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油溶性咪唑啉类缓蚀剂
对金属材料的缓蚀行为研究

韩士文ꎬ周文彬ꎬ李梦冉ꎬ周　 欣
(沈阳理工大学ꎬ环境与化学工程学院ꎬ沈阳 １１０１５９)

摘　 要: 为探究油溶性咪唑啉类缓蚀剂十七烯基胺乙基咪唑啉(ＡＭＺＬ)和十七烯基羟乙基咪

唑啉(ＱＭＺＬ)对金属材料的缓蚀行为ꎬ以 ２５＃变压器油为基础油配制防锈油ꎬ通过盐雾实验分

析 ＡＭＺＬ、 ＱＭＺＬ 对紫铜和 １０＃钢的缓蚀性能ꎬ使用扫描电子显微镜(ＳＥＭ)观察其腐蚀形貌ꎬ
通过 Ｘ 射线光电子能谱(ＸＰＳ)分析盐雾实验后紫铜和 １０＃钢试片中各元素的化学组成和状态ꎬ
并结合量子化学计算与分子动力学模拟ꎬ探讨缓蚀剂与金属表面的相互作用机理ꎮ 结果表明:
两种缓蚀剂均有良好的疏水性能ꎬ均可以自发地以化学吸附的形式吸附在金属表面ꎬ吸附点位

主要在咪唑环和氨基或羟基上ꎻ盐雾环境下ꎬＡＭＺＬ、 ＱＭＺＬ 对紫铜和 １０＃钢均有良好的缓蚀效

果ꎬ且 ＡＭＺＬ 的缓蚀效果更好ꎮ
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ｈｉｂｉｔｏｒｓꎬ ｈｅｐｔａｄｅｃｅｎｙｌ ａｍｉｎｏｅｔｈｙｌ ｉｍｉｄａｚｏｌｉｎｅ (ＡＭＺＬ) ａｎｄ ｈｅｐｔａｄｅｃｅｎｙｌ ｈｙｄｒｏｘｙｅｔｈｙｌ ｉｍｉｄａｚｏ￣
ｌｉｎｅ (ＱＭＺＬ)ꎬ ｏｎ ｍｅｔａｌｌｉｃ ｍａｔｅｒｉａｌｓꎬ ｒｕｓｔ ｐｒｅｖｅｎｔｉｖｅ ｏｉｌｓ ｗｅｒｅ ｐｒｅｐａｒｅｄ ｕｓｉｎｇ ２５＃ ｔｒａｎｓｆｏｒｍｅｒ ｏｉｌ
ａｓ ｔｈｅ ｂａｓｅ ｏｉｌ. Ｔｈｅ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎ ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｆ ＡＭＺＬ ａｎｄ ＱＭＺＬ ｏｎ ｃｏｐｐｅｒ ａｎｄ １０＃ ｓｔｅｅｌ ｗｅｒｅ
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ｗｈｉｌｅ ｔｈｅ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｍｏｒｐｈｏｌｏｇｙ ｗａｓ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚｅｄ ｂｙ ｓｃａｎｎｉｎｇ ｅｌｅｃｔｒｏｎ ｍｉｃｒｏｓｃｏｐｙ (ＳＥＭ) . Ｘ￣ｒａｙ
ｐｈｏｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ (ＸＰＳ) ｗａｓ ｅｍｐｌｏｙｅｄ ｔｏ ａｎａｌｙｚｅ ｔｈｅ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎ ａｎｄ ｓｔａｔｅｓ ｏｆ
ｅｌｅｍｅｎｔｓ ｏｎ ｃｏｐｐｅｒ ａｎｄ １０ ＃ ｓｔｅｅｌ ｓｐｅｃｉｍｅｎｓ ａｆｔｅｒ ｓａｌｔ ｓｐｒａｙ ｅｘｐｏｓｕｒｅ. Ｃｏｍｂｉｎｅｄ ｗｉｔｈ ｑｕａｎｔｕｍ
ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓꎬ ｔｈｅ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ
ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ ａｎｄ ｍｅｔａｌ ｓｕｒｆａｃｅｓ ｗｅｒｅ ｅｌｕｃｉｄａｔｅｄ. ｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｂｏｔｈ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ ｈａｖｅ
ｇｏｏｄ ｈｙｄｒｏｐｈｏｂｉｃ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ａｎｄ ｃａｎ ｓｐｏｎｔａｎｅｏｕｓｌｙ ａｄｓｏｒｂ ｏｎ ｔｈｅ ｍｅｔａｌｌｉｃ ｓｕｒｆａｃｅ ｉｎ ｔｈｅ ｆｏｒｍ ｏｆ
ｃｈｅｍｉｃａｌ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎꎬ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｓｉｔｅｓ ｍａｉｎｌｙ ｌｏｃａｔｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｉｍｉｄａｚｏｌｅ ｒｉｎｇꎬ ａｍｉｎｏ ｇｒｏｕｐꎬ
ｏｒ ｈｙｄｒｏｘｙｌ ｇｒｏｕｐ. Ｕｎｄｅｒ ｔｈｅ ｓａｌｔ ｓｐｒａｙ ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔꎬ ｂｏｔｈ ＡＭＺＬ ａｎｄ ＱＭＺＬ ｈａｖｅ ｇｏｏｄ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ
ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎ ｅｆｆｅｃｔｓ ｏｎ ｒｅｄ ｃｏｐｐｅｒ ａｎｄ １０＃ ｓｔｅｅｌꎬ ａｎｄ ＡＭＺＬ ｅｘｈｉｂｉｔｓ ａ ｍｏｒｅ ｅｘｃｅｌｌｅｎｔ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉ￣



ｂｉｔｉｏｎ ｅｆｆｅｃｔ.
Ｋｅｙ ｗｏｒｄｓ: ｓａｌｔ ｓｐｒａｙ ｔｅｓｔꎻ ｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎꎻ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎꎻ ｃｏｒｒｏ￣
ｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ

