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Indole-5-carboxylic acid (ICA) và 1-benzothiophene-5-carboxylic acid 

(BTA) là hai hợp chất được lựa chọn để đánh giá khả năng ức chế ăn 

mòn thép. Các thông số hóa lượng tử của chúng bao gồm năng lượng 

của obitan phân tử bị chiếm cao nhất, năng lượng của obitan phân tử 

không bị chiếm thấp nhất, khoảng cách năng lượng, độ cứng hóa học, 

độ mềm phân tử, số lượng electron trao đổi giữa kim loại và chất ức chế 

ăn mòn indole-5-carboxylic acid và 1-benzothiophene-5-carboxylic 

acid đã được tính toán ở mức B3LYP/6-311++G(d,p). Kết quả cho thấy 

ICA là chất ức chế ăn mòn thép tốt hơn BTA. Ngoài ra, các mô phỏng 

động lực học phân tử cho thấy cấu hình hấp phụ của các chất ức chế 

proton hóa trên bề mặt Fe(110). Năng lượng liên kết của pICA và pBTA 

trên bề mặt Fe(110) được tính với các giá trị lần lượt là 574,08 và 572,97 

kJ/mol. Các kết quả này một lần nữa khẳng định khả năng bảo vệ bề 

mặt Fe tốt của ICA so với BTA trong môi trường acid. 

Từ khóa: 

Indole; 

Benzothiophene; 

Ức chế ăn mòn; 

Tính toán lượng tử; 

DFT. 

 

1. ĐẶT VẤN ĐỀ 

Sự ăn mòn là vấn đề thường gặp đối với thép và có tác động trực tiếp đến hoạt động, chi phí và an toàn của 

nó (Al-Amiery et al., 2014). Để làm chậm quá trình ăn mòn kim loại, một trong những cách tiếp cận được 

nhiều nhà khoa học quan tâm nhất hiện nay là tìm kiếm các hợp chất hữu cơ có khả năng ức chế ăn mòn kim 

loại (Al-Mayouf et al., 1998). Tuy nhiên, việc nghiên cứu các chất ức chế ăn mòn bằng phương pháp thực 

nghiệm thường tốn kém và mất nhiều thời gian. Công nghệ tính toán hóa lượng tử có thể giúp người nghiên 

cứu thu thập thông tin, dự đoán, giải thích và mô tả các đặc tính quan trọng của hệ thống nghiên cứu (Obot et 

al., 2016). Vì vậy, đây là phương pháp được các nhà khoa học rất quan tâm, đầu tư và ứng dụng trong việc 

nghiên cứu về lĩnh vực ăn mòn. 

Các tính toán hóa học lượng tử dựa trên lý thuyết phiếm hàm mật độ (DFT) với bộ hàm cơ sở 6-311G++(d,p) 

đã được sử dụng rất phổ biến để xác định hình học phân tử và điện tử một cách chính xác. Bên cạnh đó, bộ cơ 

sở B3LYP/6-311++G(d,p) tiêu tốn chi phí tính toán tương đối nhỏ (Wiberg, 2004). Chính vì vậy, trong nghiên 

cứu này phiếm hàm mật độ B3LYP với bộ hàm cơ sở 6-311++G(d,p) được sử dụng để tối ưu hóa cấu trúc phân 

tử, tính toán năng lượng các hợp chất hữu cơ và các thông số lượng tử hóa. Tất cả các tính toán được thực hiện 

bởi phần mềm Gaussian 16 (Frisch et al., 2009). 

