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В статье описан процесс адсорбции органических азотсодержащих и фосфорсодержащих соеди-
нений на атомах железа, имеющегося в стали Ст3 в количестве 97%. Процесс адсорбции смоде-
лирован при помощи квантовохимического пакета HyperChem 8.0.7 с использованием полуэмпири-
ческого метода ZINDO/1 и 2 методов молекулярной механики для оптимизации геометрии. Было 
обнаружено, что такой подход с высокой точностью отражает процесс защиты стали от корро-
зии с микробиологическим контентом посредством хемосорбции органического соединения на по-
верхности металла с образованием комплексного аддукта. В процессе исследования были получе-
ны и проанализированы: заряды на гетероатомах, плотность заряда (усредненного на 1 атом же-
леза), состав получившихся соединений, а также энергетические диаграммы при образовании ад-
сорбционного комплекса-аддукта на основе исследуемой молекулы. 
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The process of adsorption of organic nitrogen-containing and phosphorus-containing compounds into iron 
atoms, which amounts to 97% in St3 steel, is described. The adsorption process was modelled using the 
HyperChem 8.0.7 quantum chemical package using the semi-empirical ZINDO / 1 and two molecular me-
chanics methods to optimise the geometry. It was found that this approach accurately reflects the process of 
protecting steel from corrosion with microbiological content by chemisorption of an organic compound on the 
metal surface to form a complex ad-duct. In the course of the study, charges were obtained and ana-lysed 
according to heteroatoms, the charge density (averaged per iron atom), the composition of the resulting 
compounds and energy diagrams of the adsorption complex-adduct formation on the basis of the studied 
molecule. 
Keywords: microbiological corrosion, chemisorption, adsorption, quantum chemical descriptors, charge den-
sity, sulfate-reducing bacteria 
 
For citation: Sikachina A.A., Beloglazov S.M., Yagunova L.K. The complexones in mission of inhibiting of 
microbiological corrosion with desulfovibrio desulfuricans. Izvestiya Vuzov. Prikladnaya Khimiya i Bio-



А.А. Сикачина, С.М. Белоглазов, Л.К. Ягунова 

 
ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКАЯ И ОБЩАЯ БИОЛОГИЯ 

 
61 

  

 

tekhnologiya [Proceedings of Universities. Applied Chemistry and Biotechnology]. 2017, vol. 7, no. 2, pp. 60-
74 (in Russian). DOI: 10.21285/2227-2925-2017-7-2-60-74 
 

Список принятых авторами сокращений: 
СРБ 
К  
ОС 
NP ОС 
N ОС 
N(aс):N (d)  
 
FFΔη  
О

h 

О
k
  

О
f 

Σq  
 
ВЗМО 
НСМО 
1 НСМО 
ω 
ω ∑Δq 

Feρq 

сульфатредуцирующие бактерии  
скорость коррозии 
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органическое соединение класса полиаминополифосфонаты 
органическое соединение класса полиаминополикарбоноаты 
отношение, показывающее баланс между количеством акцепторных и донорных групп 
исследуемых молекул 
функции Фукуи, вычисленные по жесткости молекул 
атом кислорода гидроксигруппы 
атом кислорода кетогруппы 
атом кислорода фосфорильной группы 
величина суммарного заряда на конкретном гетероатоме, представляется как 
Σq =1q + 2q 
величина энергии высшей заполненной молекулярной орбитали 
величина энергии низшей свободной молекулярной орбитали 
величина энергии орбитали, следующей по энергии за НСМО 
величина глобальной электрофильности 
величина локальной электрофильности на конкретном гетероатоме 
величина эффективного заряда на атомах железа в пересчете на 1 атом железа 
(«плотность заряда на атоме железа») 

 
ВВЕДЕНИЕ 
Текущее состояние данных о комплексо-

нах (или хелатирующих агентах, или хелато-
рах), применяющихся  в качестве ингибиторов 
коррозии стали очень среднее. В основном, 
соединения этого класса исследованы в каче-
стве ингибиторов обычной электрохимической 
коррозии в системах охлаждения [1], системах 
горячего водоснабжения [2], в водных средах с 
неполярной присадкой [3] для очистки поверх-
ности металлов и сплавов от коррозионных 
пленок [4], в концентрированных рассолах и 
умягченных водах [5], а также исследовано 
влияние катионов и анионов на проявление 
защитного антикоррозионного эффекта [6, 7]. 
Обширные исследования были проведены 
только для некоторых представителей хелато-
ров, таких как HEMPA, ATMP, EDTА. 

