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Introducéao

O benzotriazol (BTAH) de formula molecular CgNsHs, é
um agente inibidor de corrosdo consagrado. Existem
evidéncias de adsorcdo desta molécula na superficie
de diversas ligas metalicas e metais, tais como latéo,
liga Cu-Ni, agos inoxidaveis e ferro.

Esta molécula pode ser encontrada sob trés formas
diferentes, dependendo do pH da solu¢cdo em que se
trabalha, a saber: forma anidnica (BTA"), forma neutra
(BTAH) e forma protonada (BTAH,"), conforme mostra
a Figura 1.

Figura 1. Estruturas moleculares do BTA, BTAH e
BTAH,".
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O objetivo deste trabalho é relacionar a estrutura
eletrébnica destas trés espécies, por meio dos
respectivos OM de fronteira com a eficiéncia de
inibicdo de corroséo.

Resultados e Discussao

As estruturas das espécies BTA', BTAH e BTAH,"
foram otimizadas com o programa Gaussian03
utilizando-se a base 631G+dp para as trés espécies.
De posse das estruturas otimizadas procedeu-se a
analise dos orbitais moleculares (OM) de fronteira
HOMO (ighest occupied molecular orbital) e LUMO
(lowest unoccupied molecular orbital).

Sabe-se que a eficiéncia da inibicdo de corrosédo
metdlica esta relacionada aos valores das energias
do HOMO e LUMO, sendo que Biomo alta € Eywo
baixa favorecem a interacdo do inibidor com a
superficie do metal, aumentando a eficiéncia da
inibicio de corrosdo®, assim, quanto menor a
diferenca de energia HOMO-LUMO (?E) do inibidor,
maior a eficiéncia deste.
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Tabela 1. Energias dos orbitais moleculares de
fronteira.

BTA BTAH BTAH,"

Enomo -0,322 -0,322 -0,341
ELumo -0,185 -0,188 -0,191
?2E 0,137 0,134 0,150

Conclusobes |

Os resultados apresentados na Tabela 1 indicam que
a espécie mais eficiente na inibicdo de corroséo é a
forma neutra do benzotriazol, mas como os valores
das energias dos orbitais moleculares de fronteira e
de ?E sdo muito préximos, o valor do pH da solucéo
de trabalho deve ter influéncia sobre a espécie que
atua de forma mais eficiente como inibidor®.
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