　 　 传统无机缓蚀剂石油磺酸钡是从石油磺酸油

馏分经磺化和醇水萃取的产物[１ － ２]ꎬ因其良好的

缓蚀性广泛应用于工业领域ꎬ但因其含有铅、硫、
锌、多氯联苯等有害元素ꎬ不仅对环境造成严重污

染[３ － ４]ꎬ而且生产过程中副产物较多ꎬ纯度和结构

稳定性难以控制ꎮ 现寻找一款环保、高效、适用于

变压器油的绿色环保油溶性缓蚀剂的替代品ꎮ 在

有机缓蚀剂中咪唑啉类化合物因其优异的油溶性

和缓蚀性ꎬ近年来受到广泛关注ꎮ 与传统无机缓

蚀剂相比ꎬ咪唑啉类缓蚀剂不含重金属(如铅、钡
等)ꎬ分子结构中也不含毒性较强的多氯联苯等有

害物质ꎬ因此更加环保ꎮ 其分子中的咪唑啉环含

有氮原子及其他极性基团(如羟基、胺基等)能够

与金属表面发生强烈的配位作用ꎬ显著增强分子

对金属表面的吸附能力ꎬ从而在金属表面形成致

密且稳定的保护膜ꎬ有效隔绝腐蚀介质的侵入ꎬ显
著降低腐蚀速率ꎮ

本文通过盐雾实验[５] 对 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 的

缓蚀 性 能 进 行 分 析ꎮ 通 过 扫 描 电 子 显 微 镜

(ＳＥＭ)观察腐蚀形貌[６]ꎬ并结合量子化学计算和

分子动力学模拟[７]ꎬ探讨 ＡＭＺＬ、ＱＭＺＬ 对紫铜和

１０＃钢的缓蚀机理[８]ꎮ 研究结果可为开发绿色环

保的油溶性缓蚀剂提供理论支持ꎬ并为工业应用

提供参考ꎮ

１　 实验部分

１􀆰 １　 实验材料
实验材料为 Ｔ２ 紫铜和 １０＃钢ꎬ试样尺寸为

１０ ｍｍ × ２５ ｍｍ ×３ ｍｍꎮ Ｔ２ 紫铜成分(质量分数)
为:Ｃｕ ＋ Ａｇ > ９９􀆰 ９％ ꎬＳｂ ０􀆰 ００２％ ꎬＡｓ ０􀆰 ００２％ ꎬＦｅ
０􀆰 ００５％ ꎬＰｂ ０􀆰 ００５％ ꎬＳ ０􀆰 ００５％ ꎬＯ < ０􀆰 １％ ꎻ１０ ＃
钢成分 (质量分数) 为: Ｃ ０􀆰 ０７％ ~ ０􀆰 １３％ ꎬ Ｓｉ
０􀆰 １７％ ~ ０􀆰 ３７％ ꎬ Ｍｎ ０􀆰 ３５％ ~ ０􀆰 ６５％ ꎬ Ｓ ≤
０􀆰 ０３５％ ꎬＰ≤０􀆰 ０３５％ ꎬＣｒ≤０􀆰 １５％ ꎬＮｉ≤０􀆰 ２５％ ꎬ
Ｃｕ≤０􀆰 ２５％ ꎮ 实验的溶剂油为 ２５＃变压器油(沈
阳防锈包装有限公司)ꎬ实验中所用药品为纯度

９９％的十七烯基胺乙基咪唑啉(鸿博化工有限责

任公司)和十七烯基羟乙基咪唑啉(秦皇岛悦翔科

技有限公司)ꎮ

１􀆰 ２　 防锈油配置
将 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 两种缓蚀剂与 ２５＃变压器

油分别按质量分数 １％ 、３％ 、５％ 比例混合后倒入

烧杯中ꎬ使用加热台进行加热ꎬ温度为 ５０ ℃ꎬ加热

时间为 １０ ｍｉｎꎬ磁力搅拌至完全均匀溶解ꎬ待烧杯

中的防锈油冷却 １０ ｍｉｎ 后ꎬ无沉淀析出方可使用ꎮ
１􀆰 ３　 盐雾实验

首先对紫铜和 １０＃钢进行打磨ꎬ再用无水乙醇

清洗ꎮ 除被测面外的表面采用硅橡胶密封ꎬ将其

全部浸入配制好的防锈油中 １ ｍｉｎꎬ缓慢提拉ꎬ置
于阴凉干燥处静置 ２４ ｈ 后放入盐雾箱中ꎮ 按照

ＧＢ / Ｔ １０１２—２０１２ 进行盐雾实验ꎮ 实验完毕后取

出ꎬ先用清洗油清洗ꎬ再用无水乙醇清洗三次ꎬ冷
风吹干ꎮ 剥去硅橡胶后使用 ＳＬ３０２ 电子天平(上
海民桥精密科技仪器有限公司)称重ꎬ测量三次ꎬ取
平均值ꎮ 腐蚀速率(Ｖ)和缓蚀效率(η)的计算式为

Ｖ ＝
Ｗ０ －Ｗ

Ｓｔ (１)

η ＝
Ｖ０ － Ｖ
Ｖ０

× １００％ (２)

式中:Ｗ０ 和 Ｗ 为试样实验前后的质量ꎻＳ 为试样

的表面积ꎻｔ 为浸泡时间ꎻＶ０ 和 Ｖ 分别为空白溶液

和添加缓蚀剂的溶液中铜或碳钢的腐蚀速率ꎮ
１􀆰 ４　 扫描电子显微镜表征

扫描电子显微镜(ＳＥＭ)用于观察金属材料

的微观形貌[９ － １０]ꎬ对盐雾实验后的紫铜和 １０＃钢
片的微观形貌进行分析ꎬ在测试前采用去离子水

和无水乙醇清洗试片表面ꎬ然后进行干燥处理后

测试[１１ － １２]ꎮ
１􀆰 ５　 Ｘ 射线光电子能谱测试

通过 Ｘ 射线光电子能谱(ＸＰＳ) 对盐雾实验后

的紫铜和 １０＃钢表面进行测试ꎬ并对 ＸＰＳ 谱图进行

分峰处理和拟合ꎬ得出试样表面元素的价态变化、
腐蚀产物成分、缓蚀剂成键的信息并进行分析ꎮ
１􀆰 ６　 量子化学计算

使用密度泛函理论(ＤＦＴ)量化方法模拟计算

缓蚀剂分子电子性质来分析分子的活性ꎮ 通过对

缓蚀剂分子结构、前线轨道分布、电荷分布等参数

研究该分子的反应活性位点、吸附性位点以及与

金属相互作用时吸附构型来分析其 缓 蚀 效

率[１３ － １４]ꎬ然后导入 Ｇａｕｓｓｉａｎ ０９Ｗ 中ꎬ采用 ６￣３１１Ｇ
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(ｄ)基组(Ｂａ 原子采用 ＳＤＤ 基组并添加赝势)ꎬ同
时用庚烷溶剂对缓蚀剂分子进行结构优化ꎬ再进

