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Аннотация. В статье выполнен краткий обзор литературы  о современных методах кван-

тово-химических расчетов органических молекул. Выбраны параметры химического строения 

(электронная плотность на гетероатоме,  длины связей в молекуле, площадь поверхности, пере-

крываемой радикалом), наиболее подходящие для сопоставления с коэффициентом торможе-

ния ингибиторов. 

Abstract. The article provides a brief review of the literature on modern methods of quantum-

chemical calculations of organic molecules. The parameters of the chemical structure (electronic den-

sity on the heteroatom, length of bonds in the molecule, area of the surface covered by the radical), 
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Применение ингибиторов коррозии – 

наиболее рациональный путь для защиты 

оборудования и изделий, находящихся в 

замкнутом объеме коррозионной среды. 

Имеющийся на сегодняшний день 

ассортимент ингибиторов недостаточен для 

обеспечения потребностей промышленности. 

Многие известные ингибиторы проявляют 

защитные свойства в узком диапазоне 

условий протекания коррозионных 

процессов, либо экологически опасны. В 

связи с этим, поиск новых эффективных, 

нетоксичных и технологичных ингибиторов 

актуален в настоящее время. 

Научно обоснованный подход к выбо-

ру потенциально перспективных соединений 

в качестве ингибиторов коррозии позволит 

сократить затраты на синтез и проведение 
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исследований. В этой статье речь пойдет о 

кислотной коррозии и органических ингиби-

торах коррозии стали.  

В первых научных работах по ингиби-

торам было установлено, что защитные свой-

ства большинства из них зависят от химиче-

ского строения молекул. Можно отметить 

ряд работ [1-7], в которых авторы  сопостав-

ляют защитное действие ингибиторов с са-

мыми различными характеристиками их мо-

лекул: объемом радикала, площадью поверх-

ности, перекрываемой радикалом и его раз-

ветвленностью, растворимостью ингибитора, 

потенциалом ионизации молекул ингибито-

ра, электронодонорными и электроноакцеп-

торными свойствами заместителей и т.п. 

Было установлено [1, 2], что в сходных 

гомологических рядах замещенных анили-

нов, алифатических и ароматических аминов, 

производных хинолинов, имидазолинов, бен-

зимидазолов, продуктов конденсации аминов 

и др. соединений, эффективность ингибиро-

вания возрастает с увеличением молекуляр-

ной массы заместителя. Ингибиторное дей-

ствие I и молекулярная масса M различных 

метильных производных гетероциклических 

азотсодержащих соединений связаны полу-

количественным соотношением:          I = ( 

M/16 )
1,83
. Высказывалось мнение, что к чис-

лу наиболее эффективных ингибиторов 

должны относиться соединения, содержащие 

не менее 16-18 атомов углерода, с M=300-

470. Хакерман и сотрудники [8] отмечали, 

что на величину I действуют два противопо-

ложных фактора: повышается адсорбируе-

мость с уменьшением растворимости и сни-

жается реакционная способность молекулы. 

Эффективность ингибиторов зависит не 

только от длины углеводородного радикала, 

но и его разветвленности. Но однозначной 

зависимости не обнаружено. С эффектом 

изомерии связано влияние на защитные 

свойства соединений числа углеводородных 

радикалов, замещающих водород в молеку-

лах аминов и спиртов. Первичные амины ак-

тивнее вторичных, а вторичные – третичных. 

Введение четвертой алкилгруппы в амин ве-

дет к уменьшению защитных свойств. В слу-

чае аминоспиртов эффективность защиты 

увеличивается в ряду три-, ди-, моноэтано-

ламин. Это объясняется стерическими эф-

фектами, различными условиями протониза-

ции, электронной плотностью на атоме азота. 

Введение в молекулу ингибитора ароматиче-

ских циклов, за небольшим исключением, 

ведет к усилению защитных свойств. При-

сутствие разветвленных углеводородных це-

пей рядом с функциональной группой – цен-

тром адсорбции уменьшает эффективность 

ингибитора. Подобный эффект вызван 

уменьшением адгезии и затруднениями в 

ориентации молекул при адсорбции (адсорб-

ция на поверхности металла – обязательный 

этап процесса ингибирования). На защитные 

свойства органического ингибитора благо-

приятно действуют следующие факторы: за-

мена простой связи ненасыщенной, увеличе-

ние числа непредельных связей, замена 

двойных связей тройными, расположение 

непредельной связи на конце молекулы, а не 

в середине углеводородного радикала [3].  

При адсорбции на железе и других 

переходных металлах, органические 

ингибиторы выступают обычно в качестве 

доноров, а ионы металла в качестве 

акцепторов электронов. 

Согласно представлениям, развивае-

мым в монографии [1] и более поздних рабо-

тах В.П. Григорьева [9-14], электронная 

плотность на реакционном центре является 

одним из факторов, определяющих донор-

ную функцию молекулы органического со-

единения, а также ее поверхностную актив-

ность. Кроме того, в качестве влияющих на 

эффективность ингибиторов факторов, мож-

но отметить особенности геометрического 

строения (длины связей, углы между атома-

ми), потенциал ионизации. 

Адсорбционная связь “металл-

ингибитор” будет тем прочнее, чем больше 

электронная плотность на адсорбционно-

активном участке молекулы ингибитора. На-

личие нескольких эффективных центров  ад-

сорбции может привести к образованию по-

верхностных хелатных комплексов, что 

обеспечит высокий защитный эффект инги-

битора.  Защитное действие ингибиторов по 

отношению к переходным металлам увели-

чивается при введении в молекулу ингибито-

ра функциональных групп типа -CN, -CNS,  -

CHO, -NH2, являющихся донорами электро-

нов. В связи с этим можно ожидать, что за-

щитные свойства ингибиторов  должны быть 

связаны с параметрами, характеризующими 

электронодонорные свойства молекул [15]. 

