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ABSTRACT 

Some 2-hydroxy-4-methylacetophenone benzoyl hydrazone compounds have been studied by 
the inhibition of copper corrosion in 3M nitric acid solution. The structure of some 2-hydroxy-4- 
methylacetophenone benzoyl hydrazone compounds  were caculated by using the AM1 method of 
the quantum chemical program HyperChem 7.0. Results of the above calculation are coordinated 
with inhibitor efficiency (P) that is determined by experiment and both are applied to Statgraphics 
4.1 software to carry out linear regression. 

 
I - MỞ ĐẦU 

B¶o vÖ chèng ¨n mßn kim lo¹i vèn lμ ®Ò tμi 
®−îc quan t©m tõ l©u cña c¸c nhμ khoa häc 
kh«ng chØ trªn thÕ giíi mμ cßn ë ViÖt Nam bëi ý 
nghÜa thùc tiÔn to lín cña nã. Thùc tÕ cho thÊy 
thiÖt h¹i do ¨n mßn kim lo¹i g©y ra rÊt ®¸ng kÓ. 
Theo c¸c tμi liÖu l−îng kim lo¹i bÞ mÊt ®i trùc 
tiÕp do ¨n mßn chiÕm kho¶ng 10% tæng s¶n 
l−îng kim lo¹i s¶n xuÊt ra hμng n¨m, cßn c¸c 
thiÖt h¹i gi¸n tiÕp nh− gi¶m ®é bÒn dÉn tíi gi¶m 
n¨ng qu¶, chÊt l−îng s¶n phÈm chiÕm 1,5 ®Õn 2 
lÇn l−îng thiÖt h¹i trùc tiÕp vÒ träng l−îng kim 
lo¹i. §èi víi c¸c n−íc c«ng nghiÖp ph¸t triÓn 
nhÊt lμ c¸c n−íc c«ng nghiÖp dÇu khÝ vμ bê biÓn 
dμi nh− ViÖt Nam th× thiÖt h¹i do ¨n mßn kim 
lo¹i g©y ra lμ rÊt lín. §Ó gãp phÇn vμo viÖc 
nghiªn cøu c¸c hi®razon lμm chÊt øc chÕ ¨n 
mßn, chóng t«i tiÕn hμnh: Nghiªn cøu mèi 
t−¬ng quan gi÷a cÊu tróc electron vμ kh¶ n¨ng 
øc chÕ ¨n mßn kim lo¹i cña mét sè hîp chÊt 2-
hi®roxy-4-metylaxetophenon benzoyl hi®razon.  

II - Ph−¬ng ph¸p nghiªn cøu 

¨n mßn kim lo¹i ®ång trong m«i tr−êng axit 
HNO3 3 M víi chÊt øc chÕ lμ mét sè hîp chÊt 2-
hi®roxy-4-metylaxetophenon benzoyl hi®razon 
cã nång ®é 10-5 M ®−îc x¸c ®Þnh b»ng ph−¬ng 
ph¸p träng l−îng. HiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn P 
®−îc tÝnh theo ph−¬ng tr×nh: 
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Trong ®ã: v lμ tèc ®é ¨n mßn khi cã chÊt øc chÕ 
(g/m2.h), v0 lμ tèc ®é ¨n mßn khi kh«ng cã chÊt 
øc chÕ (g/m2.h). 

CÊu tróc ph©n tö ho¸ häc cña 10 hîp chÊt 
hi®razon: 
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C¸c hîp chÊt øc chÕ t−¬ng øng víi R lμ 1: 2-
CH3, 2: 3-CH3, 3: 4-CH3, 4: 2-OH,  

5: 4-OH, 6: H vμ R’ lμ 7: 3-Cl, 8: 3-OH, 9: 
3-CH3, 10: 3-NH2.       

C¨n cø vμo cÊu tróc cña c¸c hîp chÊt trªn 
b»ng c¸c ph−¬ng ph¸p b¸n l−îng tö AM1 trong 
phÇn mÒm HyperChem 7.0[3,6] cã thÓ tÝnh ®−îc 

c¸c gi¸ trÞ n¨ng l−îng vμ th«ng sè cÊu tróc cho 
10 hîp chÊt øc chÕ hi®razon. 

Mèi quan hÖ gi÷a hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn 
®ång trong HNO3 víi c¸c th«ng sè cÊu tróc ph©n 
tö cña 10 chÊt øc chÕ hi®razon ®−îc x¸c ®Þnh 
b»ng ph−¬ng ph¸p håi qui ®a biÕn nhê phÇn 
mÒm Stagraphic 4.1 [7].  