Nhiều nghiên cứu đã chỉ ra rằng các hợp chất hữu cơ chứa N, S có khả năng ức chế ăn mòn kim loại rất tốt 

trong môi trường acid. Indole là một hợp chất dị vòng chứa nguyên tử N. Hợp chất này và các dẫn xuất của nó 

được đánh giá có khả năng ức chế ăn mòn thép và đồng rất tốt (El-Meligi et al., 2000; Tüken et al., 2006) trong 

môi trường acid. Chính vì vậy, trong nghiên cứu này, chúng tôi đã lựa chọn indole-5-carboxylic acid (ICA) để 

làm đối tượng nghiên cứu khả năng ức chế ăn mòn thép. Bên cạnh đó, 1-benzothiophene-5-carboxylic acid 

(BTA) - một hợp chất dị vòng chứa S, được lựa chọn làm đối tượng để so sánh với khả năng ức chế ăn mòn 

của ICA nhằm làm rõ ảnh hưởng của các dị tố đến khả năng ức chế ăn mòn thép. Các nghiên cứu được tiến 
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hành bằng tính toán hóa lượng tử nhằm để quan sát được cấu hình hấp phụ của các phân tử chất ức chế trên bề 

mặt Fe(110) bằng cách mô phỏng động lực học phân tử. 

2. PHƯƠNG PHÁP NGHIÊN CỨU 

Các thông số được tính toán để đánh giá khả năng ức chế ăn mòn kim loại bao gồm năng lượng của obitan 

phân tử bị chiếm cao nhất (EHOMO), năng lượng của obitan phân tử không bị chiếm thấp nhất (ELUMO), khoảng 

cách năng lượng LUMO–HOMO (
L-MΔE ), độ cứng hóa học (η), độ mềm phân tử (S) và số electron trao đổi 

giữa kim loại và chất ức chế ăn mòn (ΔN). 

Khoảng cách năng lượng LUMO–HOMO tính theo công thức: 

 
L-M LUMO HOMOΔE E  -  E      (1) 

Theo định lý về DFT của Koopmans, năng lượng ion hóa thứ nhất (IE) là xấp xỉ với số đối của giá trị EHOMO 

và ái lực electron (EA) là xấp xỉ với số đối của giá trị ELUMO. 

 
HOMOIE = - E       (2) 

 
LUMOEA = - E       (3) 

Giá trị độ cứng hóa học (η) là đại lượng đặc trưng cho độ bền phân tử. Phân tử có η càng lớn thì càng bền, 

do đó càng khó tham gia tương tác hóa học (Pearson, 1987). Trái ngược với độ cứng hóa học, độ mềm phân 

tử (S) là đại lượng được sử dụng để đánh giá sự phân cực của đám mây điện tử, là sự phân cực của phân tử. 

Phân tử có giá trị S càng lớn thì càng phân cực và dễ tham gia các phản ứng hóa học. 

Dựa vào định lý Janak (1978), ta có: 

 IE - EA
η = 

2
      (4)

 

       LUMO HOMO L-M
E  -  E ΔE

η =  = 
2 2

                      (5) 

Giá trị của S được tính bằng nghịch đảo của η 

 

LUMO HOMO L-H

1 2 2
S =  =  = 

η E - E ΔE
     (6) 

Ngoài ra, khả năng ức chế ăn mòn kim loại còn được đánh giá qua ái lực điện tử tuyệt đối (χ). Giá trị của χ 

được tính gần đúng như sau (Dinh et al., 2021): 

 HOMO LUMO(E + E )IE + EA
χ =  = -

2 2
     (7)

 

Theo nguyên tắc cân bằng điện tử của Sanderson (Obot & Obi-Egbedi, 2010) khi hai chất tương tác với 

nhau, điện tử dịch chuyển từ chất có ái lực điện tử tuyệt đối thấp sang chất có ái lực điện tử tuyệt đối cao. Quá 

trình dịch chuyển điện tử chấm dứt khi ái lực điện tử tương đối của hai chất cân bằng nhau. Xét trong quá trình 

hấp phụ lên bề mặt kim loại, điện tử dịch chuyển từ chất ức chế ăn mòn sang bề mặt kim loại. Số electron trao 

đổi giữa kim loại và chất ức chế ăn mòn (ΔN) được tính như sau (My et al., 2024): 

          M inh

M inh

χ  - χ
ΔN = 

2.(η + η )
           (8) 

Trong đó, 
Mχ , 

inhχ  lần lượt là ái lực điện tử tuyệt đối của kim loại và chất ức chế ăn mòn, 
Mη  và 

inhη

là độ cứng hóa học của kim loại và chất ức chế ăn mòn. 

