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ANNOTATSIYA

Ushbu magolada azot va oltingugurt tutuvchi geterotsiklik organik birikmalarning kislota muhitida
po‘lat korroziyasini ingibirlash samaradorligi, adsorbsiya mexanizmi va molekulyar tuzilish—faollik
bog‘ligligi tahlil qilindi. Asosiy e’tibor benzimidazol, 1,2,4-triazol va triazol-tion hosilalariga
qaratildi. Zamonaviy elektrokimyoviy tadqiqotlarda ushbu sinf birikmalarining ko‘pchiligi mixed-
type inhibitor sifatida namoyon bo‘lib, Langmuir izotermasiga yaqin adsorbsiya va kuchli
kimyoviy/fizik o‘zaro ta’sirni ko‘rsatadi. 1 M HCI muhitida ayrim benzimidazol hosilalari 98% dan
yugori, 1,2,4-triazol hosilalari 97-99% gacha, triazol-5-tion hosilalari esa taxminan 93% ingibirlash
samaradorligini namoyish etgan. Potentiodinamik polarizatsiyada korroziya toki zichligining
kamayishi, EISda zaryad uzatish garshiligining ortishi va SEM/EDSda zich organik himoya
qatlamining hosil bo‘lishi bu mexanizmni tasdiglaydi. N va S geteroatomlari, aromatik n-elektron
tizimi, planarlik va elektron donor substituentlar Fe sirtiga adsorbsiyani kuchaytiruvchi asosiy
strukturaviy omillar hisoblanadi.

Kalit so‘zlar: korroziya ingibitori, benzimidazol, 1,2,4-triazol, triazol-tion, uglerodli po‘lat, HCI,
EIS, potentiodinamik polarizatsiya, adsorbsiya, DFT.

AHHOTALIUS

B crathe mpoaHanmu3MpoOBaHBI ANEKTpOXUMHUYECKas 3PGHEKTUBHOCTh, MEXAHHM3M aJCOpOIUU U
B3aUMOCBSI3b  «CTPYKTypa—aKTHBHOCTB» a30T- MW  CEPOCOACPKAIIUX  TIeTePOIMKIMICCKUX
OpTraHUYECKUX HHTHOMTOPOB KOPPO3HMH CTadu B Kuciaol cpeae. OCHOBHOE BHHUMAHHE YJIEJICHO
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MPOU3BOAHBIM OcH3MMHUA307a, 1,2,4-Tpuazona u Tpuaszon-TuoHa. COBpPEeMEHHBIC HCCIICIOBAHUS
MOKA3bIBAIOT, YTO OOJILIIMHCTBO COCIWHEHUI MPOSIBISIIOT MHTHOUpPYIOIIee ASHCTBHE CMEIIaHHOTO
TUINA U aacOpOUPYIOTCS HA MOBEPXHOCTH CTAM MO MOJENH, Onu3Konh K u3zorepme JleHrmropa.
Hexotopeie npousBoHbie 6eH3uMuaazona B 1 M HCI obecnieunBarot 3¢ dekTHBHOCTH Bbiiie 98%,
npousBoaHbie 1,2,4-Tpuazona — 97-99%, a npousBoAHBIE TPHUA30J-5-THOHA — OKOJIO 93%.
CHIKEeHHE TUIOTHOCTH TOKa KOpPPO3UH, YBEIMYEHHE COMPOTUBJICHUS IMEpEeHOCY 3apsga u
(GhopMHUpPOBAaHNUE 3aNUTHOW OPTraHWYECKON IIEHKH TOATBEPKIAIOT MEXaHHW3M ITOBEPXHOCTHOMN
anpcopOumu. KiroueBbIMU  CTPYKTYypHBIMH  (DakTOpamu  sBISIOTCST  reTepoatoMbl N m S,
apoMaTHYeCcKasl T-CUCTEMA, TUTAHAPHOCTD U 3JIEKTPOHOIOHOPHBIE 3aMECTUTENH.