III - KÕt qu¶ vμ th¶o luËn 

C¸c gi¸ trÞ n¨ng l−îng vμ th«ng sè cÊu tróc 
®· tÝnh ®−îc tõ phÇn mÒm HyperChem 7.0 cho 
10 hîp chÊt øc chÕ hi®razon vμ hiÖu qu¶ øc chÕ 
¨n mßn ®ång tr×nh bμy trong b¶ng 1. 

B¶ng 1: C¸c gi¸ trÞ n¨ng l−îng,  th«ng sè cÊu tróc vμ hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn ®ång trong HNO3 3M 
cña 10 hîp chÊt øc chÕ hi®razon 

 
Ph©n tö 

ELUMO, 
eV 

EHOMO, 
eV 

ETotal, 
kcal/mol 

EB, 
kcal/mol μ, D S, Å2 

     
 PTN, %

1 -0,2672 -8,7453 -80201,69 -4192,26 5,454 470,98 83,71 
2 -0,3668 -8,2957 -80193,56 -4184,14 5,400 482,73 82,59 
3 -0,4045 -8,2832 -80193,82 -4184,39 5,880 487,08 87,85 
4 -0,5699 -8,3318 -83993,05 -4005,78 6,031 440,75 89,73 
5 -0,5933 -8,4367 -83998,44 -4011,18 6,344 457,76 90,89 
6 -0,5885 -8,4359 -76604,56 -3906,88 5,540 443,22 59,65 
7 -0,8621 -8,6116 -81313,44 -3607,04 6,195 434,17 63,00 
8 -0,7107 -8,5554 -80403,02 -3727,49 6,032 413,17 66,00 
9 -0,5613 -8,5146 -76604,54 -3906,86 6,432 439,90 69,00 

10 -0,3221 -8,8817 -78110,69 -3794,22 6,133 403,36 70,00 

Trong ®ã: 
ELUMO lμ n¨ng l−îng orbitan; EHOMO lμ n¨ng l−îng orbitan  ph©n tö bÞ chiÕm cao  nhÊt (eV); 
ETotal lμ n¨ng l−îng tæng cña ph©n tö (kcal/mol)ph©n tö ch−a bÞ chiÕm thÊp nhÊt (eV); 
EB lμ n¨ng l−îng liªn kÕt (kcal/mol); S lμ diÖn tÝch bÒ mÆt ph©n tö (Å2); 
μ lμ momen l−ìng cùc (D); PTN% lμ hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn kh¶o s¸t theo ph−¬ng ph¸p träng l−îng. 
 

T−¬ng tù, c¸c gi¸ trÞ mËt ®é ®iÖn tÝch vμ 
hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn ®ång trong HNO3 ®−îc 
tr×nh bμy t¹i b¶ng 2. 

C¸c tμi liÖu gÇn ®©y [1, 4, 5] cho thÊy trong 
sè c¸c th«ng sè cÊu tróc cña ph©n tö hi®razon 
th× c¸c tham sè: ELUMO, EHOMO, mËt ®é ®iÖn tÝch 
trªn c¸c trung t©m hÊp phô –NH, =N-, -OH, 
¶nh h−ëng nhiÒu ®Õn hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn 
®ång trong m«i tr−êng HNO3 3 M. 

Mèi quan hÖ gi÷a c¸c th«ng sè cÊu tróc 

ph©n tö hi®razon tÝnh to¸n lý thuyÕt b»ng 
HyperChem vμ kh¶ n¨ng øc chÕ ¨n mßn kim 
lo¹i ®ång trong axit HNO3 3 M b»ng thuËt to¸n 
håi qui tuyÕn tÝnh. 

Hμm håi quy ®a biÕn gi÷a hiÖu qu¶ øc chÕ 
víi c¸c th«ng sè cÊu tróc cã d¹ng: 

PLT = ∑aixi 

Trong ®ã: 

PLT lμ hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn theo lý thuyÕt 
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ai lμ hÖ sè håi qui cña ph−¬ng tr×nh 

xi lμ c¸c tham sè t¸c ®éng ®Õn PLT. 

Sö dông phÇn mÒm Statgraphic 4.1 ®Ó thiÕt 

lËp ph−¬ng tr×nh håi qui biÓu diÔn mèi quan hÖ 
thùc nghiÖm gi÷a cÊu tróc ph©n tö vμ kh¶ n¨ng 
øc chÕ ¨n mßn ®ång trong dung dÞch HNO3 3 
M.