Nhiều nghiên cứu cho thấy rằng, việc sử dụng đại lượng chức năng làm việc (Φ) của bề mặt kim loại là 

thước đo thích hợp cho ái lực điện tử tuyệt đối của Fe Feχ  (Cao et al., 2014). Vì vậy, số electron trao đổi giữa 

Fe và chất ức chế ăn mòn được tính như sau: 

 inh

M inh

 - χ
ΔN = 

2.(η + η )


      (9) 

Với Φ lần lượt có các giá trị là 3,91 eV; 4,82 eV và 3,88 eV tương ứng với các bề mặt Fe (100), (110) và 
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(111) (Kokalj, 2012). 

Tương tác giữa phân tử chất ức chế và bề mặt Fe(110) được thực hiện trong mô phỏng động lực học phân 

tử. Các mô phỏng này được thực hiện bằng cách sử dụng phần mềm Materials Studio 8.0. Tinh thể Fe được 

kết hợp và phân cắt dọc theo mặt phẳng Fe(110). Sự mô phỏng được thực hiện trong hộp có kích thước (30,40 

x 38,20 x 60,25 Å3) với bước thời gian là 0,1 fs, thời gian mô phỏng là 500 ps. Các trường lực COMPASS 

được sử dụng cho các mô phỏng của tất cả các nguyên tử và cấu trúc của các phân tử. Bên cạnh đó, mô phỏng 

động lực học phân tử được sử dụng để dự đoán và phân tích tương tác giữa phân tử chất ức chế và bề mặt 

Fe(110) trong dung dịch. Trong dung dịch HCl 1,0 M, tỷ lệ tương ứng giữa phân tử H2O và HCl là 500/9. Dựa 

trên điều này, 491 phân tử  H2O, 9 Cl, 9 H3O+ được thêm vào hệ thống ức chế trong hộp mô phỏng (Salarvand 

et al., 2017). Do các phân tử chất ức chế bị proton hóa trong dung dịch acid, tỷ lệ các cấu tử trong dung dịch 

ăn mòn sẽ gồm 492 phân tử H2O, 9 Cl, 8 H3O+ và 1 phân tử chất ức chế bị proton hóa. Các tương tác giữa 

chất ức chế và bề mặt Fe(110) có thể  được đánh giá qua năng lượng liên kết (Eliên kết) và năng lượng tương tác 

(Etương tác), các đại lượng này có thể được tính toán theo phương trình sau (Saha et al., 2016): 

  Etương tác = Etổng – (Ebề mặt và dung dịch + Echất ức chế)              (10) 

 Eliên kết =  Etương tác                                                             (11) 

Trong đó, Etổng là năng lượng tổng của toàn bộ hệ thống, Echất ức chế là năng lượng chất ức chế, Ebề mặt và dung 

dịch là năng lượng tổng của bề mặt Fe(110) và dung dịch khi không có chất ức chế. 

3. KẾT QUẢ VÀ THẢO LUẬN 

3.1. Thông số cấu trúc hình học của ICA và BTA 

 

ICA                                           BTA 

Hình 1. Cấu trúc hình học của ICA VÀ BTA được tối ưu hóa. 

Cấu trúc hình học của các phân tử chất ức chế ICA và BTA được tối ưu hóa ở mức tính toán lý thuyết 

B3LYP/6-311++G(d,p) và được trình bày ở hình 1. 

          

HOMO-ICA                            LUMO-ICA 

             

HOMO-BTA                             LUMO-BTA 

Hình 2. HOMO và LUMO của ICA và BTA. 
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Obitan phân tử bị chiếm cao nhất (HOMO) chỉ ra vị trí cho electron của phân tử (Khalil, 2003). Hình 2 cho 

thấy ICA và BTA có thể cho electron với bề mặt kim loại chủ yếu ở nguyên tử S, N và nhân thơm. Mặt khác, 

obitan phân tử không bị chiếm thấp nhất (LUMO) đại diện cho khả năng nhận electron của phân tử. Các vị trí 

phản ứng mạnh nhất được tìm thấy ở toàn bộ phân tử của ICA và BTA. 