KioueBble cjioBa: UWHrUOMTOp KOppo3uu, OeHzumupazon, 1,2,4-tpuazon, TpUA30JI-THUOH,
yraepoauctas cranb, HCI, EIS, monspuzanus, agcop6buus, DFT.

ABSTRACT

This article analyzes the electrochemical performance, adsorption mechanism, and structure—activity
relationships of nitrogen- and sulfur-containing heterocyclic organic corrosion inhibitors for steel in
acidic media. Benzimidazole, 1,2,4-triazole, and triazole-thione derivatives are emphasized.
Contemporary electrochemical studies show that most compounds behave as mixed-type inhibitors
and adsorb on steel surfaces according to or near the Langmuir model. In 1 M HCI, selected
benzimidazole derivatives achieved inhibition efficiencies above 98%, 1,2,4-triazole derivatives
reached approximately 97-99%, and a triazole-5-thione derivative achieved about 93%. Lower
corrosion-current density, higher charge-transfer resistance, and dense inhibitor-derived surface
films observed by SEM/EDS support an adsorption-controlled protection mechanism. N and S
heteroatoms, aromatic m-electron systems, molecular planarity, and electron-donating substituents
are major structural factors enhancing interaction with the Fe surface.

Keywords: corrosion inhibitor, benzimidazole, 1,2,4-triazole, triazole-thione, carbon steel, HCI,
EIS, potentiodynamic polarization, adsorption, DFT.

KIRISH

Po‘latning kislota muhitidagi korroziyasi metallni pickling, acid cleaning, neft-gaz quduglarini
kislotalash va kimyoviy texnologik uskunalarni yuvish jarayonlarida asosiy ekspluatatsion
muammolardan biridir. HCI muhitida temirning 76ndicator76i va vodorod ajralishi reaksiyalari
tezlashadi, natijada 76ndic galinligi kamayadi va sirt 76ndic zararlanadi.

Organik korroziya ingibitorlari agressiv eritmaga kichik miqdorda qo‘shilib, 76ndic sirtidagi
elektrokimyoviy reaksiyalarni sekinlashtiradi. N, S va O kabi geteroatomlar hamda 76ndicato -
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tizimlar Fe sirtidagi 77ndica d-orbitallar bilan donor—akseptor o‘zaro ta’sirga kirishishi mumkin. Shu
sabab geterotsiklik azot va oltingugurt birikmalari yuqori samarali ingibitorlar sinfi sifatida
rivojlangan.

Benzimidazol va triazol yadrolari molekulaga planarlik, n-konjugatsiya va bir nechta koordinatsion
markaz beradi. Oltingugurt tutuvchi tion yoki 77ndicator guruhlar esa yumshoq Lewis donori sifatida
temir bilan kuchli o‘zaro ta’sir gilishi mumkin. Substituentlarning 77ndicato donor yoki akseptor
tabiati sirtga adsorbsiya energiyasini sezilarli o‘zgartiradi.

Zamonaviy korroziya kimyosida eksperimental EIS va PDP usullari DFT, Monte Carlo va
molekulyar dinamika hisoblari bilan birlashtirilmogda. Bunday yondashuv molekulyar HOMO-
LUMO xususiyatlari, adsorbsiya energiyasi va Fe(110) sirtidagi orientatsiyani real elektrokimyoviy
natijalar bilan bog‘lash imkonini beradi.

Magolaning magsadi N/S tutuvchi geterotsiklik 77ndicat ingibitorlarning po‘lat korroziyasini
himoyalash samaradorligini tagqoslash, adsorbsiya mexanizmini tahlil gilish va strukturaviy dizayn
uchun amaliy mezonlarni shakllantirishdan iborat.

METODOLOGIYA VA ADABIYOTLAR TAHLILI

Ushbu ish 77ndicator-sistematik adabiyotlar sharhi va giyosiy dalillar sintezi shaklida bajarildi.
Benzimidazole corrosion inhibitor, 1,2,4-triazole corrosion inhibitor, triazole-thione, mild steel,
carbon steel, 1 M HCI, EIS, PDP, DFT va molecular dynamics tushunchalari bo‘yicha zamonaviy
eksperimental va nazariy tadgiqotlar tanlandi.

