
i 

 

République Algérienne Démocratique et Populaire 

Ministère de l’Enseignement Supérieur et de la Recherche Scientifique 

Université 20 Août 1955 Skikda 

Faculté de Technologie 

Département de Génie des Procédés 

 

 

THÈSE 

Présentée en vue de l’obtention du diplôme 

Doctorat 3ème Cycle En 

Génie des Procédés 

Option : Génie Chimique 

 

 

 

 

 

 
Présentée Par : BOUHADOUACHE Fethi 

Soutenue le 07 décembre 2025 

Devant la commission d’examen : 

Nom et prénom  Grade Qualité Etablissement 

SOBHI Chafia Professeur  Président Université 20Aout 1955-skikda 

ALLAL Hamza MCA Rapporteur Université Salah boubnaider Constantine 3 

ZOUAOUI Emna Professeur Co-Encadrant  Université 20Aout 1955-skikda 

DELIMI Amel MCA Examinateur Université 20Aout 1955-skikda 

BENOSMANE Ali MCA Examinateur Université Larbi Ben M'hidi Oum El-Boughi  

 

Ref : D012125040D 

  

Étude computationnelle par DFT d'inhibiteurs de 

corrosion métallique par des molécules organiques 



ii 

 

Remerciements 

La réalisation de cette thèse n’est pas le fruit d’un travail individuel, mais le résultat d’un effort 

collectif et d’un soutien précieux de nombreuses personnes qui ont marqué mon parcours jusqu’à 

l’aboutissement de cette recherche. 

J’exprime ma profonde gratitude à mon directeur de thèse, M. Hamza Allal, Maître de 

Conférences Classe A à l’Université Salah Boubnaider Constantine 3, pour sa disponibilité, ses 

conseils éclairés et son accompagnement constant. Je remercie également Mme Emna Zouaoui, 

Professeure à l’Université 20 Août 1955 de Skikda, qui a initié ce projet et m’a offert 

l’opportunité d’y prendre part. Son soutien continu a été déterminant. 

Mes remerciements s’adressent aussi aux membres du jury. Je remercie Mme Chafia Sobhi, 

Professeure à l’Université 20 Août 1955 de Skikda et Présidente du jury, pour l’honneur qu’elle 

m’a fait en présidant cette soutenance et pour ses orientations constructives. Mes remerciements 

vont également à Mme Amel Delimi, Maître de Conférences Classe A à la même université, 

Examinateur, ainsi qu’à M. Ali Benosmane, Maître de Conférences Classe A à l’Université 

Larbi Ben M’Hidi d’Oum El-Bouaghi, Examinateur, pour leurs observations et leurs critiques 

enrichissantes. 

Je souhaite exprimer ma reconnaissance aux chercheurs M. Salim Bousba et M. Maamar 

Damous, dont l’accompagnement, les conseils et la confiance ont profondément contribué au 

développement de ce travail et à ma progression scientifique. 

Enfin, j’adresse mes remerciements à toutes les personnes qui, de près ou de loin, ont soutenu ou 

facilité l’accomplissement de cette thèse. Leur présence, leurs encouragements et leur aide ont 

été essentiels à la réussite de ce parcours. 

 

 



iii 

 

Dédicace 

Je dédie ce travail à : 

 Ma chère mère, qui a été et reste ma source d'inspiration et de soutien à chaque moment 

de ma vie. Je te remercie infiniment pour tous tes sacrifices et l'amour sans fin que tu 

m'as donné. 

 Mon cher père, qui a toujours été mon pilier et mon soutien. Je t'exprime toute ma 

gratitude pour tout ce que tu as fait pour mon bien-être et ma réussite. 

 Mon frère Abdelmalek, qui a toujours été à mes côtés et m'a soutenu tout au long de mon 

parcours. 

 Ma chère épouse, dont la présence, la compréhension, la patience et le soutien 

inconditionnel ont illuminé mon chemin et m’ont donné la force d’avancer 

 Ma chère tante, qui a été pour moi une seconde mère, m'offrant amour et soutien à 

chaque étape de ma vie et contribuant grandement à ma prise en charge et mon 

épanouissement. 