3.2. Đánh giá khả năng ức chế ăn mòn theo các thông số hóa học lượng tử của ICA và BTA trong pha khí 

Trước hết, EHOMO là một thông số quan trọng để đánh giá khả năng ức chế ăn mòn. Một phân tử có giá trị 

EHOMO càng lớn, phân tử đó càng dễ cho điện tử. Theo bảng 1, EHOMO của ICA lớn hơn giá trị này của BTA 

nên ICA có khả năng ức chế ăn mòn kim loại tốt hơn BTA. 

Bảng 1. Các thông số hóa học lượng tử tính trong pha khí của ICA và BTA theo phương pháp 

B3LYP/6-311++G(d,p) 

Hợp chất 
EHOMO 

(eV) 

ELUMO 

(eV) 

ΔEL-H 

(eV) 

IE 

(eV) 

EA 

(eV) 

χ 

(eV) 

η  

(eV) 

S 

(eV-1) 
ΔN 

ICA -6,2 -1,4 4,8 6,2 1,4 3,8 2,4 0,4 0,2 

BTA -6,5 -1,7 4,8 6,5 1,7 4,1 2,4 0,4 0,1 

Giá trị ELUMO cũng là một đại lượng để đánh giá khả năng ức chế ăn mòn của các chất ức chế ăn mòn. Giá 

trị ELUMO cho biết năng lượng của obitan không bị chiếm chỗ thấp nhất. Giá trị ELUMO càng bé, phân tử càng 

dễ nhận điện tử. Xét về ELUMO, BTA có khả năng nhận electron từ bề mặt kim loại dễ hơn ICA. Điều này có 

nghĩa BTA ức chế ăn mòn kim loại tốt hơn ICA. 

Bên cạnh đó, khả năng ức chế ăn mòn kim loại của một chất còn được đánh giá qua khả năng hấp phụ của 

nó trên bề mặt sắt. Như vậy, phân tử nghiên cứu càng phân cực, càng dễ hấp phụ lên bề mặt kim loại, khi đó 

hiệu quả ức chế ăn mòn càng cao. Từ những quan điểm lý thuyết mô tả ở mục phương pháp nghiên cứu, chất 

có khả năng ức chế ăn mòn tốt là chất có giá trị ΔEL–H, η thấp và S cao. Dựa vào số liệu tính toán trong pha 

khí tại B3LYP/6-311++G(d,p) trong bảng 1, ICA và BTA các giá trị này là như nhau với ΔEL–H là 4,8 eV, η là 

2,4 eV và S là 0,4 eV-1. 

Bên cạnh đó, đại lượng ΔN cho thấy khả năng trao đổi electron giữa phân tử chất ức chế và bề mặt Fe(110). 

ΔN càng lớn cho thấy khả năng ức chế ăn mòn tốt của hợp chất khảo sát. ICA và BTA có các giá trị ΔN lần 

lượt là 0,2 và 0,1. Như vậy ICA thể hiện là chất ức chế ăn mòn tốt hơn BTA khi khảo sát theo ΔN. 

Như vậy, hầu hết các thông số hóa học lượng tử trên chỉ ra rằng ICA có khả năng ức chế ăn mòn sắt tốt hơn 

so với BTA.  

3.3. Mô phỏng động lực học phân tử 

Trong phân tử của ICA và BTA, các dị tố N và S là các trung tâm có mật độ điện tích cao. Vì vậy, trong 

môi trường acid, chúng có thể trải qua quá trình proton hóa tại vị trí của N (pICA) và S (pBTA) (hình 3). Các 

phân tử bị proton hóa này sẽ tiếp tục được khảo sát trong mô phỏng động lực học phân tử. 

 

(a) pICA                                              (b) pBTA 

Hình 3. Cấu trúc hình học của pICA và pBTA đã được tối ưu hóa. 