行计算ꎬ确定所找到的点无虚频出现量[１５ － １６]ꎮ
１􀆰 ７　 分子动力学分析

使用 Ｍａｔｅｒｉａｌ Ｓｔｕｄｉｏ ２０１９ 中的 Ｆｏｒｃｉｔｅ 组件进

行分子动力学仿真ꎮ 研究对象为 ５ 层 Ｃｕ(１１１)或
Ｆｅ(１１０)面、水分子或正辛烷分子(变压器油的主

要成分) 和一个缓蚀剂分子[１７ －１８]ꎮ Ｃｕ (１１１) 和

Ｆｅ(１１０)面具有最低的密勒指数和紧密的堆积方式ꎬ
可以代替 Ｃｕ 和 Ｆｅ 表面ꎮ 采用传统的凝聚态优化分

子势场(ＣＯＭＰＡＳＳ)正则系综(ＮＶＴ)ꎬ温度 ３０８ Ｋꎬ
时间步长 １􀆰 ０ ｆｓꎬ模拟步长 ５００ ｐｓꎬ固定全部的 Ｃｕ 原

子ꎬ相互作用能(Ｅｉｎｔｅｒａｃｔ)的计算式为

Ｅ ｉｎｔｅｒａｃｔ ＝ Ｅ ｔｏｔ － (Ｅｓｕｂ ＋ Ｅ ｉｎｈ) (３)
式中:Ｅ ｔｏｔ为总能量ꎻＥｓｕｂ为 Ｃｕ 基底和所有正庚烷

分子的能量ꎻＥ ｉｎｈ为缓蚀剂分子的能量ꎮ

２　 结果及分析

２􀆰 １　 盐雾实验
分别添加 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 两种缓蚀剂ꎬ通过

盐雾实验得到 １０＃钢和紫铜的腐蚀速率ꎬ结果见表

１ ~ ４ꎬ可见加入缓蚀剂后两种金属的腐蚀速率均

减小ꎮ

表 １　 添加 ＡＭＺＬ 后 １０＃钢的腐蚀速率

Ｔａｂｌｅ １　 Ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｒａｔｅ ｏｆ １０＃ ｓｔｅｅｌ ｂｙ ａｄｄｉｎｇ ＡＭＺＬ

浓度 / ％ ４ ｈ ８ ｈ １２ ｈ

０ ０􀆰 １００ ０􀆰 １５０ ０􀆰 ２７０

１ ０􀆰 ０３４ ０􀆰 ０５８ ０􀆰 ０９７

３ ０􀆰 ０２９ ０􀆰 ０４３ ０􀆰 ０６１

５ ０􀆰 ００６ ０􀆰 ０１２ ０􀆰 ０２４

表 ２　 添加 ＡＭＺＬ 后紫铜的腐蚀速率

Ｔａｂｌｅ ２　 Ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｒａｔｅ ｏｆ ｃｏｐｐｅｒ ｂｙ ａｄｄｉｎｇ ＡＭＺＬ

浓度 / ％ １ ｄ ３ ｄ ５ ｄ ７ ｄ

０ ０􀆰 ０８０ ０􀆰 １５０ ０􀆰 ２００ ０􀆰 ２８０

１ ０􀆰 ００５ ０􀆰 ０２２ ０􀆰 ０５９ ０􀆰 １６７

３ ０􀆰 ００３ ０􀆰 ０１０ ０􀆰 ０１８ ０􀆰 ０５４

５ ０􀆰 ００２ ０􀆰 ００６ ０􀆰 ０１５ ０􀆰 ０４５

表 ３　 添加 ＱＭＺＬ 后 １０＃钢的腐蚀速率

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｒａｔｅ ｏｆ １０＃ ｓｔｅｅｌ ｂｙ ａｄｄｉｎｇ ＱＭＺＬ

浓度 / ％ ４ ｈ ８ ｈ １４ ｈ

０ ０􀆰 １００ ０􀆰 １５０ ０􀆰 ２７０
１ ０􀆰 ０３２ ０􀆰 ０５７ ０􀆰 １０３
３ ０􀆰 ０３０ ０􀆰 ０４８ ０􀆰 ０８４
５ ０􀆰 ００９ ０􀆰 ０１９ ０􀆰 ０２７

表 ４　 添加 ＱＭＺＬ 后紫铜的腐蚀速率

Ｔａｂｌｅ ４　 Ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｒａｔｅ ｏｆ ｃｏｐｐｅｒ ｂｙ ａｄｄｉｎｇ ＱＭＺＬ

浓度 / ％ １ ｄ ３ ｄ ５ ｄ ７ ｄ

０ ０􀆰 ０８０ ０􀆰 １５０ ０􀆰 ２００ ０􀆰 ２８０
１ ０􀆰 ０１０ ０􀆰 ０２９ ０􀆰 ０７２ ０􀆰 １５７
３ ０􀆰 ００９ ０􀆰 ０２５ ０􀆰 ０３８ ０􀆰 ０９２
５ ０􀆰 ００７ ０􀆰 ０１７ ０􀆰 ０２９ ０􀆰 ０５５

　 　 加入不同浓度的 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 两种缓蚀

剂ꎬ盐雾后得到 １０＃钢和紫铜的缓蚀效率ꎬ结果如

图 １ 和图 ２ 所示ꎮ

图 １　 １０＃钢盐雾实验后的缓蚀效率

Ｆｉｇ. １　 Ｔｈｅ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ ｏｆ １０＃
ｓｔｅｅｌ ａｆｔｅｒ ｔｈｅ ｓａｌｔ ｓｐｒａｙ ｔｅｓｔ

图 ２　 紫铜盐雾实验后的缓蚀效率

Ｆｉｇ. ２　 Ｔｈｅ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎ ｅｆｆｉｃｉｅｎｃｙ ｏｆ ｃｏｐｐｅｒ
ａｆｔｅｒ ｓａｌｔ ｓｐｒａｙ ｔｅｓｔ

　 　 由图 １ 和图 ２ 可知ꎬ添加 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ
后ꎬ１０＃钢和紫铜的腐蚀速度均减慢ꎬ缓蚀效率随

两种试剂浓度的增加而增加ꎮ 两种缓蚀剂在测

试浓度和时间下均有优异的缓蚀效率ꎬ有效抑制

了氯离子对 １０＃钢和紫铜的腐蚀ꎮ 其中ꎬＡＭＺＬ
的缓蚀效率高于 ＱＭＺＬꎬ具有更为优异的缓蚀

性能ꎮ
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２􀆰 ２　 ＳＥＭ 表面形貌分析
图 ３ 为紫铜和 １０＃钢盐雾实验后的扫描电镜图ꎮ