Ученые Института физической химии и 
электрохимии (ИФХЭ РАН, Москва), защитный 
эффект комплекса Zn

2+
-HEMPA объясняют об-

разованием смешанных плохо растворимых 
комплексных соединений Zn

2+
 и Fe

3+ 
с HEMPA 

и частичного осаждения Zn(OH)2 на металли-
ческой поверхности. Zn

2+
-HEMPA является ин-

гибитором смешанного действия, тормозящим, 
в основном катодный процесс, кинетика кото-
рого очень мало зависит от наличия CI

—
 [8]. 

Высока эффективность Zn
2+

 -HEMPA в миссии 
ингибирования коррозии многих видов сталей 
в водных растворах, а также алюминия и дру-
гих цветнометаллических сплавов [1, 2, 8].  

Не слишком много проведено исследова-

ний микробиологической коррозии металлов  
[1, 9]. Значительная часть исследований была 
проведена в Тамбовском государственном 
университете и Балтийском федеральном уни-
верситете (Россия). Коррозия различных ме-
таллов в агрессивных кислых [10-16] и солевых 
[26] средах исследована большим количеством 
ученых по всему миру. 

Многие органические соединения, которые 
выполняют миссию защиты от коррозии [10, 
12, 16], были исследованы с помощью подхода 
«структура-свойство» с использованием ко-
эффициента корреляции Пирсона [9, 10, 17, 
18]. Хелаторы в качестве ингибиторов микроб-
ной коррозии, вызываемой сульфатредуциру-
ющими бактериями, были впервые исследова-
ны в [19]. Кроме того, авторами был смодели-
рован процесс адсорбции молекул хелаторов 
на железе; железо является основной частью 
стали. В прошлом проводилось моделирова-
ние по реакционной способности органических 
соединений, в частности, моделирование ад-
сорбции на поверхности металла ОС, в кото-
ром поверхность металла описывалась гипо-
тетическим кластером [20, 21]. Апробируемые 
авторами изменения метода кластерного мо-
делирования отображают донорную емкость 
органического соединения в отношении железа 
стали, и, следовательно, возможно ввести по-
нятие «плотности заряда на железе», т.е. доле 
электронной плотности, смещающейся с гете-
роатомов ОС, в пересчете на 1 атом железа 
[22]. 
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ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 
Выбор системы микробиологической 

коррозии  
В статье исследуется гетерогенная тер-

модинамическая система закрытого типа «Ст3 
/ питательная среда Постгейт "В" + суспензия 
клеток СРБ» [21]. Образцы стали имели пара-
метры 20x50x1 мм. Они были взяты из одной 
партии, что гарантировало авторам одинако-
вый химический состав [3]. 

Органические соединения – ингибито-
ры коррозии 

В данном исследовании использовали 

вещества, молекулы которых проявляют спо-
собность ингибировать микробиологическую 
коррозию в сильной зависимости не только от 
структуры молекулы, но и от рН [23]. При рН-
зависимых структурных модификациях концен-
трация электронов в молекулах этих веществ 
не привносится и не удаляется, и для кванто-
во-химических расчетов и оценок, основанных 
на них, были взяты классические формулы, 
выбранные по критерию равномерного сим-
метричного усложнения структуры, почти иде-
ально описывающие усредненную рН-зави-
симую структуру молекулы вещества (табл. 1). 

 
Таблица 1 

Исследуемые соединения и принятая (авторами) нумерация значимых гетероатомов 
 

Table 1 
Investigated compounds and established (by authors) numbering of significant heteroatoms 

 

Аббревиатура  
ингибиторов 

Структурная формула 
Молекулярная 

масса 

NTA 
 

 

192,1 

EDTA  

 

293,3 

ATMP  

 

299.1 

EDTMP 

 

 
 

436.1 
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Защитный эффект от коррозии 
Данные о скоростях коррозии, полученных 

стандартным методом гравиметрического ана-
лиза [9], были взяты из [19]. Согласно [20], ис-
следуемые молекулы подобраны так, что об-
разуют структурный ряд, поскольку очевидно 
последовательное усложнение структуры. 

Технология квантово-химических рас-
четов 

Определение проводилось при помощи 
HyperChem 8.0.7. Программно, методом под-
бора, задавалось предельные число атомов 
железа: такое число a, когда из (a + b) задан-
ных атомов железа несло нулевой заряд их 
число b, количество а атомов при этом входи-
ло в состав комплекса. Тогда принималось, что 
донорные возможности ОС исчерпывались. 
Уравнение электрофильной реакции 

 
аFe + OCY = Feа ← (OCY), 

 
где атомы железа – акцепторы электронной 
плотности, заряженные отрицательно, являясь 
кислотами Льюиса. 