Mô phỏng động lực học phân tử được áp dụng để nghiên cứu sự tương tác của pICA và pBTA trên bề mặt 

Fe(110) trong dung dịch HCl 1,0 M ở 303 K. Hình 4 biểu diễn mặt bên và mặt thẳng đứng các cấu hình hấp 

phụ của các phân tử chất ức chế. 
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(a) pICA 

     

(b) pBTA 

Hình 4. Cấu hình hấp phụ của (a) pICA và (b) pBTA trên bề mặt Fe(110) trong dung dịch HCl 1,0 M. 

Các phân tử pICA và pBTA này nằm sát với bề mặt sắt và có diện tích bề mặt lớn. Điều này giúp chúng có 

khả năng che phủ và hình thành lớp màng bảo vệ Fe khỏi các tác nhân ăn mòn trong dung dịch. Trong sự mô 

phỏng động lực học phân tử, năng lượng tương tác và năng lượng liên kết là các thông số quan trọng để đánh 

giá khả năng ức chế ăn mòn của các phân tử chất ức chế (Gupta et al., 2019). Giá trị âm của năng lượng tương 

tác chỉ ra tương tác giữa phân tử chất ức chế và bề mặt kim loại mạnh trong khi giá trị lớn của năng lượng liên 

kết cho thấy sự hấp phụ mạnh và bền của các phân tử chất ức chế. Kết quả trong bảng 2 cho thấy pICA có 

năng lượng liên kết lớn hơn và năng lượng tương tác âm hơn khi so sánh pBTA. Điều này chứng tỏ pICA hấp 

phụ trên bề mặt Fe(110) mạnh hơn pBTA. Các kết quả nghiên cứu bằng mô phỏng động lực học phân tử hoàn 

toàn phù hợp với việc so sánh các thông số hóa học lượng tử ở trên.  

Bảng 2. Năng lượng tương tác và năng lượng liên kết của pICA và pBTA tính toán được từ sự mô phỏng 

động lực học phân tử 

Hợp chất Etương tác (kJ/mol) Eliên kết (kJ/mol) 

pICA -574,08 574,08 

pBTA -572,97 572,97 

4. KẾT LUẬN 

Việc nghiên cứu tính toán hóa lý thuyết bằng lý thuyết phiếm hàm mật độ ở mức lý thuyết B3LYP/6-

311++G(d,p) đã được thực hiện nhằm so sánh khả năng ức chế ăn mòn kim loại của ICA và BTA. Kết quả cho 

thấy rằng hầu hết các thông số hóa học lượng tử như năng lượng của obitan phân tử bị chiếm cao nhất (EHOMO), 

số electron trao đổi giữa kim loại và chất ức chế (ΔN) thể hiện ICA là chất ức chế ăn mòn kim loại tốt hơn 

BTA. Bên cạnh đó, nghiên cứu về động lực học phân tử đã cho thấy cấu hình hấp phụ của các phân tử nghiên 

cứu ở dạng proton hóa trên bề mặt Fe(110). Năng lượng liên kết của pICA lớn hơn pBTA khi tương tác với bề 

mặt kim loại, điều này càng khẳng định khả năng ức chế tốt của pICA-N. Các kết quả từ nghiên cứu lý thuyết 

trong công trình này sẽ góp phần định hướng cho các nghiên cứu thực nghiệm tiếp theo. 
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Indole-5-carboxylic acid and 1-benzothiophene-5-carboxylic 

acid are two selected compounds to evaluate the steel corrosion 

inhibition ability. Their quantum chemical parameters 

including highest occupied molecular orbital energy, lowest 

unoccupied molecular orbital energy, energy gap, chemical 

hardness, softness, and transferred electrons number between 

the inhibitor molecule and iron surface are calculated at 

B3LYP/6-311++G(d,p). The results show that ICA is a better 

corrosion inhibitor than BTA. Additionally, molecular 

dynamics simulation reveals the adsorption configurations of 

the protonated inhibitors on the Fe(110) surface. The binding 

energies of pICA and pBTA on the iron surface are calculated 

to be 574.08 and 572.97 kJ/mol, respectively. These results 

confirm the better iron surface protection ability of ICA 

compared with BTA in the acidic medium. 
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