由图 ３ 可知ꎬ未添加缓蚀剂的紫铜试片和 １０＃钢试片

经盐雾实验后腐蚀严重ꎬ表面明显破裂ꎬ有较多的

腐蚀产物和腐蚀坑穴ꎮ 加入 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 后的

紫铜和 １０＃钢试片表面平整ꎬ无明显的腐蚀现象ꎬ表
明两种试剂均在金属材料上形成保护性薄膜ꎬ抑制

侵蚀颗粒对金属基体的渗透ꎮ 其中添加 ＡＭＺＬ 的

紫铜和 １０＃钢试片比添加 ＱＭＺＬ 更为光滑ꎬ即 ＡＭ￣
ＺＬ 对紫铜和 １０＃钢的缓蚀性能优于 ＱＭＺＬꎮ

图 ３　 紫铜和 １０＃钢经盐雾实验后的 ＳＥＭ 图

Ｆｉｇ. ３　 ＳＥＭ ｉｍａｇｅｓ ｏｆ ｃｏｐｐｅｒ ａｎｄ １０＃ ｓｔｅｅｌ
ａｆｔｅｒ ｓａｌｔ ｓｐｒａｙ ｔｅｓｔ

２􀆰 ３　 ＸＰＳ 分析
分别添加质量分数 ５％ 的 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬꎬ

对 １０＃钢和紫铜经过 １２ ｈ 盐雾实验后的表面进行

ＸＰＳ 分析ꎬ得到 １０＃钢和紫铜的 ＸＰＳ 图谱ꎬ如图 ４
和图 ５ 所示ꎮ

图 ４　 １０＃钢的 ＸＰＳ 图谱

Ｆｉｇ. ４　 ＸＰＳ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ １０＃ ｓｔｅｅｌ

　 　 图 ４(ａ)和图 ４(ｂ)分别展示了 ＡＭＺＬ 或 ＱＭ￣
ＺＬ 在 １０＃钢表面吸附后 Ｃ１ｓ 的 ＸＰＳ 图谱ꎬ在结合

能 ２８４􀆰 ８、２８５􀆰 ５ ｅＶ 处ꎬ对应的两个峰分别归属于

Ｃ—Ｃ、Ｃ—Ｎꎬ表明两种缓蚀剂有效地吸附于金属

表面[２０]ꎮ 由图 ４(ｃ)和图 ４(ｄ)可知ꎬ在约 ７１１􀆰 ８、
７１１􀆰 ０ 和 ７１０􀆰 ３ ｅＶ 处获得 Ｆｅ２ｐ３ / ２峰ꎬ这些峰属于

Ｆｅ(Ⅱ)、Ｆｅ(Ⅲ)和 Ｆｅ∶Ｎ 特征峰[１９]ꎮ 图 ４(ｅ)和图

４( ｆ)分别是 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 的 Ｎ１ｓ 的 ＸＰＳ 光

谱ꎬ三个峰的位置在结合能 ３９９、３９９􀆰 ７ 和 ３９９􀆰 ９、
４０１􀆰 ３ ｅＶ 处ꎬ分别归属于 Ｃ 􀪅􀪅Ｎ、Ｃ—Ｎ 和 Ｎ∶ Ｆｅꎬ
表明两种缓蚀剂在 Ｆｅ 表面形成配位键ꎮ
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图 ５　 紫铜的 ＸＰＳ 图谱

Ｆｉｇ. ５　 ＸＰＳ ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｏｆ ｃｏｐｐｅｒ

　 　 图 ５(ａ)和图 ５(ｂ)分别展示了两种缓蚀剂在

Ｃｕ 表面吸附后 Ｃ１ｓ 的 ＸＰＳ 分峰图谱ꎬ图谱主要由

两个峰组成ꎬ在 ２８４􀆰 ８、２８５􀆰 ５ ｅＶ 处ꎬ分别归属于

Ｃ—Ｃ、Ｃ—Ｎ 特征峰ꎬ证明两种缓蚀剂有效地吸附

于金属表面ꎮ 由图 ５ ( ｃ) 和图 ５ ( ｄ)可知ꎬ在约

９３５􀆰 ２、 ９３２􀆰 ６ 和 ９３４􀆰 ０ ｅＶ 处获得 Ｃｕ２ｐ３ / ２ 峰
[２１]ꎬ

这些峰属于 Ｃｕ( Ｉ)、Ｃｕ(Ⅱ)和 Ｃｕ(０)特征峰ꎬ表
明腐蚀产物既有 Ｃｕ( Ｉ)又有 Ｃｕ(Ⅱ)ꎮ 图 ５(ｅ)和
图 ５( ｆ)是 Ｎ１ｓ 的 ＸＰＳ 能谱ꎬ三个峰分别在 ３９９、
３９９􀆰 ７ 和 ３９９􀆰 ８、４００􀆰 ５ ｅＶ 处ꎬ分别归属于Ｃ 􀪅􀪅Ｎꎬ
Ｃ—Ｎ 和 Ｃｕ∶ Ｎ[２２]ꎮ 在 Ｎ１ｓ 谱中看到两种缓蚀剂

在 １０＃钢和 Ｃｕ 表面都形成配位键ꎬ表明两种缓蚀

剂极有可能在金属表面发生化学吸附ꎮ
２􀆰 ４　 理论计算分析

量子化学计算是研究缓蚀效率与结构关系的

重要方法ꎬ通过观察结构发现ꎬ缓蚀剂分子倾向于

平行排列ꎬ有利于吸附后获得较高覆盖度[２３]ꎮ 最

低未占据分子轨道(ＬＵＭＯ)几乎在咪唑环和氨基

或羟基上ꎬ可以用来吸收电子ꎬ形成闭路ꎮ 最高占

据分子轨道(ＨＯＭＯ)在一个烯基上ꎬ可以向铜的

杂化轨道空位提供电子ꎬ形成共价键ꎬ表明主要的

吸附点位在咪唑环、氨基或羟基以及烯基上ꎮ 氨

基的吸附归因于电子共轭效应[２４]ꎬ咪唑环的吸附

认为是大 π 键的吸附ꎬ而长链的作用主要是亲油ꎬ
体现了缓蚀剂分子的高度不对称性ꎮ 根据相似相

容原理ꎬ金属具有极性ꎬ而基础油则是非极性ꎬ因
此ꎬ极性官能团易于从油层中溢出ꎬ另一方面ꎬ非
极性基团则易于溶于原油中ꎬ导缓蚀剂分子在油 /
金属界面发生定向吸附ꎬ其中极性部分吸附在金