Нахождение величин квантовохимических 
дескрипторов проводилось уровнем теории 
OPLS/РМ3/ZINDO/1 [5, 18, 22]. Выбор полуэм-
пирического метода обусловлен в первую оче-
редь его малоемкостью по отношению к ресур-
сам компьютера, а это важно, поскольку дости-
гается большая мобильность метода, позво-
ляющая тщательнее проследить за «поведе-
нием» вводимых усовершенствований в моде-
лировании адсорбции. Плоскость нейтральных 
атомов железа, задаваемая первоначально, 
находилась на расстоянии 1,2 A от плоскости 
ОС (двумерное пространство) с ожиданием, 
чтобы программа произвела меньше итераций 
при комбинировании атомов в трехмерном 
пространстве, что обеспечивает необходимую 
точность. Был учтен мезомерный эффект, про-
являющийся в разных частях молекул иссле-
дуемых ОС. В работе контролировались сле-
дующие дескрипторы электронной структуры: 
заряды на гетероатомах (по Малликену) (q) 
будут вычислены в виде ∑q, т.е. заряды на 
одинаково расположенных атомах будут сум-
мированы вследствие высокой степени сим-
метричности исследуемых ОС, энергия гра-
ничных орбиталей, состав получившихся со-
единений типа Feа ← (OCY), где ОС выступает 
в роли лиганда. Исходя из данных .out файла 
будут вычислены следующие характеристики: 
плотность заряда на железе (на 1 атом Fe), 
глобальные и локальные электрофильности, 
рассмотрены структуры комплексов. По длине 
связи «Fe-гетероатом» будут учитываться в 
пределах 3,00 ангстрем. Данные по скорости 

коррозии взяты из [19]. 
 
ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 
Сгенерированные квантовохимически мо-

лекулярные параметры показаны в виде диа-
грамм (форма из [24]) на рис. 1–4. 

Молекулы изолированных комплексонов – 
нуклеофильны. В качестве лигандов становят-
ся электрофилами. Жесткость молекулы ли-
ганда (особенно NP ОС) после адсорбции сни-
жается, поэтому Feа ← (OCY) могут быть поля-
ризуемыми, давая тенденцию к промотирова-
нию микробиологической коррозии, несмотря 
на то, что плотности заряда на железе доста-
точно высокие. Очевидно, что диаграммы про-
изводят впечатление одинакового механизма 
генерации железокомплексов, поэтому можно 
предполагать, что критерий равномерного сим-
метричного усложнения структуры не влияет на 
процесс адсорбции [22]. 

Во всех случаях ВЗМО возрастает по 
сравнению с исходным ОС, а НСМО и 1НСМО, 
величина энергетической щели – падает. Эф-
фективных заряды (по Малликену) на частях 
ОСY продуктов реакции показаны в табл. 2. 

Распределение весьма характерно, по-
скольку с гетероатомов происходит донирова-
ние электронной плотности на атомы железа 
(заряды становятся резко положительными). 
Очевидно, что атомы кислорода фосфориль-
ных групп и кетогрупп обеднены электронами 
(«центры адсорбции»), на остальных атомах 
исследуемых структур плотность заряда суще-
ственно снижена вплоть до нуля (атом азота и 
фосфора, также «центры адсорбции»). Менее 
всего это выражено на EDTMP в связи с нали-
чием большого количества отрицательных за-
рядов. Донирование происходит как за счет их 
нативной электронной плотности, так и за счет 
ее перетока от других групп. 

Величины ω и Feρq NРОС показаны в табл. 3, 
а величины локальной электрофильности гете-
роатомов N ОС, [N (aс): N (d)], [(FFΔη)] –  
в табл. 4. 

Величина а менее у N ОС, чем у NP ОС, 
поскольку в первом случае имеется меньше 
центров электро- и хемосорбции. Наблюдается 
прямая зависимость между составом железо-
комплексов NP ОС и N ОС и величиной лиган-
да ОСY. ω из N ОС наиболее велика у NTA, а 
из NP ОС – у АТМР. 

В общем случае донорные свойства, кото-
рые тем выше, чем ниже локальная электро-
фильность, являющиеся основополагающими в 
миссии ингибиторной защиты от коррозии и об-
ратно пропорциональны значению [N (aс) : N (d)] 
и, видимо, как следствие этого, значению [(FFΔη)]. 
Следует отметить, что донорная активность 
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фосфорильных атомов кислорода (у NP ОС) 
наиболее низка у АТМР, что может быть свя-
зано со стерическими препятствиями. Эта вер-
сия подтверждается сравнением N ОС, где до-
норная активность кетогрупп на основании 
сравнения соответствующих локальных элек-
трофильностей также достаточно одинакова, 
но стерические препятствия присутствуют и 
здесь, но судя по структурной формуле NTA, 
они должны проявляться менее интенсивно, 

что и очевидно, поскольку NTA менее донорно 
активен, чем EDTA. 