Tanlash mezonlariga birikmaning aniq kimyoviy sinfi, po‘lat va kislota muhiti ko‘rsatilgant,
ingibirlash samaradorligi migdoriy berilgani hamda kamida bitta elektrokimyoviy usul — EIS yoki
PDP — qo‘llangani kiritildi. SEM/EDS, AFM, XPS, DFT va MD ma’lumotlari mexanizmni
mustahkamlovchi qo‘shimcha dalillar sifatida baholandi.

Turli tadqiqotlarda konsentratsiya, harorat va molekulyar tuzilish farqli bo‘lgani sabab foizlar
to‘g‘ridan-to‘g‘ri “eng yaxshi inhibitor” reytingi sifatida emas, strukturaviy sinflarning potensialini
ko‘rsatuvchi 77ndicator sifatida talgin gilindi.

Birlamchi laboratoriya bazasi taqdim etilmaganligi sababli sun’iy eksperimental ma’lumotlar
yaratilmagan. Natijalardagi migdoriy giymatlar nashr etilgan tadgiqotlardan olingan.

NATIJALAR
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Tahlil qilingan ishlar N/S tutuvchi geterotsiklik birikmalar po‘lat sirtida yuqori qoplanish hosil qilishi
va ko‘pincha anod hamda katod reaksiyalarini bir vaqtda sekinlashtiruvchi mixed-type mexanizm
bilan ishlashini ko‘rsatdi.

Birikma/sinf | Muhit va doza | IE, % Asosly mexanizm Dalil

ETTI, 124-| HCL, 50 uM., Kuchl_l chemlsorptlon; Gravimetriya +

triazol hosilasi | 303 K 99,08 organik—noorganik EIS/PDP +
himoya plyonkasi XPS/SEM

. Mixed-type;
HST triazol . . |EIS + PDP +
S _

hosilasi HCI, 103 M 97 Langr_nuw,_ asosly DET/MD
chemisorption

IMD1

. Mixed-type; Fe sirtiga | EIS/PDP +

ben_2|m_|dazol 1 MHC %81 kuchli adsorbsiya DFT + MC

hosilasi

1,2,4-triazole- , ) _ WL + EIS/PDP

5-thione i/llv| HeL 1o 93 Eﬂg:erisz/fzasorbsi a + SEM/EDX +

hosilasi g Y& | bFT/MD

1-jadval. N/S tutuvchi geterotsiklik ingibitorlarning tanlangan eksperimental natijalari.

Azot va oltingugurt tutuvchi organik ingibitorlarning adabiyotlarda gayd etilgan samaradorligi

100 1

99.08%

98 1

96

94

92 A

90 A

Ingibirlash samaradorligi, %

88 1

86 1

FTTI HST IMD1 Triazole-5-thione

1-diagramma. Tanlangan geterotsiklik ingibitorlar uchun adabiyotlarda gayd etilgan maksimal
ingibirlash samaradorligi.
o
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FTTI va FTMI nomli 1,2,4-triazol hosilalari juda past 50 uM konsentratsiyada mos ravishda 99,08%
va 97,75% ingibirlash samaradorligini ko‘rsatgan. Termodinamik parametrlar erkin adsorbsiya
energiyasining taxminan —46 dan —55 kJ/mol oralig‘ida bo‘lishini ko‘rsatib, kuchli kimyoviy
adsorbsiya hissasini qo‘llab-quvvatlagan. SEM, AFM, EDX va XPS organik—noorganik himoya
plyonkasi shakllanganini tasdiglagan.

2024-yilgi 1,2,4-triazole-5-thione hosilasida 1 M HCI va 102 M inhibitor konsentratsiyasida
taxminan 93% maksimal samaradorlik gayd etilgan. EIS va potentiodinamik polarizatsiya natijalari
mixed-type ingibirlashni, SEM/EDX esa sirtning korroziv zararlanishdan sezilarli himoyalanganini
ko‘rsatgan.