  
B¶ng 2: MËt ®é ®iÖn tÝch trªn c¸c nguyªn tö vμ hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn ®ång trong HNO3 3M cña 10 

hîp chÊt øc chÕ hi®razon 

Ph©n tö ZN
a ZN

b ZO
a ZO

b          PTN% 
1 -0,3216 -0,0244 -0,2530 -0,2920 83,71 
2 -0,3051 -0,0664 -0,2070 -0,3160 82,59 
3 -0,3057 -0,0665 -0,2589 -0,3160 87,85 
4 -0,3126 -0,0616 -0,2056 -0,2810 89,73 
5 -0,3052 -0,0668 -0,2590 -0,3160 90,89 
6 -0,3053 -0,0669 -0,2589 -0,3150 59,65 
7 -0,3043 -0,0680 -0,2575 -0,3060 63,00 
8 -0,3020 -0,0630 -0,2560 -0,3040 66,00 
9 -0,3050 -0,0660 -0,2580 -0,3150 69,00 

10 -0,3210 -0,0850 -0,2520 -0,2950 70,00 

Trong ®ã: 
ZN

a lμ mËt ®é ®iÖn tÝch trªn nguyªn tö N (-NH); ZN
b lμ mËt ®é ®iÖn tÝch trªn nguyªn tö N (-N=C-). 

ZO
a lμ mËt ®é ®iÖn tÝch trªn nguyªn tö O (-OH); ZO

b lμ mËt ®é ®iÖn tÝch trªn nguyªn tö O (O=C-). 
PTN% lμ hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn kh¶o s¸t theo ph−¬ng ph¸p träng l−îng. 
 
Ph−¬ng tr×nh håi qui sù phô thuéc P vμo 7 th«ng sè cÊu tróc kh¸c nhau cã c¸c d¹ng sau: 
 
1. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO, EHOMO, ETotal, S, EB, ZN

a, ZO
a
 

P = 40,395696ELUMO+ 43,594696EHOMO– 0,004019ETotal – 0,213235S – 0,035499EB 

- 425,24882ZN
a – 205,791469ZO

a – 83,169405  (1) 
Víi hÖ sè t−¬ng quan R2 = 0,9296. 

2. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO, EHOMO , ETotal, EB, S,  ZO
a, μ 

 P = 3,901929ELUMO – 8,001822EHOMO – 0,000059ETotal – 0,151839S + 30,209372μ + 
121,277049ZO

a  

– 0,090452EB – 431,386438                                                 (2) 
Víi R2 = 0,7025. 

3. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: EHOMO, EB, ETotal, S, ZO
b, μ, ZN

b  
P = 5,571756EHOMO + 0,000049ETotal – 0,098355EB + 44,500724ZN

b – 0,523831ZO
b  

- 0,159259S + 26,877627μ - 439,634121                                                       (3) 
Víi R2 = 0,7202. 

4. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO , EHOMO, EB, ETotal, ZN
a , ZN

b, ZO
a 

P  = -4,289008ELUMO – 5,230063EHOMO – 0,002987ETotal – 0,0516738EB - 211,030777ZN
a  

– 198,615284ZN
b  - 51,285414ZO

a
 – 504,556372                  (4) 

Víi R2 = 0,9584. 

5. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO , EHOMO, EB, ETotal, S, ZN
b, ZO

a 

P = -20,744308ELUMO – 19,09207EHOMO – 0,002892ETotal – 0,0841EB - 0,108333S - 
241,717579ZN

b  



 152

– 33,045254ZO
a – 636,332465             (5) 

Víi R2 = 0,9641. 

6. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO, EHOMO, ETotal,  ZN
a, ZO

a, ZN
b, ZO

b 
P = 42,052895ELUMO + 26,856031EHOMO – 0,003556ETotal – 210,423891ZN

a-0,188837ZN
b  

– 111,542359ZO
a – 16,9334ZO

b – 55,860311                            (6) 
Víi R2 = 0,9486. 

7. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO , EHOMO, EB, ZN
a, ZN

b, ZO
a, ZO

b 

P = -158,571408ELUMO – 170,384896EHOMO – 0,299781EB + 2665,305065ZN
a-1261,17245ZN

b  
– 29,162839ZO

a + 1406,954783ZO
b – 1475,797346             (7) 

Víi R2 = 0,9915. 

8. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO , EHOMO, EB, ETotal, ZN
b, ZO

a, ZO
b 

P = -34,642435ELUMO – 25,711866EHOMO - 0,09164EB - 0,002384ETotal-381,576276ZN
b –  

65,25714ZO
a + 223,660318ZO

b – 687,205411                                             (8) 
Víi R2 = 0,9676. 

9. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO , EHOMO, EB, ETotal, ZN
b, S, ZO

b 

P = -54,129572ELUMO – 39,037687EHOMO – 0,118166EB – 0,002231ETotal – 0,076305S  
+136,015199ZO

b – 410,614223ZN
b – 880,545818                      (9) 

Víi R2 = 0,9666. 

10. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO , EB, ETotal, ZN
a, ZN

b, ZO
a, ZO

b 

P = 7,550693ELUMO – 0,047205EB – 0,002942ETotal + 92,022483ZN
a-109,014549ZO

a +  
191,580834ZO

b – 202,282124ZN
b – 294,946369                                           (10) 

Víi R2 = 0,963. 

11. HiÖu qu¶ øc chÕ phô thuéc 7 yÕu tè: ELUMO , EHOMO, EB, ETotal, ZN
a, ZN

b, ZO
b 

P =-137,9963393ELUMO – 151,021043EHOMO -  0,265966EB – 0,00048ETotal + 2289,569489ZN
a   

+ 1177,954424ZO
b – 1108,964136ZN

b – 1374,204388       (11) 
Víi R2= 0,9918. 

HiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn ®ång trong HNO3 3M ®−îc x¸c ®Þnh b»ng thùc nghiÖm (PTN) vμ 
tÝnh to¸n lÝ thuyÕt (PLT) øng víi c¸c ph−¬ng tr×nh (1) – (11) ®−îc ®−a vμo b¶ng 3. 

B¶ng 3: C¸c gi¸ trÞ PTN vμ PLT tÝnh theo c¸c ph−¬ng tr×nh (1) – (11) 

(1) (2) (3) (4) (5) (6) (7) (8) (9) (10) (11) Ph©n 
tö 

PTN PLT PLT PLT PLT PLT PLT PLT PLT PLT PLT PLT 
1 83,71 84,34 84,05 83,25 84,21 83,92 84,08 83,56 82,80 83,99 83,87 83,66 
2 82,59 80,89 81,49 79,78 84,34 84,06 83,75 82,15 81,58 83,94 83,11 83,42 
3 87,85 89,64 88,81 92,08 87,26 85,89 88,41 86,11 86,02 85,23 88,46 85,54 
4 89,73 91,62 90,68 85,69 88,09 88,29 88,58 90,20 88,17 89,73 89,22 90,02 
5 90,89 90,53 92,31 91,13 91,25 92,43 89,79 92,00 89,82 91,82 90,17 92,01 
6 59,65 60,46 60,39 61,94 63,78 63,75 63,72 61,09 62,71 64,00 63,72 61,00 
7 63,00 51,24 55,21 50,23 64,38 62,39 63,71 61,20 62,79 63,11 63,24 61,92 
8 66,00 63,62 64,64 61,62 65,39 66,69 67,66 66,32 63,41 64,74 66,81 66,21 
9 69,00 58,52 88,68 86,04 63,79 64,80 62,58 69,82 63,38 65,48 63,67 68,82 

10 70,00 67,60 79,70 69,77 70,20 70,09 70,50 69,96 69,14 70,02 70,14 70,61 
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Tõ c¸c ph−¬ng tr×nh håi qui vμ b¶ng trªn ta 
thÊy: 

§Æc ®iÓm cÊu t¹o cña c¸c ph©n tö 2-

hi®roxy-4-metylaxetophenon benzoyl hi®razon 
cã ¶nh h−ëng nhiÒu ®Õn kh¶ n¨ng øc chÕ ¨n 
mßn cña kim lo¹i Cu trong m«i tr−êng axit
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 HNO3 3 M.     

C¸c th«ng sè nh−: ETotal, ELUMO, EHOMO, mËt 
®é ®iÖn tÝch trªn c¸c trung t©m hÊp phô (-NH, 
=N-, -OH) ¶nh h−ëng lín tíi hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n 
mßn, cßn c¸c yÕu tè kh¸c nh− EB, S, μ ¶nh 
h−ëng Ýt tíi hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn. 

Ph−¬ng tr×nh håi qui (11) lμ ph−¬ng tr×nh 
cho kÕt qu¶ gÇn víi thùc nghiÖm nhÊt (R2 = 
0,9918). 