Особо следует сказать об атомах фосфо-
ра. Они сильно нуклеофильны, что связано с 
уменьшением величины электроотрицательно-
сти и большей их валентностью, а также что на 
них идет отток электронной плотности от ато-
мов железа, ядра атомов железа в связи с 
этим в более сильной степени притягиваются 
атомами фосфора. 

 

  
Рис. 1. Изменение энергий орбиталей при образовании адсорбционного комплекса (справа) 

из АТМР (слева):  – ВЗМО;  – НСМО;   – 1НСМО;  – жесткости молекулы 
 

Fig. 1. Change of orbital energy and rigidity of a molecule  
when forming adsorptive complex (right) from ATMP (left) 
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Рис. 2. Изменение энергий орбиталей при образовании адсорбционного  

комплекса (справа) из NTA (слева):  – ВЗМО;  – НСМО;  – 1НСМО; 

 – жесткости молекулы 
 

Fig. 2. Change of orbital energy and rigidity of a molecule  
when forming adsorptive complex (right) from NTA (left) 
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Рис. 3. Изменение энергий орбиталей при образовании адсорбционного  

комплекса (справа) из EDTMP (слева):  – ВЗМО;  – НСМО;  – 1НСМО; 

 – жесткости молекулы 
 

Fig. 3. Change of orbital energy and rigidity of a molecule  
when forming adsorptive complex (right) from EDTMP (left) 

 

 
Рис. 4. Изменение энергий орбиталей при образовании адсорбционного  

комплекса (справа) из EDTA (слева):  – ВЗМО;  – НСМО;  – 1НСМО;  

 – жесткости молекулы  
 

Fig. 4. Change of orbital energy and rigidity of a molecule  
when forming adsorptive complex (right) from EDTA (left) 

 
Величина ω∑ΔqР отрицательна, что связа-

но, во-первых, с традиционно повышенными 
зарядами на атомах в интерпретации полуэм-
пирических методов, во-вторых, с хемосорбци-
ей атома фосфора на отрицательно заряжен-
ной металлоповерхности, в результате чего на 
него переходит часть электронной плотности с 
этой поверхности. Это явление дает вклад в 

увеличение плотности заряда на атоме желе-
за, а также подтверждает точку зрения на воз-
можность перехода электросорбции в хемо-
сорбцию.  

Величину ω∑fΔqО можно связать также с 
величиной молярной массы.  

Для всех проанализированных случаев 
было выявлено, что атомы железа не принад- 
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Таблица 2 
Иллюстрация изменения зарядов в различных состояниях комплексонов 

 
Table 2 

Charge change in different states of chelators 
 

Аббревиатуры 
комплексонов 

∑gΔqО ∑f/kΔqО ∑ΔqN ∑ΔqР 

Распределение зарядов в исходных молекулах 

АТМР -4,139 -2,649 0,023 6,311 

NTA -0,864 -1,157 -0,042 – 

EDTMP -5,520 -3,573 -0,046 8,392 

EDTA -1,213 -1,552 -0,108 – 

Распределение зарядов в лигандах – конечных состояниях исходных молекул 

АТМР -0,916 -0,313 -0,033 2,276 

NTA -0,288 -0,170 0,041 – 

EDTMP -1,101 -0,380 0,024 3,166 

EDTA -0,522 -0,237 0,015 – 

 
Таблица 3 

Величины электрофильности, плотности заряда, приходящейся на атом железа,  
составы образовавшихся железокомплексов полиаминополифосфонатов 

 
Table 3 

Electrophilicity, charge density per iron atom, composition  
of polyamine polyphosphonates – iron complexes 

 

Аббревиатуры 
комплексонов Feρq 

ω 
 

Составы комплексных 
соединений, число а 

ATMP -0,342 1,113 14 

NTA -0,285 1,185 14 

EDTMP -0,372 0,992 20 

EDTA -0,335 1,059 19 

 
Таблица 4 

Величины локальной электрофильности гетероатомов полиаминополифосфонатов* 
 

Table 4 
Local electrophilicity of heteroatoms of polyamine polyphosphonates 

 