 Les enfants de ma tante, Guettari Raid, Rihem, Adam et Akram Jawad, qui ont ajouté de 

la joie à ma vie par leur amour et leur innocence. 

 Mes chers amis, qui ont été à mes côtés tout au long de mon parcours académique, 

m'offrant leur soutien et leur amitié dans les bons comme dans les moments difficiles. 

 

 

 

 



iv 

 

SOMMAIRE 

Somaire IV 

Liste des Figures VII 

Liste des Tableaux IX 

Liste des Abréviations X 

Introduction générale XII 

 

Chapitre I   Rappels théoriques et investigation bibliographique 

 

I.1 Introduction  2 

I.2 Aluminium et alliages d’aluminium 3 

I.3 Inhibiteurs de corrosion 5 

I.3.1 Définition 5 

I.3.2 Propriétés 5 

I.3.3 Utilisations industrielles des inhibiteurs de corrosion  6 

I.4 Classification des inhibiteurs 8 

I.4.1 Classification basée sur la composition chimique  9 

I.4.1.1 Inhibiteurs de corrosion organique 9 

I.4.1.2 Inhibiteurs de corrosions inorganiques  13 

I.4.1.3 Inhibiteurs de corrosion volatile  14 

I.4.2 Classification basée sur le mode d'action  15 

I.4.2.1 Inhibiteurs de corrosion anodiques 15 

I.4.2.2 Inhibiteurs de corrosion cathodique  15 

I.4.2.3 Inhibiteurs de corrosion mixtes  16 

I.4.3 Classification basée sur la solubilité  17 

I.4.3.1 Inhibiteurs de corrosions solubles  17 

I.4.3.2 Inhibiteurs de corrosions insolubles ou passives  17 

I.4.4 Classification basée sur l'application  18 

I.4.4.1 Inhibiteurs de corrosion pour métaux spécifiques  18 



v 

 

I.4.4.2 Inhibiteurs de corrosion pour des environnements spécifiques  18 

I.5 Type d’adsorption 19 

I.5.1 Adsorption physique (ou physisorption)  19 

I.5.2 Adsorption chimique (ou chimisorption)  20 

I.6 Molécule de la Vanilline 22 

I.6.1 Utilisation de la vanilline en tant qu'inhibiteur de corrosion des métaux 23 

I.7 Méthodes de modélisation en chimie computationnelle basée sur DFT 25 

I.8 Conclusion  33 

I.9. Réferances 34 

 

Chapitre II Mécanisme d’inhibition de la corrosion et adsorption de la vanilline 

et de ses formes sur la surface Al(111) par DFT 

 

II.1. Introduction 39 

II.2. Détails et moyens de calculs DFT 39 

II.3. Géométries optimisées 43 

II.4. Orbitales moléculaires frontières 44 

II.5. Descripteurs globaux  46 

II.6. Analyse de la population naturelle (NPA) et potentiel électrostatique 

moléculaire (MEP) 

48 

II.7. Les fonctions condensées de Fukui "Réactivité locale" 50 

II.8 Adsorption d'inhibiteurs sur Al (111) 51 

(a) Configuration d'adsorption perpendiculaire 56 

(b) Configurations d'adsorption parallèles 59 

II.9. Conclusion  63 

II.10. Réferances 64 

 

Chapitre III Étude par DFT du mécanisme d’inhibition et de l’adsorption des 

formes linéaire et cyclique du glucose sur la surface Al(111). 

 

III.1 Introduction 69 

III.2. Détails et moyens de calculs DFT 69 



vi 

 

III.3. Orbitales moléculaires frontières des géométries optimisées 71 

III.4. Descripteurs globaux 73 

III.5. Analyse de la population naturelle (NPA) 76 

III.6. Analyse du potentiel électrostatique moléculaire (MEP) 77 

III.7 Adsorption d'inhibiteurs sur Al (111) 78 

III.8 Conclusion 85 

III.9 Références 86 

Conclusion générale 88 

Annexe. I 89 

Annexe. II 95 

Résumé 110 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



vii 

 

 

Liste des Figures 

Figure I.1 Évolution de la production mondiale d'aluminium [1]. 