属表面ꎬ而非极性部分溶解于油中ꎮ
图 ６ 为 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 几何优化构型及轨

道分布ꎬ图中 ＨＯＭＯ 为高占据分子轨道ꎬＬＵＭＯ
为最低空分子轨道ꎬ ＥＳＰ 为静电势ꎮ

图 ６　 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 几何优化构型及轨道分布图

Ｆｉｇ. ６　 Ｇｅｏｍｅｔｒｉｃ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｓ ａｎｄ ｏｒｂｉｔａｌ
ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍｓ ｏｆ ＡＭＺＬ ａｎｄ ＱＭＺＬ

由图 ６ 可知ꎬＥＳＰ 负电势主要集中在咪唑环

上的 Ｎ 原子及氨基或羟基上ꎮ 根据前线轨道理

论ꎬＥＨＯＭＯ是一个分子所能占据的最大轨道能级ꎬ
ＥＨＯＭＯ 值越大ꎬ 说明该分子更易于给出电子ꎮ
ＥＬＵＭＯ则表示一个分子中最小的非占满分子轨道

的能级ꎬＥＬＵＭＯ值愈小ꎬ表示该分子更易与电子结

合ꎬ从而获得更多电子ꎮ
将模拟后的量子化学参数列于表 ５ 中ꎬ表中

Ｐ 为分子电离势ꎬＡｌ 为电子亲和能ꎬχ 为电负性ꎬγ
为硬度ꎬσ 为软度ꎬΔＮ 为电子转移比例ꎮ

表 ５　 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 的量子化学参数

Ｔａｂｌｅ ５　 Ｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ｏｆ ＡＭＺＬ ａｎｄ ＱＭＺＬ

样品 ＥＨＯＭＯ / ｅＶ ＥＬＵＭＯ / ｅＶ ΔＥ / ｅＶ Ｐ / ｅＶ Ａｌ / ｅＶ χ / ｅＶ γ / ｅＶ σ / ｅＶ － １ ΔＮ － Ｃｕ ΔＮ － Ｆｅ
ＡＭＺＬ ０􀆰 ５８ － ５􀆰 ４８ ６􀆰 ０６ － ０􀆰 ５８ ５􀆰 ４８ ２􀆰 ４５ ３􀆰 ０３ ０􀆰 ３３ ０􀆰 ３１ １􀆰 １６
ＱＭＺＬ ０􀆰 ５２ － ５􀆰 ５９ ６􀆰 １１ － ０􀆰 ５２ ５􀆰 ５９ ２􀆰 ５４ ３􀆰 ０６ ０􀆰 ３２ ０􀆰 ３１ １􀆰 １４

　 　 由表 ５ 可知ꎬＡＭＺＬ 的 ＥＨＯＭＯ值大于 ＱＭＺＬꎬ
且远高于铜和铁的费米能级ꎬ表明两种缓蚀剂为

铜和铁提供电子的能力很强ꎬ可以将电子传递到

铜原子和铁原子的空轨道ꎬ所以两种缓蚀剂有较

高的缓蚀效率ꎬ并发生了化学吸附ꎮ
一个分子的电负性能够反映其对电子的吸引

力ꎬ电负性越大ꎬ其原子在化合物中吸引电子的能

力越强ꎬ计算结果表明ꎬ两种缓蚀剂的电负性接

近ꎬ吸引电子能力也较为相近ꎮ 同时 ΔＮ 也是衡

量分子供给电子能力的重要标准ꎬ两种缓蚀剂ΔＮ
均小于 ３􀆰 ６ꎬ并且 ＡＭＺＬ 的 ΔＮ 大于 ＱＭＺＬꎬ说明

两种缓蚀剂都有能力将自身的电子转移到金属表

面[２５]ꎬ同时也证明了 ＡＭＺＬ 的缓蚀效率应高于

ＱＭＺＬꎮ 另外ꎬ在软硬酸碱理论中认为铜原子和
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铁原子为软酸ꎬＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 为软碱ꎬ软酸与

软碱主要的相互作用力为共价键ꎬ有利于缓蚀剂

在金属表面吸附ꎮ
２􀆰 ５　 分子动力学分析

分子动力学模拟可以看出两种咪唑啉类缓蚀

剂在两种金属表面的吸附行为ꎬ并可获得吸附能

量ꎮ ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 与 Ｈ２Ｏ 分子在 Ｃｕ(１１１)和
Ｆｅ(１１０)表面的吸附结果如图 ７ 和图 ８ 所示ꎮ

图 ７　 ＱＭＺＬ 和 ＡＭＺＬ 分子与 Ｈ２Ｏ 分子在 Ｃｕ(１１１)
上稳定构型的侧视图

Ｆｉｇ. ７　 Ｓｉｄｅ ｖｉｅｗ ｏｆ ｓｔａｂｌｅ ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ ｏｆ ＱＭＺＬ ａｎｄ
ＡＭＺＬ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｗｉｔｈ Ｈ２Ｏ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｏｎ Ｃｕ(１１１)

图 ８　 ＱＭＺＬ 和 ＡＭＺＬ 与 Ｈ２Ｏ 分子在 Ｆｅ(１１０)上的

平衡吸附形态的侧视图

Ｆｉｇ. ８　 Ｓｉｄｅ ｖｉｅｗ ｏｆ ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｆｏｒｍｓ ｏｆ
ＱＭＺＬ ａｎｄ ＡＭＺＬ ｗｉｔｈ Ｈ２Ｏ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｏｎ Ｆｅ(１１０)

　 　 由图 ７ 和图 ８ 可知ꎬ两种缓蚀剂在 Ｃｕ(１１１)
和 Ｆｅ(１１０)表面均有亲油憎水作用的非极性长链

分子ꎬ表明两种缓蚀剂具有优异的疏水性能ꎬ使两

种金属材料免于受水分子的侵蚀ꎬ从而降低金属

材料的腐蚀速率ꎮ
将水分子替换为庚烷分子后ꎬ得到 ＱＭＺＬ 和

ＡＭＺＬ 与庚烷分子分别在 Ｃｕ(１１１)和 Ｆｅ(１１０)上
的平衡吸附形态ꎬ结果如图 ９ 和图 １０ 所示ꎮ

图 ９　 ＱＭＺＬ 和 ＡＭＺＬ 与庚烷分子在 Ｃｕ(１１１)上
平衡吸附形态的侧视图

Ｆｉｇ. ９　 Ｓｉｄｅ ｖｉｅｗ ｏｆ ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｆｏｒｍｓ ｏｆ
ＱＭＺＬ ａｎｄ ＡＭＺＬ ｗｉｔｈ ｈｅｐｔａｎｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｏｎ Ｃｕ(１１１)

