedrico corroboraram os dos meétodos
experimentais, mostrando sua importancia para a prospeccao para descobrir novos

agentes de inibigéo da corrosao.
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