Figure I.2 Différentes séries d'alliages d'aluminium. 

Figure I.3 Classification des inhibiteurs [1]. 

Figure I.4 Schématisation des modes d'adsorption des molécules organiques inhibitrices sur 

surface métallique [7]. 

Figure I.5 Structures moléculaires des dérivés de thiophène utilisés comme inhibiteurs de 

corrosion de l'Aluminium. 

Figure I.6 Composés organiques les plus testés comme corrosion inhibiteurs pour l'Aluminium. 

et les alliages de l'Aluminium. 

Figure I.7 Diagrammes d'Evans [12]. 

Figure I.8 Sitesanodiques (siège de l'oxydation du métal) soit les sites cathodiques (siège de la 

réduction de l'oxygène en milieu neutre aéré ou siège de la réduction du proton H+ en milieu 

acide). 

Figure I.9 Mécanisme d'adsorption physique et chimique sur la surface [18]. 

Figure I.10 Structure moléculaire de la Vanilline. 

Figure I.11 Évolution du nombre de publications concernant la DFT et l'inhibition de la 

corrosion des métaux [24]. 

Figure I.12 Produits dérivés de l'énergie et fonctions de réponse dans l'ensemble canonique [26]. 

Figure II.1 Structures moléculaires 2D de la vanilline (VAN) avec le schéma de numérotation 

atomique et ses formes protonée (VANH+) et déprotonée (VAND−). 

Figure II.2 Structures. 

Figure II.3 Distribution des densités des orbitales moléculaires frontalières (HOMO et LUMO) 

de la molécule de vanilline sous formes neutre (VAN), protonée (VANH+ ) et déprotonée 

(VAND−) de la molécule de vanilline. 

Figure II.4 Analyse de la population naturelle (NPA) de la molécule de vanilline (VAN). 

Figure II.5 potentiel électrostatique moléculaire (MEP) de la molécule de vanilline (VAN). 



viii 

 

Figure II.6 Les cartes d'isosurface de Fukui des attaques nucléophiles (à droite) et électrophiles 

(à gauche) de la vanilline (VAN) et de ses formes protonées (VANH+) et déprotonées (VAND−). 

Figure II.7 Vues de dessus et de côté de la supercellule Al(111). 

Figure II.8 Configurations d'adsorption les plus stables de la molécule de vanilline (VAN) à la 

surface d’Al (111). 

Figure II.9 Cartes de différence de densité de charge (CDD) configurations d'adsorption les plus 

stables de la molécule de vanilline (VAN) à la surface d’Al (111). 

Figure II.10 L'adsorption perpendiculaire la plus stable de la vanilline déprotonées (VAND−) se 

forme sur la surface d’Al(111). 

Figure II.11 L'adsorption perpendiculaire la plus stable de la vanilline (VAN) sur la surface 

d’Al(111). 

Figure II.12 L'adsorption perpendiculaire la plus stable de la vanilline protonées (VANH+) sur la 

surface d’Al(111). 

Figure II.13 L'adsorption parallèle la plus stable de la vanilline (VAN) sur la surface d’Al(111). 

Figure II.14 L'adsorption parallèle la plus stable de la vanilline déprotonées (VAND−) se forme 

sur la surface d’Al(111). 

Figure II.15 L'adsorption parallèle la plus stable de la vanilline protonées (VANH+ ) sur la 

surface d’Al(111). 

 

 

 

 

 



ix 

 

 

Liste des Tableaux 

 

Tableau II.1 Descripteurs de réactivité chimique calculés de la vanilline (VAN) et de ses formes 

protonée (VAND+) et déprotonée (VAND− ) au niveau théorique B3LYP/Def2-TZVPP et en 

solution aqueuse SMD. 