图 １０　 ＱＭＺＬ 和 ＡＭＺＬ 与庚烷分子在 Ｆｅ(１１０)
上平衡吸附形态的侧视图

Ｆｉｇ. １０　 Ｓｉｄｅ ｖｉｅｗ ｏｆ ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ
ＱＭＺＬ ａｎｄ ＡＭＺＬ ｗｉｔｈ ｈｅｐｔａｎｅ ｍｏｌｅｃｕｌｅｓ ｏｎ Ｆｅ(１１０)

　 　 由图 ９ 和图 １０ 可知ꎬ两种缓蚀剂分子吸附在

Ｃｕ(１１１)和 Ｆｅ(１１０)的表面ꎬ从而降低其腐蚀面

积ꎬ有效地阻碍了两种金属腐蚀ꎬ且长链在其中起

到亲油作用ꎬ可以在金属表面和庚烷分子之间定

向吸附ꎮ 将模拟后的结合能和相互作用能的数据

列于表 ６ 中ꎮ

表 ６　 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 的结合能和相互作用能

Ｔａｂｌｅ ６　 Ｂｉｎｄｉｎｇ ｅｎｅｒｇｉｅｓ ａｎｄ ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ ｅｎｅｒｇｉｅｓ ｏｆ

ＡＭＺＬ ａｎｄ ＱＭＺＬ ｋＪ / ｍｏｌ

研究体系 Ｅｂｉｎｄｉｎｇ Ｅｉｎｔｅｒｒａｔ

ＡＭＺＬ￣Ｃｕ ５５９􀆰 ４４ － ５５９􀆰 ４４

ＱＭＺＬ￣Ｃｕ ５４９􀆰 １５ － ５４９􀆰 １５

ＡＭＺＬ￣Ｆｅ ６１０􀆰 ０３ － ６１０􀆰 ０３

ＱＭＺＬ￣Ｆｅ ５６４􀆰 ６４ － ５６４􀆰 ６４
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　 　 由表 ６ 可知:Ｃｕ(１１１)表面与 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ
分子间的结合能在 ３０８ Ｋ 时分别为 ５５９􀆰 ４４ ｋＪ / ｍｏｌ
和 ５４９􀆰 １５ ｋＪ / ｍｏｌꎻＦｅ(１１０)表面与 ＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ
分子间的结合能在 ３０８ Ｋ 时分别为 ６１０􀆰 ０３ ｋＪ / ｍｏｌ
和 ５６４􀆰 ６４ ｋＪ / ｍｏｌꎮ 可见ꎬ两种缓蚀剂在两种金属

表面上均有较大的结合能ꎬ表明两种缓蚀剂均可自

发吸附在金属表面ꎬ从而阻碍金属表面腐蚀ꎮ 其

中ꎬＡＭＺＬ 的结合能略高于 ＱＭＺＬ 的结合能ꎬ表明

ＡＭＺＬ 能更好地吸附于金属表面从而抑制腐蚀[２６]ꎮ

３　 结论

１)盐雾失重实验结果表明ꎬＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ
对 １０ ＃钢和紫铜具有优良缓蚀效果ꎬＡＭＺＬ 比

ＱＭＺＬ 缓蚀性能更为优异ꎮ
２)ＸＰＳ 结果表明ꎬＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 两种缓蚀

剂主要以化学吸附的形式吸附在金属表面ꎬ主要

吸附点位均为 Ｎ 原子ꎮ
３)通过量子化学计算证实ꎬＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ

两种缓蚀剂均可自发平行吸附在金属表面ꎬ并以

化学吸附的形式吸附在金属表面ꎮ 分子动力学模

拟分析表明ꎬＡＭＺＬ 和 ＱＭＺＬ 两种缓蚀剂都有良

好的疏水性能和较高的结合能ꎮ
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ｖｉｒｏｎｍｅｎｔ[ Ｊ] . Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｃｏｌｌｏｉｄ ａｎｄ Ｉｎｔｅｒｆａｃｅ Ｓｃｉｅｎｃｅꎬ
２０２３ꎬ ６３０: ５９１ － ６１０.

[１４] ＺＨＡＮＧ Ｈꎬ ＷＡＮＧ Ｍꎬ ＸＵ Ｚ Ｍꎬ ｅｔ ａｌ. Ｓｃａｌｅ ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎ
ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆ ｃａｌｃｉｕｍ ｓｕｌｆａｔｅ ｂｙ ｇｕｍ Ａｒａｂｉｃ: ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ｔｅｓｔｉｎｇꎬ ｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎｓꎬ ａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙ￣
ｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ [ Ｊ ] . Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅꎬ
２０２５ꎬ １３１９: １３９５１６.

[１５] ＥＣＨ￣ＣＨＩＨＢＩ Ｅꎬ ＮＡＨＬÉ Ａꎬ ＳＡＬＩＭ Ｒꎬ ｅｔ ａｌ. Ａｎ ｉｎｖｅｓｔｉｇａ￣
ｔｉｏｎ ｉｎｔｏ ｑｕａｎｔｕｍ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｅｖａｌｕａｔｉｏｎ ｏｆ
ｉｍｉｄａｚｏｐｙｒｉｄｉｎｅ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ ａｓ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ ｆｏｒ Ｃ￣ｓｔｅｅｌ
ｉｎ ａｃｉｄｉｃ ｍｅｄｉａ [ Ｊ] . Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｂｉｏ￣ａｎｄ Ｔｒｉｂｏ￣Ｃｏｒｒｏｓｉｏｎꎬ
２０１９ꎬ ５(１): ２４.

[１６] ＤＫＨＩＲＥＣＨＥ Ｎꎬ ＧＡＬＡＩ Ｍꎬ ＯＵＡＫＫＩ Ｍꎬ ｅｔ ａｌ. Ｅｌｅｃｔｒｏ￣
ｃｈｅｍｉｃａｌ ａｎｄ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｓｔｕｄｙ ｏｆ ｎｅｗｌｙ ｑｕｉｎｏｌｉｎｅ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ
ａｓ ａ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｎｍｉｌｄ ｓｔｅｅｌ ｉｎ ｐｈｏｓｐｈｏｒｉｃ
ａｃｉｄ ｍｅｄｉａ[Ｊ] . Ｉｎｏｒｇａｎｉｃ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ Ｃｏｍｍｕｎｉｃａｔｉｏｎｓꎬ ２０２０ꎬ
１２１: １０８２２２.

