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Cette recherche porte sur 1'inhibition de la corrosion de 1'acier doux en milieu acide (HCI 1 M) par
des composés organiques, afin d'élucider les mécanismes moléculaires et de guider la conception
rationnelle d'inhibiteurs efficaces. L'approche combine étroitement des méthodes expérimentales (PDP,
EIS, perte de masse ; SEM, EDX, AFM, XPS) et des méthodes théoriques (DFT, DFTB, Monte Carlo,
dynamique moléculaire, QSAR) pour une lecture conjointe des interactions a l'interface métal-solution.
Une gamme représentative de molécules a été étudiée : bases de Schiff, benzimidazole, imidazopyridines
et sels de benzimidazolium, sélectionnés pour leur potentiel d'adsorption et leur capacité a former des
barriéres protectrices.

Les résultats révelent le role déterminant de la spéciation : I'état de protonation régit le mode et
l'efficacité de I'adsorption. Lorsque la physisorption prédomine (bases de Schiff PSB et benzimidazoles
NBI), l'inhibition est due a des interactions non covalentes (Van der Waals, liaisons H) et est corrélée au
moment dipolaire, a I'énergie totale et & la capacité a tisser un réseau de liaisons hydrogéne. A l'inverse,
pour les imidazopyridines et les benzimidazoliums, 1'adsorption chimique est la clé : le don électronique
vers Fe(110), favorisé¢ par un EHOMO ¢élevé, des sites nucléophiles actifs et la délocalisation © (méme
sous forme cationique), conduit a des liaisons fortes et a des films compacts et performants. Les
substituants donneurs renforcent systématiquement ces effets.

Cette étude souligne ainsi l'intérét de l'intégration expérimental-théorique pour déchiffrer les
mécanismes d'inhibition et propose des pistes concrétes : choix raisonné des groupes fonctionnels,
controle de la protonation, promotion de la planéité et de l'extension 7 pour favoriser le don électronique.
Ce cadre, a la fois explicatif et prédictif, ouvre la voie a la conception rationnelle d'inhibiteurs durables et
performants dans les environnements industriels corrosifs.

Mots clés : Inhibition de la corrosion, Acier doux, Milieu acide (HCI), Composés organiques, Méthodes
¢lectrochimiques, Caractérisation de surface, Modélisation moléculaire, Adsorption.