Tableau III.1 Descripteurs de réactivité chimique calculés des deux inhibiteur étudiée de la 

forme linéaire du glucose sous la forme cyclique D-glucose au niveau théorique B3LYP/Def2-

TZVPP et en solution aqueuse SMD. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



x 

 

Liste des Abréviations 

VAN Vanilline 

𝑽𝑨𝑵𝑯+ Vanilline protonées 

𝑽𝑨𝑵𝑯𝑫− Vanilline déprotonées 

DFT Density Function Theory 

HOMO Highest Occupied Molecular Orbital 

LUMO Lowest Unoccupied Molecular Orbital 

𝑰 Potentiel d'ionisation 

A Affinité électronique 

𝝌 l'électronégativité 

𝜟𝑬𝑮𝒂𝒑 l'écart énergétique 

𝜼 la dureté globale 

μ Moment dipolaire 

𝝅 potentiel chimique 

𝝈 Mollesse chimiques 

𝝎 l'indice d'électrophilie 

< 𝜶 > la polarisabilité 

Vvdw Volume de Van der waals 

SA Surface moléculaire de Van der waals 

𝝎− Pouvoir d'électro-donation 

𝝎+ Pouvoir d'électro-acceptation 

𝚫𝛚± Indice d'électrophilicité 

Δnback-d Indice de back-donation électronique 

TE (a.u.)  l'énergie totale 

𝐟𝐤
+ La fonction de Fukui pour une Attaque nucléophile 

𝐟𝐊
− La fonction de Fukui pour une Attaque électrophile 

𝛅𝐤
− l'indice de douceur locale pour une attaque électrophile 

𝛅𝐤
+ l'indice de douceur locale pour une attaque nucléophile 



xi 

 

NPA d'analyse de population naturelle 

MEP Le potentiel électrostatique moléculaire 

FMO Les orbitales moléculaires frontières 

SMD Solvation Model based on Density 

CCD la différence de densité de charge  

def2 Basis sets of the Karlsruhe group 

TZVPP Basis set with “new” polarization functions 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



xii 

 

Introduction Générale 

Dans notre monde industriel moderne, la préservation des matériaux métalliques et la 

lutte contre la corrosion occupent une place cruciale, compte tenu de l'importance croissante des 

infrastructures et des installations industrielles dans divers secteurs. La corrosion est un 

phénomène naturel inévitable qui affaiblit les matériaux métalliques, compromettant leur 

stabilité et réduisant leur durée de vie, ce qui entraîne des coûts de maintenance et de réparation 

considérables. Dans ce contexte, la recherche de méthodes pour protéger ces matériaux en 

comprenant les facteurs causant la corrosion et en développant des inhibiteurs efficaces est 

devenue une solution essentielle pour renforcer la sécurité et réduire l'impact environnemental de 

la dégradation des matériaux métalliques. 

Le premier chapitre aborde les bases de la corrosion et ses différents types, en 

commençant par la corrosion uniforme qui affecte toute la surface métallique de manière 

homogène, jusqu’aux formes plus complexes comme la corrosion sous contrainte, qui dépend de 

divers facteurs environnementaux et mécaniques. Ce chapitre met en lumière les facteurs qui 

influencent la vitesse et la nature de la corrosion, y compris l'environnement, la nature du métal, 

et les conditions de fonctionnement. En parallèle, il présente les inhibiteurs chimiques, qui sont 

une méthode essentielle de lutte contre la corrosion, en détaillant les différentes catégories 

d'inhibiteurs – organiques, inorganiques et polymères – et en expliquant comment chaque 

catégorie interagit avec la surface métallique pour former des couches de protection efficaces. 

Le deuxième chapitre se concentre sur les inhibiteurs de corrosion à base de vanilline et 

de ses formes protonées, en tant que solutions prometteuses. En s’appuyant sur des outils 

théoriques basés sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT), ce chapitre analyse les 

interactions moléculaires de la vanilline avec la surface métallique. L'étude examine les 

mécanismes de réaction de la vanilline et de ses différentes formes au niveau moléculaire, 

permettant d'identifier les zones de réactivité clé qui confèrent à l’inhibiteur sa capacité de 

protection optimale. Cette approche théorique offre une compréhension approfondie de 

l'influence des modifications moléculaires de la vanilline sur son efficacité comme inhibiteur de 
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corrosion, ouvrant la voie au développement d'inhibiteurs aux structures améliorées et à 

l’efficacité renforcée. 