[１７] ＧＨＯＬＩＶＡＮＤ Ｋꎬ ＳＡＲＭＡＤＩ￣ＢＡＢＡＥＥ Ｌꎬ ＦＡＲＡＧＨＩ Ｍꎬ ｅｔ
ａｌ. Ｈｅｔｅｒｏａｔｏｍ￣ｃｏｎｔａｉｎｉｎｇ ｐｈｏｓｐｈｏｒａｍｉｄｅｓ ａｓ ｃａｒｂｏｎ ｓｔｅｅｌ
ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ: ｄｅｎｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏｒｙ ａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ[ Ｊ] . Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｐｈｙｓｉｃｓ Ｉｍｐａｃｔꎬ ２０２２ꎬ
５: １０００９９.

[１８] ＺＨＵ Ｙ Ｑꎬ ＳＵＮ Ｑ Ｑꎬ ＷＡＮＧ Ｙꎬ ｅｔ ａｌ. Ａ ｓｔｕｄｙ ｏｎ ｉｎｈｉｂｉ￣
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ｔｉｏｎ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｏｆ ｍｅｒｃａｐｔｏａｌｃｏｈｏｌｓ ａｓ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ
ｂｙ ｆｉｒｓｔ ｐｒｉｎｃｉｐｌｅ ａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ [ Ｊ] .
Ｒｕｓｓｉａｎ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｐｈｙｓｉｃａｌ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ Ａꎬ ２０２０ꎬ ９４ ( ９ ):
１８７７ － １８８６.

[１９] ＷＡＮＧ Ｄ Ｙꎬ ＬＩ Ｚ Ｇꎬ ＬＩＵ Ｙꎬ ｅｔ ａｌ. Ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ ｏｆ ｅｆｆｉｃｉｅｎｔ
ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒ ｄｕｒｉｎｇ ａｃｉｄ ｃｌｅａｎｉｎｇ ｏｆ ｒｅｖｅｒｓｅ ｏｓｍｏｓｉｓ
(ＲＯ) ｄｅｓａｌｉｎａｔｉｏｎ ｐｌａｎｔ[Ｊ] . Ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ Ｓｃｉｅｎｃｅꎬ ２０２２ꎬ ２０８:
１１０６０９.

[２０] ＡＮＡＤＥＢＥ Ｖ Ｃꎬ ＣＨＵＫＷＵＩＫＥ Ｖ Ｉꎬ ＳＥＬＶＡＲＡＪ Ｖꎬ ｅｔ ａｌ.
Ｓｕｌｆｕｒ￣ｄｏｐｅｄ ｇｒａｐｈｉｔｉｃ ｃａｒｂｏｎ ｎｉｔｒｉｄｅ (Ｓ￣ｇ￣Ｃ３Ｎ４ ) ａｓ ａｎ ｅｆｆｉ￣
ｃｉｅｎｔ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒ ｆｏｒ Ｘ６５ ｐｉｐｅｌｉｎｅ ｓｔｅｅｌ ｉｎ ＣＯ２ ￣ｓａｔｕｒａｔ￣
ｅｄ ３. ５％ ＮａＣｌ ｓｏｌｕｔｉｏｎ: Ｅｌｅｃｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌꎬ ＸＰＳ ａｎｄ Ｎａｎｏｉｎ￣
ｄｅｎｔａｔｉｏｎ Ｓｔｕｄｉｅｓ[Ｊ] . Ｐｒｏｃｅｓｓ Ｓａｆｅｔｙ ａｎｄ Ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌ Ｐｒｏ￣
ｔｅｃｔｉｏｎꎬ ２０２２ꎬ １６４: ７１５ － ７２８.

[２１] ＦＩＮŠＧＡＲ Ｍ. Ａｄｖａｎｃｅｄ ｓｕｒｆａｃｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｕｓｉｎｇ ＧＣＩＢ￣Ｃ６０ ＋ ＋ ￣
ｔａｎｄｅｍ￣ＴｏＦ￣ＳＩＭＳ ａｎｄ ＧＣＩＢ￣ＸＰＳ ｏｆ ２￣ｍｅｒｃａｐｔｏｂｅｎｚｉｍｉｄａｚｏｌｅ
ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒ ｏｎ ｂｒａｓｓ[Ｊ]. Ｍｉｃｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ Ｊｏｕｒｎａｌꎬ ２０２０ꎬ
１５９: １０５４９５.

[２２] ＫＯＺＬＩＣＡ Ｄ Ｋꎬ ＫＯＫＡＬＪ Ａꎬ ＭＩＬＯŠＥＶ Ｉ. Ｓｙｎｅｒｇｉｓｔｉｃ
ｅｆｆｅｃｔ ｏｆ ２￣ｍｅｒｃａｐｔｏｂｅｎｚｉｍｉｄａｚｏｌｅ ａｎｄ ｏｃｔｙｌｐｈｏｓｐｈｏｎｉｃ ａｃｉｄ
ａｓ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ ｆｏｒ ｃｏｐｐｅｒ ａｎｄ ａｌｕｍｉｎｉｕｍ:ａｎ ｅｌｅｃｔｒｏ￣
ｃｈｅｍｉｃａｌꎬ ＸＰＳꎬ ＦＴＩＲ ａｎｄ ＤＦＴ ｓｔｕｄｙ [ Ｊ] . Ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ Ｓｃｉ￣

ｅｎｃｅꎬ ２０２１ꎬ １８２: １０９０８２.
[２３] ＪＩＡＮＧ Ｌꎬ ＱＩＡＮＧ Ｙ Ｊꎬ ＬＥＩ Ｚ Ｌꎬ ｅｔ ａｌ. Ｅｘｃｅｌｌｅｎｔ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ

ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｏｆ ｎｏｖｅｌ ｑｕｉｎｏｌｉｎｅ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓ ｏｎ ｍｉｌｄ
ｓｔｅｅｌ ｉｎ ＨＣｌ ｍｅｄｉａ: ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ａｎｄ ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ ｉｎｖｅｓｔｉｇａ￣
ｔｉｏｎｓ[Ｊ] . Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｌｉｑｕｉｄｓꎬ ２０１８ꎬ ２５５: ５３ － ６３.