Nh÷ng kÕt qu¶ nμy cho phÐp ta gi¶i thÝch 
®−îc kh¶ n¨ng øc chÕ ¨n mßn kh¸c nhau cña 
c¸c hi®razon. Trong m«i tr−êng ¨n mßn c¸c 
hi®razon ®· h×nh thμnh mμng b¶o vÖ trªn bÒ mÆt 
kim lo¹i b»ng c¬ chÕ hÊp phô vËt lÝ vμ ho¸ häc. 
HÊp phô vËt lÝ lμ kÕt qu¶ cña lùc hÊp dÉn tÜnh 
®iÖn gi÷a c¸c ion cña c¸c hi®razon vμ bÒ mÆt 
kim lo¹i mang ®iÖn. HÊp phô ho¸ häc lμ sù ph©n 
bè ®iÖn tÝch cña ph©n tö chÊt øc chÕ cho bÒ mÆt 
kim lo¹i vμ h×nh thμnh liªn kÕt phèi trÝ gi÷a c¸c 
trung t©m hÊp phô (-NH, =N-,  

-OH) cña c¸c hi®razon víi obitan d trèng 
cña kim lo¹i (Cu, Fe,...).  

C¸c ph©n tö tõ (1)÷(5) cã hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n 
mßn (P%) lín h¬n c¸c ph©n tö tõ (7) ÷ (10). Së 
dÜ nh− vËy lμ v× trong c¸c ph©n tö tõ (1) ÷(5) cã 
thªm 1 nhãm –CH3 bªn nh¸nh tr¸i cña ph©n tö, 
®©y lμ nhãm thÕ ®Èy electron m¹nh vμo hÖ liªn 
hîp, lμm t¨ng mËt ®é electron trªn c¸c trung t©m 
hÊp phô do ®ã lμm t¨ng hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn. 

Nhãm –OH ®Èy electron m¹nh h¬n nhãm 
–CH3 nªn hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn cña c¸c 
ph©n tö (4), (5) lín h¬n hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn 
cña c¸c ph©n tö (1) ÷ (3). 

§èi víi c¸c nhãm thÕ R = –CH3, -OH th× 
hiÖu qu¶ øc chÕ ¨n mßn:  

P(m-R)<P(o-R)<P(p-R). Ph©n tö chøa (p-R) 
cã kh¶ n¨ng øc chÕ ¨n mßn tèt nhÊt v× khi ®ã 
c¸c hiÖu øng kh«ng gian cña ph©n tö kh«ng 
ng¨n c¶n kh¶ n¨ng ph¶n øng hay hÊp phô cña 
chÊt øc chÕ víi bÒ mÆt kim lo¹i. Khi R ë vÞ trÝ 
(m-R) hay (o-R) th× ®· bÞ ¶nh h−ëng bëi hiÖu 
øng kh«ng gian lμm ph©n tö cã kh¶ n¨ng øc chÕ 
¨n mßn kim lo¹i kÐm h¬n.  

IV - KÕt luËn 

§· kÕt hîp kÕt qu¶ ®o øc chÕ ¨n mßn kim 
lo¹i vμ c¸c th«ng sè l−îng tö tÝnh ®−îc tõ phÇn 
mÒm HyperChem 7.0 ®Ó thiÕt lËp ph−¬ng tr×nh 
håi qui  biÓu diÔn mèi quan hÖ gi÷a kh¶ n¨ng øc 
chÕ ¨n mßn víi c¸c th«ng sè cÊu tróc cña c¸c 
ph©n tö hi®razon, trong ®ã ph−¬ng tr×nh (11) lμ 
ph−¬ng tr×nh håi quy cho kÕt qu¶ tèt nhÊt (R2 = 
0,9918). 

P = -137,9963393ELUMO - 151,021043EHOMO –  
0,265966EB – 0,00048ETotal + 2289,569489ZN

a  

+  
1177,954424ZO

b – 1108,964136ZN
b –  

1374,204388.  

KÕt qu¶ nμy cho thÊy c¸c yÕu tè nh−: ELUMO, 
EHOMO, ETotal vμ mËt ®é ®iÖn tÝch trªn nguyªn tö 
N vμ O lμ nh÷ng yÕu tè ¶nh h−ëng chÝnh tíi kh¶ 
n¨ng øc chÕ ¨n mßn kim lo¹i cña ®ång trong 
m«i tr−êng HNO3.  

Nh÷ng kÕt qu¶ thu ®−îc ë trªn cho thÊy 
b»ng ph−¬ng ph¸p ho¸ l−îng tö cã thÓ tÝnh c¸c 
th«ng sè l−îng tö, qua ®ã dù ®o¸n kh¶ n¨ng øc 
chÕ ¨n mßn kim lo¹i cña mét sè hi®razon, ®Þnh 
h−íng cho viÖc tæng hîp chóng gãp phÇn tiÕt 
kiÖm thêi gian trong viÖc kiÕm t×m c¸c hîp chÊt 
cã kh¶ n¨ng øc chÕ ¨n mßn kim lo¹i cao.    
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