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Introducao

Estudos com moléculas organicas para uso como
inibidores de COrroséo séo usualmente
restritivamente experimentais, o que nao permite a
elucidagdo do mecanismo e nem a previsdo da
eficiéncia de inibicdo de diferentes moléculas. Os
métodos computacionais surgem como poderosa
ferramenta para solugdo destas deficiéncias dos
estudos experimentais.

Os aminoéacidos possuem potencialidade para
aplicacdo como inibidores de corrosdo, com a
vantagem de serem nao téxicos. O objetivo deste
trabalho é estudar comparativamente a inibicao da
corrosao do ago carbono pelos aminodcidos serina,
cisteina e metionina por meio de técnicas
eletroquimicas e fornecer uma explicagdo da
eficiéncia de inibigdo por métodos computacionais.

Resultados e Discussao

Os estudos eletroquimicos da corrosdao do ago
carbono foram feitos em meio H,SO, 0,5 mol/L,
concentragcdao 0,01 mol/lL  dos  seguintes
aminoacidos: serina, cisteina e metionina. As
técnicas experimentais utilizadas foram polarizagao
linear potenciodindmica (PLP) e a espectroscopia de
impedancia eletroquimica (EIS). Para os estudos
tedricos foram utilizados os seguintes programas:
Forcite, DMOL3, Adsorption locator e Gromacs. A
Tabela 1 apresenta os valores de eficiéncia de
inibicdo (El%) obtidos pelas técnicas PLP e EIS.
Esta tabela mostra que a serina ndo apresenta um
bom efeito inibidor, enquanto que a metionina
apresenta a maior inibigao.

Tabela 1. Eficiéncia de Inibigdo (EI%) dos aminodacidos.

Inibidor El% (PLP) El % (EIS)
Serina 11,49 0,00

Cisteina 59,12 79,47

Metionina 66,80 88,14

O orbital HOMO est4 relacionado com a facilidade
de transferéncia eletrbnica: um acréscimo na
energia deste orbital implica em aumento da
eficiéncia de inibicao. A andlise deste orbital mostra
que ele esta principalmente localizado nas cadeias
laterais dos aminodcidos (Fig. 1). A serina possui
uma hidroxila em sua cadeia lateral, o que
desfavorece a transferéncias, ja a cisteina e a
metionina apresentam atomos de enxofre, o que

implica em um favorecimento da doacéo de cargas.
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A diferenga energética (AE) entre os orbitais de
fronteira estad relacionada ao grau de “maciez” da
molécula’. A serina apresenta maior rigidez,
possivelmente devido seu menor volume molecular,
sugerindo uma menor adsor¢do, uma vez que a
superficie metalica é considerada macia devido a
extensdo de sua nuvem eletrbnica. A energia de
adsorgao (Eaps) pode ser considerada uma
consequéncia direta das propriedades eletrénicas
dos aminodcidos, uma vez que a orientagdo de
interagdo de todas as moléculas na superficie foi
dada pelo orbital HOMO. As moléculas de serina
apresentam uma maior energia de interagéo entre si
(Eint. Amac), indicando assim uma maior tendéncia a
formacédo de aglomerados moleculares, dificultando
assim sua adsorgcdo na superficie. A Tabela 2
apresenta valores de propriedades moleculares
calculados teoricamente.

Metionina

Serina

Fig 1: Orbital HOMO da serina e metionina.

Tabela 2: Valores de propriedades calculadas teoricamente.

HOMO Enps Eint. Am.Ac

Inibidor (eV) AE (eV) (Kcal/mol) (Kcal/mol)
Ser -11,243 5,301 -102,565 -231,439
Cys -10,498 4,299 -120,057 -190,353
Met -9,5485 3,972  -145,434 -152,676

Conclusoes

Os testes eletroquimicos mostraram que o0s
aminoacidos sulfurados s@o melhores inibidores,
enquanto os calculos computacionais permitiram
estabelecer modelos para a predigao da eficiéncia
das moléculas no controle da corrosao.
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