[２４] ＣＡＯ Ｓ Ｒꎬ ＨＵＡＮＧ Ｊꎬ ＴＩＡＮ Ｊꎬ ｅｔ ａｌ. Ｄｅｅｐ ｉｎｓｉｇｈｔ ｉｎｔｏ ｓｅ￣
ｌｅｃｔｉｖｅ ａｄｓｏｒｐｔｉｏｎ ｂｅｈａｖｉｏｒ ａｎｄ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｏｆ ｎｏｖｅｌ ｄｅｅｐ ｅｕ￣
ｔｅｃｔｉｃ ｓｏｌｖｅｎｔ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌｉｚｅｄ ｂｉｏ￣ｓｏｒｂｅｎｔ ｔｏｗａｒｄｓ ｍｅｔｈｃａｔｈｉ￣
ｎｏｎｅ: ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｓ ａｎｄ ＤＦＴ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ[ Ｊ] . ＥｎｖｉｒｏｎＭｅｎｔａｌ
Ｒｅｓｅａｒｃｈꎬ ２０２３ꎬ ２２７: １１５７９２.

[２５] ＭＡＮＤＡＬ Ｓꎬ ＢＥＪ Ｓꎬ ＢＡＮＥＲＪＥＥ Ｐ. Ｉｎｓｉｇｈｔｓ ｉｎｔｏ ｔｈｅ ｕｓｅｓ ｏｆ
ｔｗｏ ａｚｉｎｅ ｄｅｃｏｒａｔｅｄ ｄ１０￣ＭＯＦｓ ｆｏｒ ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｉｏｎ ａｐｐｌｉ￣
ｃａｔｉｏｎ ｏｎ ｍｉｌｄ ｓｔｅｅｌ ｓｕｒｆａｃｅ ｉｎ ｓａｌｉｎｅ ｍｅｄｉｕｍ:ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ａｓ
ｗｅｌｌ ａｓ ｔｈｅｏｒｅｔｉｃａｌ ｉｎｖｅｓｔｉｇａｔｉｏｎ [ Ｊ] . Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ
Ｌｉｑｕｉｄｓꎬ ２０２３ꎬ ３８１: １２１７８９.

[２６] ＭＡＺＬＡＮ Ｎꎬ ＪＵＭＢＲＩ Ｋꎬ ＡＺＬＡＮ ＫＡＳＳＩＭ Ｍꎬ ｅｔ ａｌ. Ｄｅｎ￣
ｓｉｔｙ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｔｈｅｏｒｙ ａｎｄ ｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｄｙｎａｍｉｃｓ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｓｔｕｄ￣
ｉｅｓ ｏｆ ｂｉｏ￣ｂａｓｅｄ ｆａｔｔｙ ｈｙｄｒａｚｉｄｅ￣ｃｏｒｒｏｓｉｏｎ ｉｎｈｉｂｉｔｏｒｓ ｏｎ Ｆｅ
(１１０) ｉｎ ａｃｉｄｉｃ ｍｅｄｉａ[ Ｊ] . Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｍｏｌｅｃｕｌａｒ Ｌｉｑｕｉｄｓꎬ
２０２２ꎬ ３４７: １１８３２１.

(责任编辑:徐淑姣)

(上接第 ７１ 页)
[２２] 金龙文ꎬ雷彬ꎬ张倩ꎬ等. 电磁轨道炮热生成机理及温度场

数值仿真[Ｊ] . 火炮发射与控制学报ꎬ２０１２ꎬ３３(４):９ － １２.
ＪＩＮ Ｌ ＷꎬＬＥＩ ＢꎬＺＨＡＮＧ Ｑꎬｅｔ ａｌ. Ｈｅａｔ ｇｅｎｅｒａｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ
ａｎａｌｙｓｉｓ ａｎｄ ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｏｆ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｆｉｅｌｄ ｉｎ ｅｌｅｃ￣
ｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃ ｒａｉｌ Ｇｕｎ[ Ｊ] . Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｇｕｎ Ｌａｕｎｃｈ ＆ Ｃｏｎｔｒｏｌꎬ
２０１２ꎬ３３(４):９ － １２. ( ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ)

[２３] ＷＡＮＧ Ｚ ＨꎬＷＡＮ ＭꎬＬＩ Ｘ Ｊ. Ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｍｏｄｅｌｉｎｇ ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏ￣
ｍａｇｎｅｔｉｃ ｒａｉｌｇｕｎ ｒａｉｌ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｆｉｅｌｄ[ Ｊ] . Ｉｎｔｅｒｎａｔｉｏｎａｌ Ｊｏｕｒ￣
ｎａｌ ｏｆ Ａｐｐｌｉｅｄ Ｅｌｅｃｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃｓ ａｎｄ Ｍｅｃｈａｎｉｃｓꎬ ２０１６ꎬ ５１
(２):１７３ － １８３.

[２４] ＺＨＡＮＧ Ｈ ＨꎬＬＩ ＳꎬＧＡＯ Ｘꎬｅｔ ａｌ. Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ
ｏｆ ｅｌｅｃｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃ ｆｉｅｌｄ ａｎｄ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｆｉｅｌｄ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｃａｌｉ￣
ｂｅｒ ｅｌｅｃｔｒｏｍａｇｎｅｔｉｃ ｒａｉｌｇｕｎｓ[Ｊ] . ＩＥＥＥ Ｔｒａｎｓａｃｔｉｏｎｓ ｏｎ Ｐｌａｓｍａ
Ｓｃｉｅｎｃｅꎬ２０２０ꎬ４８(１２):４３４２ － ４３４９.

[２５] 向红军ꎬ曹根荣ꎬ乔志明ꎬ等. 大口径轨道炮弹药运用中多

物理场环境表征[Ｊ] . 陆军工程大学学报ꎬ２０２４ꎬ３(１):５６ －

６２.
ＸＩＡＮＧ Ｈ ＪꎬＣＡＯ Ｇ ＲꎬＱＩＡＯ Ｚ Ｍꎬｅｔ ａｌ. Ｍｕｌｔｉ￣ｐｈｙｓｉｃａｌ ｆｉｅｌｄ
ｅｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ｐｒｏｊｅｃｔｉｌｅｓ ｉｎ ｌａｒｇｅ￣ｃａｌｉｂｅｒ ｒａｉｌ￣
ｇｕｎ ｌａｕｎｃｈｉｎｇ[Ｊ] . Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ａｒｍｙ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ
ＰＬＡꎬ２０２４ꎬ３(１):５６ － ６２. ( ｉｎ Ｃｈｉｎｅｓｅ)
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