2024-yilda sintez gilingan ikki benzimidazol hosilasi IMD1 va IMD2 uchun 1 M HCI da mos
ravishda 98,1% va 95,6% samaradorlik gayd etilgan. Ushbu natijalar benzimidazol yadrosining
elektron zichligi va Fe sirtiga adsorbsiya qobiliyati kuchli inhibitor dizayni uchun samarali platforma
ekanini ko‘rsatadi.

: : Kutiladi . :
Strukturaviy | Adsorbsiyaga utl adlgan .| Nazariy Dizayn
. ) elektrokimyoviy .
omil ta’sir . marker xulosasi
natija
N _ Lone _pa1r—> Fe icorr], Ret] HOMF) . Ko‘proq don(?r
geteroatomlari | d-orbitallar energiyasif markaz foydali
Yumsho .
8 a . Adsorbsiya N+S
: . donor; Fe bilan | Qoplama . L
S/tion guruhi . .. energiyasi kombinatsiyasi
kuchli barqarorligi{ Kobroa manfiv | kuchli
koordinatsiya prod Y
Aromatik - | Parallel Sirt | . L : . PIarTar .
.. N Sirt qoplanishit | ©=—d interaction | konjugatsiya
tizim adsorbsiyasi :
foydali
—OH/-
Elektron donor infrt(ltiroi:i IE% ko‘pincha? Ea(r)nl\:(i)sTr;i =% | ocH3/alkil
substituent Mt °XOP Y foydali bo‘lishi
oshiradi mumkin .
mumkin
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Sterik  to‘siq
ortib ketmasligi
kerak

Katta hajm va | Sirtni ko‘proq
planarlik qoplaydi

MC adsorption

Cdli, Retf configuration

2-jadval. Molekulyar tuzilish va korroziya ingibirlash samaradorligi o ‘rtasidagi bog ‘liqlik.

N/S tutuvchi geterotsiklik ingibitorlarning po‘lat sirtida ta’sir mexanizmi

1. Molekulyar dizayn:
N/S geterotsikl + aromatik n-tizim + elektron donor guruhlar

)

2. Kislota muhitida protonlanish va Cl- bilan interfeysga yaqinlashish

l
/ N\

Fizik adsorbsiya: Kimyoviy adsorbsiya:
elektrostatik o'zaro ta'sir, protonlangan markazlar N/S lone-pair va n-elektronlar — Fe d-orbitallari
3. Adsorbsion himoya plyonkasi:
Fe sirtining anod va katod aktiv markazlari bloklanadi

N

4. Elektrokimyoviy belgi:
icorrd, RctT, Cdl{; ko'p birikmalar mixed-type inhibitor

ko‘prog geteroatom, planarlik, n-konjugatsiya va donor substituent - kuchliroq adsorbsiya

5. Tuzilish-samaradorlik: }

1-rasm. N/S tutuvchi geterotsiklik ingibitorlarning po ‘lat sirtidagi adsorbsiya va himoya mexanizmi
(mualliflik sxemasi).
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Asosi Samarall Amali
Baholash bosgichi | Usul y inhibitor y
parametr .. magqsad
belgisi
Doza
1. Tez skrining Weight loss CR, IE% CR|, IE%? diapazonini
tanlash
icor Ecorr icorr keskin|; | Anod/katod
2. Kinetika PDP/Tafel Ba/B’ ' | mixed-type | ta’sirni
© xatti-harakat | aniglash
Adsorbsion
3. Interfeys EIS Rct, Cdl Rett, Cdl| gatlam
barqarorligi
Morfologiya, Zich va kam Plvonkani
4. Sirt SEM/EDS/AFM/XPS | elementlar, zararlangan y_
. tasdiqglash
roughness sirt
Yangi
Parallel  va .
5. Molekulyar | DFT/MD/MC HOMO, LUMO. 1 wenii molekulani
AE, Eads . oldindan
adsorbsiya
tanlash

3-jadval. Yangi organik korroziya ingibitorini kompleks baholash ketma-ketligi.