Аббревиатуры 
комплексонов 

ω∑ΔqN (ωΔqN) ω∑hΔqО (ωhΔqО) ω ∑ΔqР (ωΔqР) 
[N (aс):N (d)] 

/ [(FFΔη)] 
ω∑f/кΔqО 

(ωf/кΔqО) 

ATMP -0,062 (-0,062) 3,591 (0,598) -4,492 (-1,497) [3]/ [-2.44] 2,601 (0,867) 

NTA 0,098 (0,098) 0,659 (0,220) – [3] /[-2.23] 1,171 (0,390) 

EDTMP 0,069 (0,034) 4,332 (0,541) -5,182 (-1,295) [2]/ [-1.98] 3,175 (0,794) 

EDTA 0,129 (0,064) 0,731 (0,183) – [2]/ [-1,89] 1,392 (0,348) 

*В скобках показан пересчет величин локальной электрофильности на 1 атом или группу в целях 
достоверного сравнения 
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Таблица 5 
Характеристика связей в соединении Fe14NTA 

 
Table 5 

Characteristic of bonds in Fe14NTA 
 

Заряд  
конкретного 

атома железа 

Наименование 
связей  

с гетероато-
мами 

Длина кванто-
вохимически 
вычисленных 

связей, А 

Заряд  
конкретного 

атома железа 

Наименование  
связей  

с гетероато-
мами 

Длина кванто-
вохимически 
вычисленных 

связей, А 

-0,478 
Fe-9О

h
 

Fe-N 
Fe-7О

h
 

2,30 
2,23 
2,33 

-0,219 
Fe-7О

h
 

Fe-8О
к
 

2,65 
2,21 

-0,175 
Fe-4O

h
 

Fe-3O
к
 

2,65 
2,38 

-0,426 
Fe-10О

к
 

Fe-7О
h
 

Fe-8О
к
 

2,51 
2,68 
2,42 

-0,172 
Fe-4O

h
 

Fe-3O
к
 

2,54 
2,43 

-0,194 
Fe-9О

h
 

Fe-10О
к
 

2,78 
2,27 

-0,231 Fe-3O
к
 2,41 -0,247 Fe-10О

к
 2,30 

-0,278 Fe-3O
к
 2,41 -0,198 

Fe-9О
h
 

Fe-10О
к
 

2,41 
2,41 

-0,253 Fe-7О
h
 2,43 -0,386 

Fe-4O
h
 

Fe-N 
2,41 
2,33 

-0,268 Fe-8О
к 

2,25 -0,461 
Fe-4O

h
 

Fe-9О
h
 

Fe-N 

2,37 
2,39 
2,76 

 

лежат в целом той или иной рассматриваемой 
молекуле, а в значительной степени локализо-
ваны силами донорно-акцепторного взаимо-
действия у частей этой молекулы. 

Для NTA структура железокомплекса 
представлена в табл. 5 (здесь и далее нуме-
рация по табл. 1). 

В структуре NTA как N ОС очевидно, что 
атомы железа по отношению к гетероатомам 
несут координационное число в диапазоне ве-
личин I…III. Во многих случаях, чем выше за-
ряд на атоме железа, тем величина координа-
ционного числа выше. Наиболее высокие ко-
ординационные числа наблюдаются у атомов 
железа с Q(Fe) ≥ -0.4. Наиболее короткие свя-
зи – это Fe-О

к
 и Fe-N (порядка 2,2…2,4 А), 

наиболее длинные – Fe-O
h 
(порядка 2,5…2,7А). 

Дентатность по гидроксильным атомам кисло-
рода равна IV, по атомам кислорода кетогрупп 
– III…IV, по атому азота – III.  

Для АТМР структура железокомплекса 
представлена в табл. 6. 

В структуре АТМР как NP ОС очевидно, 
что атомы железа по отношению к гетероато-
мам имеют координационное число в диапа-
зоне величин II…VII. Наиболее высокие коор-
динационные числа наблюдаются у атомов 
железа с Q(Fe) = -0.4…-0,5. Пропорциональ-
ость зависимости заряда на атоме железа от 
проявляемой этим атомом валентности 
наблюдается достаточно нечетко (например, 

Fe-5 и Fe-6). Наиболее короткие связи – Fe-О 
(порядка 2,2…2,5 А), наиболее длинные — Fe-
O

h 
(порядка 2,3…2,9А) и Fe-Р (порядка 2,7…3,0 

А). В общем случае, связи тем длиннее, чем 
больше выражена степень их ионности. Ден-
татность по атомам фосфора равна IV…VI, по 
гидроксильным атомам кислорода – III…V, по 
атомам кислорода фосфорильных групп – 
II…IV, по атому азота – IV.  

