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Introducao |

Inibidores organicos de corrosdo sdo substancias
que, quando adicionadas ao meio corrosivo, evitam
ou diminuem o desenvolvimento das reacdes de
corrosdo. Tais inibidores atuam via adsorcdo na
superficie metdlica, formando uma barreira ao
ambiente corrosivo. Neste grupo estdo incluidas
substancias que apresentam grupos fortemente
polares, contendo atomos de oxigénio, nitrogénio
e/ou enxofre na estrutura’.

Neste trabalho, foi avaliada a eficiéncia de quatro
semicarbazonas e quatro tiossemicarbazonas como
inibidores de corrosao por Modelagem Molecular e
por Polarizacdo Potenciodinamica.

Resultados e Discussao |

As tiossemicarbazonas (compostos la-d) foram
preparadas a partir dos aldeidos correspondentes e
a tiossemicarbazida em etanol e gotas de H,SO,. As
semicarbazonas (compostos 2a-d) também foram
preparadas a partir de aldeidos, entretanto, na
presenca de semicarbazida, agua e acetato de
sédio. A Figura 1 ilustra a reacéo de sintese destes
compostos.
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Figura 1. Preparacéo das (tio)semicarbazonas.

A Modelagem Molecular foi realizada utilizando o
hamiltoniano AM1 do programa SPARTAN-PRO.
Foram calculadas as energias do HOMO, do LUMO
e o momento de dipolo (u)z. Os ensaios de
Polarizacdao Potenciodinamica foram feitos a
temperatura ambiente em célula de trés eletrodos,
sendo o eletrodo de referéncia de Ag/AgCl, o auxiliar
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de Pt e o de trabalho em aco carbono AISI 1020. As
amostras foram avaliadas nas concentracdes 1x107,
5x10°, 1x10°, 5x10* e 1x10™ mol.L™ em solucéo
0,5% de HCI (pH 2). Foram realizadas varreduras de
potencial entre -900 e 500 mV, a 25 mV/s,
calculando-se os valores percentuais de eficiéncia
de inibicdo da corrosdo (El). A Tabela 1 mostra os
resultados obtidos por Modelagem e por Polarizacao
Potenciodindmica na concentracdo 1x10? mol.L™.

Tabela 1. Resultados das avaliagcbes teodrica e
experimental da atividade anti-corrosao.

Compostos | AE Lumo - homo (eV) | u® (Debie) | EI° (%)
la 7,991 6,57 86,3
1b 7,970 6,70 96,0
1c 7,947 7,72 96,4
1d 7,900 3,73 91,2
2a 7,988 5,70 65,7
2b 8,491 5,89 83,8
2c 8,587 3,81 65,6
2d 8,800 2,49 91,0

2u: momento de dipolo; El: eficiéncia de inibicéo da corroséo.

Os resultados obtidos nas duas técnicas indicaram
as tiossemicarbazonas como inibidores mais
potentes que as semicarbazonas, provavelmente
devido a maior polarizabilidade do enxofre, que
facilita a adsorcdo na superficie metalica’.
Analisando os compostos 1a, 1b e 1c é possivel
notar que a presenca de substituintes doadores de
elétrons no anel aromatico promove um aumento na
eficiéncia de inibicdo, visto que estes aumentam a
densidade eletrbnica no centro de quelacdo (grupo
C=N), facilitando a adsorcao.

Conclusoes |

Todos os compostos atuaram como eficientes
inibidores da corroséo de ago carbono AISI 1020. As
duas metodologias  utilizadas  mostraram-se
adequadas e coerentes para avaliagdo das tio e
semicarbazonas como inibidores de corroséo.
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