Используя принцип линейности свободных 

энергий, согласно которому      
  

    

(KR,KH -константы скорости для R-

замещенного и незамещенного (R=H) соеди-



ХИМИЯ И ХИМИЧЕСКАЯ ТЕХНОЛОГИЯ 

 Вестник АнГТУ № 13 2019 г.  46 

нений,   и   - постоянные), можно количест-

венно оценить влияние различных замести-

телей на защитные свойства молекул инги-

битора [15,16]. 

Связь строения молекул с их ингиби-

рующим действием менее четко выражена 

для сложных соединений с большой молеку-

лярной массой. В этом случае защитное дей-

ствие определяется в основном блокировкой 

и гидрофобизацией поверхности [17]. 

В последние десятилетия  гетероатом-

ные соединения стали предметом интенсив-

ных научных исследований в качестве инги-

биторов кислотной коррозии, примером это-

го служат публикации [4-7,17-20]. 

 Опубликован ряд работ, в том числе  

[21-26], в которых авторы привлекают метод 

квантово-химических расчетов для поиска 

взаимосвязи между ингибирующим действи-

ем органических веществ и их химическим 

строением. В статье Белоглазова Г.С. [24], 

отмечается корреляция между известными из 

экспериментов данными по эффективности 

защитного действия органических соедине-

ний и такими квантово-химическими деск-

рипторами их молекул, как дипольный мо-

мент изолированных молекул ингибиторов, 

заряды на гетероатомах. Эти параметры хи-

мического строения важны при объяснении 

адсорбционных свойств изученных ингиби-

торов (приводятся данные по производным-

морфолина в водно-солевой среде в присут-

ствии сульфатредуцирующих бактерий). 

В зависимости от степени аппроксима-

ции параметров, в приближенном решении 

уравнения Шрёдингера, все методы кванто-

во-химических расчетов подразделяются на 

эмпирические, полуэмпирические и неэмпи-

рические.  

В настоящее время для расчета кванто-

во-химических дескрипторов молекул часто 

используют пакеты программ GAMESS, 

Gaussian, MOPAC, HYPERCHEM [27-28]. 

Каждый из этих пакетов включает набор раз-

личных полуэмпирических или неэмпириче-

ских методов. Определенный метод в боль-

шей степени подходит для решения конкрет-

ных задач – требуемых расчетных парамет-

ров, типа изучаемых атомов или молекул. 

При выборе метода нужно учитывать требо-

вания к аппаратному обеспечению, скорость 

работы программы, а также возможность ее 

приобретения.  

Полуэмпирические методы (MINDO/3 

и MNDO) часто используются эксперимента-

торами, так как они более доступны и менее 

сложны, чем неэмпирические методы. Полу-

эмпирические методы входят в серию про-

грамм МО, разработанных М. Дьюаром и его 

группой специально для изучения органиче-

ских молекул. Цель этих разработок – созда-

ние “МО-спектрометра”, который позволял 

бы получать результаты в пределах экспери-

ментальной точности для больших молекул 

при умеренных затратах машинного време-

ни. Программа MOPAC предназначена для 

проведения расчетов по методам MINDO/3 и 

MNDO, она содержит параметры MNDO для 

следующих элементов:  H, Be, B, C, N, O, F, 

Al, Si, P, S, Cl, Br, I. Метод MNDO имеет 

преимущества перед MINDO/3 в расчетах 

непредельных соединений и молекул, содер-

жащих неподелённые электронные пары на 

соседних атомах. Основные преимущества 

метода MNDO проявляются при  расчетах 

полярных молекул [29].  

Таким образом, для поиска корреляции 

с коэффициентом торможения (эффективно-

стью) ингибиторов, целесообразно использо-

вать электронную плотность на атомах 

функциональных групп, являющихся реак-

ционными центрами (этот показатель  влияет 

на прочность адсорбционной связи металл – 

ингибитор). Изменение длины аналогичных 

связей в молекуле при замене заместителей 

свидетельствует об ослаблении или укрепле-

нии этих связей. Построение оптимальной 

структуры при условии получения мини-

мальной энергии молекулы, позволит опре-

делить площадь поверхности металла, кото-

рая может быть экранирована при адсорбции 

одной молекулы. 

Для проведения расчетов можно ис-

пользовать программу MOPAC с оптимиза-

цией структуры молекул в PCM-4. 

Гетероатомные соединения, имеющие 

в составе молекулы атомы азота, кислорода, 

серы, фосфора, являются основой многих ин-

гибиторов. Однако в настоящее время выбор 

ингибиторов в основном ведется эмпириче-

ским путем и сопровождается большими за-

тратами на синтез и коррозионные исследо-

вания, в то время как эффективность полу-

ченных соединений может быть невысокой 

для практического применения. Системати-

ческий анализ зависимости ингибирующих 

свойств от параметров химического строения 

органических соединений даст возможность 

научно обоснованного подхода к синтезу но-

вых эффективных ингибиторов коррозии. 
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PURIFICATION OF CATALYTIC CRACKING GASOLINE FROM SULFUR COMPOUNDS 

Аннотация. Предложены варианты очистки бензина каталитического крекинга от се-

росодержащих соединений с использованием азотсодержащих оснований и водных растворов 
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Значительный объем сернистых и вы-

сокосернистых нефтей в российских запасах 

углеводородного сырья и постоянный рост 

потребления продуктов их переработки, в 

которых содержание серы строго регламен-

тировано, делает актуальной задачу поиска 

новых экономически эффективных техноло-
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