Для EDTA структура железокомплекса 
представлена в табл. 7. 

Четко не наблюдается показанной ранее 
зависимости – чем выше заряд на атоме желе-
за, тем выше и величина координационного 
числа. В структуре EDTA атомы железа по от-
ношению к гетероатомам несут координацион-
ное число в диапазоне величин I…IV. Наибо-
лее высокие координационные числа наблю-
даются у атомов железа: с Q(Fe) = -0.4…-0,5 

Не представляется возможным выделить 
наиболее короткие связи: это Fe-О

к
 (порядка 

2,2…2,4 А) и Fe-O
h 

(порядка 2,2…2,5А), за ис-
ключением таковых с Fe-10 (2,99) и Fe-15 
(2,70) наиболее длинные – Fe-N (порядка 
2,2…2,9 А). Дентатность по гидроксильным 
атомам кислорода равна I…V, по атомам кис-
лорода кетогрупп – III…V, по атомам азота – 
VII. Все это объясняется простым усложнени-
ем молекул. 

Для EDTMP структура железокомплекса 
представлена в табл. 8.  



Комплексоны в миссии ингибирования микробиологической коррозии… 

68 
 

ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКАЯ И ОБЩАЯ БИОЛОГИЯ 
 

  
 

В структуре EDTMP как NP ОС, очевидно, 
что атомы железа по отношению к гетероато-
мам несут координационное число в диапазоне 
величин I…VI. Наиболее высокие координаци-
онные числа наблюдаются у атомов железа с 
Q(Fe) = -0.5…-0,6. Наиболее короткие связи – 
это Fe-О

f
 (порядка 2,2…2,4 А) и Fe-Р (порядка 

2,7…2,9 А). Промежуточными по длине можно 
назвать Fe-O

h 
(порядка 2,2…2,4А), кроме Fe-4 

(2,8 А), Fe-17 и Fe-19 (2,9 А), Fe-O
h 

(2,6 А). 
Наличие связи с атомом фосфора является 
малозначащим в генерировании заряда на 
атоме железа (поэтому электронная плотность 
на железе у EDTMP не намного выше, нежели 
у EDTA). Дентатность по атомам фосфора 
равна II…V, по гидроксильным атомам кисло-
рода – I…V, по атомам кислорода фосфориль-
ных групп – I…IV, по атомам азота – VIII. 

 
Таблица 6 

Характеристика связей в соединении Fe14АТМР 
 

Table 6 
Characteristic of bonds in Fe14АТМР 

 

Заряд 
атома 

железа 

Наименование 
связей  

с гетероатома-
ми 

Длина  
квантовохимически  

вычисленных  
связей, А 

Заряд 
атома 

железа 

Наименование 
связей  

с гетероатома-
ми 

Длина  
квантовохимически 

вычисленных  
связей, А 

-0,229 
Fe-3O

f
 

Fe-2Р 
Fe-4O

h
 

2,38 
2,82 
2,36 

-0,442 

Fe-13O
h
 

Fe-12O
h
 

Fe-4O
h
 

Fe-8O
h
 

Fe-7O
f
 

Fe-9O
h
 

Fe-6Р 

2,19 
2,93 
2,43 
2,35 
2,71 
2,92 
2,97 

-0,313 
Fe-3O

f
 

Fe-2Р 
Fe-5O

h 

2,44 
2,66 
2,99 

-0,568 

Fe-N 
Fe-2Р 
Fe-3O

f
 

Fe-6Р 
Fe-7O

f
 

2,88 
2,73 
2,46 
2,70 
2,36 

-0,193 

Fe-4O
h
 

Fe-5O
h 

Fe-2Р 
Fe-12O

h
 

2,52 
2,28 
2,97 
2,36 

-0,276 
Fe-8O

h
 

Fe-7O
f
 

2,47 
2,25 

-0,547 

Fe-5O
h 

Fe-12O
h
 

Fe-10Р 
Fe-N 
Fe-2Р 

2,41 
2,36 
2,69 
2,85 
2,74 

-0,286 
Fe-6Р 
Fe-8O

h
 

2,79 
2,35 

-0,366 
Fe-11O

f 

Fe-10Р 
2,17 
2,69 

-0,155 
Fe-8O

h
 

Fe-6Р 
Fe-9O

h
 

2,43 
2,87 
2,26 

-0,352 

Fe-11O
f 

Fe-12O
h
 

Fe-10Р 
Fe-13O

h
 

2,25 
2,43 
2,64 
2,83 

-0,518 

Fe-6Р 
Fe-9O

h
 

Fe-N 
Fe-10Р 
Fe-12O

h
 

2,81 
2,36 
2,75 
2,80 
2,25 

-0,359 Fe-N 2,23 -0,188 
Fe-2Р 
Fe-3O

f
 

Fe-5O
h 

2,82 
2,37 
2,59 
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Таблица 7 
Характеристика связей в соединении Fe19EDTA 