MUHOKAMA

N/S tutuvchi geterotsiklik ingibitorlarning yugori samaradorligi molekulyar elektron tuzilish bilan
bevosita bog‘lig. Protonlangan shakllar kislota muhitida Cl™ bilan elektrostatik ko‘prik orqali sirtga
yaginlashishi, neytral yoki gisman protonlangan molekulalar esa N/S lone-pair va aromatik n-
elektronlar orqali Fe bilan koordinatsion bog‘lanishi mumkin.

Ko‘pchilik tadqiqotlarda Langmuirga yaqin adsorbsiya kuzatiladi, biroq real sirt ideal bir jinsli emas.
Shu sabab adsorbsiya izotermasi model sifatida foydali bo‘lsa-da, SEM/XPS va nazariy hisoblar
bilan tasdiglanishi kerak.

98-99% kabi yuqori laboratoriya samaradorligi sanoatga avtomatik ko‘chmaydi. Harorat oshishi,
eritmadagi Fe2+/Fe3+ ionlari, oqim, kislota konsentratsiyasi, boshga qo‘shimchalar va uzoq
ekspozitsiya adsorbsion plyonkani o‘zgartirishi mumkin. Pilot sinovlar zarur.
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Benzimidazol va 1,2,4-triazol platformalarida substituent dizayni juda muhim. Elektron donor
guruhlar Fe bilan donorlikni kuchaytirishi mumkin, ammo molekulaning eruvchanligi va
protonlanish xususiyatlari ham hisobga olinishi kerak. Fagat hisoblangan HOMO yuqoriligi
inhibitorni “eng yaxshi” deb belgilash uchun yetarli emas.

Oltingugurt tutuvchi tion/merkaptan fragmentlari odatda kuchli adsorbsiya beradi, lekin bunday
molekulalarning toksikologik va ekologik profilini ham baholash zarur. Yuqori IE% ekologik
xavfsizlikning o‘rnini bosa olmaydi.

DFT va molekulyar dinamika yangi birikmalarni eksperimental sinovdan oldin saralash uchun kuchli
vosita. HOMO/LUMO, dipol moment, elektrofiklik va adsorption energy molekulaning Fe sirtiga
moyilligini ko‘rsatadi. Biroq real kislota eritmasida protonlanish, ionlar va solvent effekti hisobga
olinmasa nazariy natija chalg‘itishi mumkin.

Ushbu magolaning cheklovi turli manbalardagi inhibitorlar bir xil eksperimental sharoitda sinovdan
o‘tkazilmaganidir. Keyingi ish uchun yagona 1 M HCI, bir xil po‘lat markasi, 25-60°C, bir xil
ekspozitsiya va EIS/PDP/SEM protokoli asosida 3-5 ta N/S geterotsiklik birikmani giyosiy sinash
ilmiy jihatdan kuchli dizayn bo‘ladi.

XULOSA

Azot va oltingugurt tutuvchi geterotsiklik organik birikmalar kislota muhitida po‘lat korroziyasini
kamaytiruvchi eng samarali organik inhibitor platformalaridan biridir.

Benzimidazol va 1,2,4-triazol hosilalarida 93-99% gacha ingibirlash samaradorligi gayd etilgan. N/S
donor markazlari, aromatik m-tizim, planarlik va elektron donor substituentlar sirt adsorbsiyasini
kuchaytiradi.

Kompleks baholashda weight-loss, PDP, EIS va sirt analizi birgalikda qo‘llanishi kerak. DFT va
MD/MC hisoblari esa eksperimental natijalarni izohlash va yangi molekulalarni oldindan tanlash
imkonini beradi.

Sanoat qo‘llanilishi uchun inhibitorning faqat IE% qiymati emas, balki yugori haroratdagi
barqarorligi, eruvchanligi, uzoq muddatli ta’siri, toksikologik xususiyati, sintez narxi va agressiv
texnologik muhit bilan mosligi ham baholanishi zarur.
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