 
Table 7 

Characteristic of bonds in Fe19EDTA 
 

* Представлены данные по 2 атомам железа. 

y = 0,005x - 0,432

R
2
 = 1

y = 0,003x - 0,435

R
2
 = 1

-0,5

-0,4

-0,3

-0,2

-0,1

0

0,1 0,3 0,5 0,7 0,9 1,1 1,3 1,5 1,7 1,9 2,1 2,3 2,5 2,7 2,9 3,1

К

 F
e
ρ

q

NР ОС 2 ммоль/л  NP ОС 10 ммоль/л N ОС 2 ммоль/л N ОС 10 ммоль/л
 

Рис. 5. Зависимость вида Feρq-К 
 

Fig. 5. Feρq-К dependence 
 

Зависимость К в присутствии N ОС и NP 
ОС от плотности заряда на железе выражает-
ся на рис. 5. 

Чем выше глубина оттока электронной 
плотности с молекулы на атомы железа, тем 
ниже К. Данная закономерность показывается 

Заряд  
атома  

железа 

Наименование 
связей с  

гетероатомами 

Длина  
квантовохимически  

вычисленных  
связей, А 

Заряд  
атома  

железа 

Наименование 
связей  

с гетероатомами 

Длина квантово-
химически  

вычисленных 
связей, А 

-0,254 Fe-2О
h
 2,30 -0,331 Fe-6N 2,39 

-0,386 
Fe-3O

к
 

Fe-8O
к
 

2,35 
2,18 

-0,159 Fe-3О
к
 2,29 

-0,352 Fe-8O
к
 2,35 -0,168 

Fe-2O
h
 

Fe-4O
h
 

2,41 
2,53 

-0,302 Fe-7O
h
 2,19 

 
-0,420 

 

Fe-2O
h
 

Fe-3О
к
 

Fe-4O
h
 

2,55 
2,45 
2,44 

-0,561 
Fe-3O

к 

Fe-8O
к 

Fe-1N 

2,25 
2,44 
2,24 

-0,219 
Fe-4O

h
 

Fe-5O
к
 

2,73 
2,23 

-0,468 

Fe-3O
к 

Fe-9O
h 

Fe-10O
к 

Fe-6N
 

2,27 
2,65 
2,57 
2,36 

-0,423 
Fe-6N

 

Fe-5O
к
 

Fe-10O
к
 

2,65 
2,44 
2,35 

-0,532 
Fe-6N

 

Fe-9О
h
 

2,83 
2,39 

-0,235 Fe-4O
h
 2,38 

-0,225 
Fe-10О

к
 

Fe-9О
h
 

2,24 
2,47 

-0,588 
Fe-6N

 

Fe-2О
h
 

Fe-4О
h 

2,90 
2,48 
2,52 

-0,264 
Fe-9О

h
 

Fe-10О
к
 

2,99 
2,62 

-0,329; -
0,152 

Fe-1N; Fe-9О
h 

2,32; 2.32* 
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применением NP ОС.  
Очевидно, что если подавление рассмат-

риваемого типа коррозии обуславливается в 
большей степени бактерицидностью, чем ад-
сорбцией на стали, построение и рассмотре-
ние подобных рис. 5 зависимостей неосуще-

ствимо. 
При К = 0,1,  Feρq ниже 0,5, ингибирующие 

свойства теряются при Feρq = -0,35…-0,30, при 
более высокой плотности начинается промо-
тирование коррозии. 

Таблица 8 
Характеристика связей в соединении Fe20EDTMP 

 
Table 8 

Characteristic of bonds in Fe20EDTMP 
 

Заряд  
атома  

железа 

Наименование 
связей с 

 гетероатомами 

Длина  
квантовохими-

чески  
вычисленных 

связей, А 

Заряд  
атома  

железа 

Наименование 
связей с 

гетероатомами 

Длина кванто-
вохимически 
вычисленных 

связей, А 

-0,276 
Fe-2Р 
Fe-4O

h
 

2,82 
2,20 

-0,338 
Fe-15Р 
Fe-16O

f
 

2,70 
2,23 

-0,314 
Fe-3O

f
 

Fe-4O
h 

2,17 
2,46 

-0,474 

Fe-18O
h
 

Fe-11Р 
Fe-14O

h 

Fe-10N 
Fe-15Р 

2,38 
2,87 
2,43 
2,73 
2,86 

-0,427 
Fe-1N 
Fe-7O

f 

Fe-6Р 

2,92 
2,28 
2,69 

-0,377 Fe-10N
 

2,30 

-0,309 
Fe-7O

f 

Fe-9O
h
 

Fe-6Р 

2,18 
2,79 
2,69 

-0,294 
Fe-12O

f
 

Fe-14O
h 

2,74 
2,31 

-0,372 
Fe-7O

f 

Fe-6Р 
Fe-8O

h
 

2,39 
2,69 
2,30 

-0,141 
Fe-14O

h 

Fe-13O
h 

Fe-11Р 

2,27 
2,32 
2,88 

-0,525 
Fe-3O

f 

Fe-8O
h
 

Fe-1N 

2,34 
2,28 
2,21 

-0,154 
Fe-14O

h
 

Fe-17O
h
 

2,29 
2,31 

-0,268 
Fe-4O

h 

Fe-5O
h
 

Fe-2Р 

2,20 
2,32 
2,87 

-0,573 

Fe-12O
f
 

Fe-18O
h 

Fe-13O
h
 

Fe-17O
h 

Fe-11Р 
Fe-15Р

 

2,38 
2,74 
2,67 
2,49 
2,71 
2,76 

-0,611 

Fe-6Р 
Fe-7O

h
 

Fe-1N 
Fe-10N 
Fe-17O

h
 

Fe-8O
h
 

2,74 
2,63 
2,96 
2,98 
2,40 
2,44 

-0,447 
 

Fe-14O
h
 

Fe-1N 
Fe-2Р

 

2.29 
2.36 
2.91 

-0,247 
Fe-16O

f
 

Fe-15Р 
Fe-18O

h
 

2,25 
2,87 
2,45 

-0.641 

Fe-3O
f
 

Fe-5O
h 

Fe-12O
f
 

Fe-2Р
 

Fe-11Р 
Fe-10N 

2.17 
2.87 
2,41 
2,77 
2,77 
2,95 

-0,337 Fe-18O
h
 2,41 -0,321 

Fe-11Р 
Fe-12O

f
 

Fe-14O
f
 

2,74 
2,20 
2,47 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
Примененные в статье приближения, та-

кие как отсутствие гидратации молекулы, ис-
пользование атомов кластера чистого железа 
вместо стали, полуэмпирические методы мо-
лелирования и расчета, очевидно, не накла-
дывают отпечатка на точность и предсказа-
тельную способность усовершенствованной 
авторами теории кластерного моделирования. 
Данное усовершенствование позволяет полу-
чить больше сведений о защите металла инги-
биторами, чем традиционная и общепринятая 
теория. Усовершенствованный метод кванто-
во-химического моделирования обеспечивает 
гораздо более полный набор данных, которые 
могут служить в качестве эффективного ин-
струмента для прогнозирования. Поскольку 
железокомплексы не рассматривается как по-
верхностные, а рассматриваются в качестве 
самостоятельного органического соединения 
(или, вернее, аддукта) с четко определенным 
химическим составом, то, аналогично π-
комплексам, можно проследить исходное и 
конечное состояние молекулы лиганда, адсор-
бирующегося ОС. Это таит в себе большие 
перспективы, поскольку в настоящее время 
подбор ингибиторов микробиологической кор-
розии все чаще проводят квантово-химичес-

кими методами прогнозирования [25], а не ме-
тодом скрининга [26]. 

Не существует никаких сомнений в том, 
что существенную роль в формировании 
улучшений квантово-химического моделирова-
ния играет развитие новых версий квантово-
химических программ, а также развитие про-
граммного обеспечения визуализации. Все бо-
лее производительные компьютеры все чаще 
становятся неотъемлемым атрибутом любой 
области экономики и народного хозяйства, 
традиционные подходы к проблеме ингибиро-
вания коррозии будут менее необходимы 
наряду с увеличением уровня квантово-
химической теории. 

Очевидно, что в случае простых NTA и 
ATMP, где образуются молекулы железоком-
плексов одинакового состава, координацион-
ное число железа для Fe14ATMP намного вы-
ше, чем в Fe14NTA, поэтому первый лучше как 
ингибитор, чем второй. Также у него более вы-
сокая дентатность по азоту. Дентатность по 
азоту EDTMP крайне высока и имеется боль-
шое количество связей железа с фосфором, 
поэтому такое вещество будет лучшим ингиби-
тором. Далее будет следовать EDТА, послед-
ним – NTA. 
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