Le troisième chapitre approfondit cette méthodologie théorique en étudiant les inhibiteurs 

de corrosion basés sur le glucose, en comparant deux formes : le glucose linéaire et la forme 

cyclique, connue sous le nom de D-glucose. L’objectif est d’évaluer leur efficacité respective 

dans la prévention de la corrosion. En s'appuyant également sur des outils de la DFT, ce chapitre 

analyse le comportement du glucose en interaction avec la surface de l'aluminium. Cette analyse 

permet de distinguer les différences entre les deux formes et de choisir celle qui convient le 

mieux à la protection des métaux contre la corrosion. 

Ces trois chapitres, pris ensemble, constituent une stratégie intégrée de lutte contre la 

corrosion, en passant par l’identification et la compréhension des types de corrosion 

fondamentaux, l’étude des inhibiteurs basés sur des composés organiques comme la vanilline, et 

l’utilisation de substances naturelles comme le glucose pour concevoir des inhibiteurs plus 

efficaces et respectueux de l’environnement. Grâce à l’utilisation d’outils théoriques avancés, 

tels que la théorie de la fonctionnelle de la densité, cette étude permet une analyse précise des 

mécanismes moléculaires et des interactions chimiques entre les inhibiteurs et la surface 

métallique. Cette stratégie établit de nouvelles perspectives pour le design scientifique des 

inhibiteurs de corrosion, contribuant à améliorer la durabilité et la sécurité des installations 

industrielles tout en réduisant les besoins en maintenance et en protégeant l'environnement des 

pollutions liées à la dégradation des matériaux métalliques.



1 

 

CHAPITRE 1 

 

 

 

Rappels théoriques et investigation 

bibliographique 

 

 

 

 

 

 

 

 



2 

 

I.1 Introduction   

La lutte contre la corrosion et la préservation des matériaux métalliques constituent des 

enjeux essentiels dans un monde où l'ingénierie et les infrastructures jouent un rôle prépondérant. 

La corrosion, un processus complexe et inexorable, peut engendrer des dommages considérables 

sur les métaux, affectant non seulement leur intégrité, mais aussi la durabilité et la sécurité de 

nos structures et équipements. Face à ce défi omniprésent, il est crucial de comprendre les 

mécanismes sous-jacents de la corrosion et d'explorer des solutions innovantes pour la prévenir. 

Ce chapitre a pour objectif d'examiner en profondeur les aspects clés de la corrosion, en 

commençant par les principes fondamentaux des différents types de corrosion, allant de la 

corrosion uniforme à la corrosion sous contrainte. Nous analyserons les caractéristiques 

distinctives de chaque type de corrosion, en mettant en lumière les facteurs qui influencent leur 

apparition et leur progression. Cette analyse approfondie des mécanismes corrosifs constituera la 

base de notre compréhension globale du phénomène. Par la suite, nous nous plongerons dans 

l'univers des inhibiteurs de corrosion, qui offrent une approche stratégique pour lutter contre la 

détérioration des métaux. Nous examinerons les différentes catégories d'inhibiteurs, qu'ils soient 

organiques, inorganiques ou de nature polymère, en mettant en évidence leurs mécanismes 

d'action et leurs propriétés chimiques spécifiques. En comprenant les divers moyens par lesquels 

les inhibiteurs de corrosion interagissent avec les surfaces métalliques, nous pourrons envisager 

comment ils peuvent former des barrières protectrices contre les réactions électrochimiques 

responsables de la corrosion. 

Une partie essentielle de ce chapitre portera sur les méthodes de la chimie 

computationnelle basées sur la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT). Nous examinerons 

comment la DFT, en tant qu'outil théorique puissant, permet d'étudier la structure électronique 

moléculaire des inhibiteurs et, par conséquent, leurs interactions moléculaires à l'échelle 

atomique. En appliquant la DFT à la conception et à la modélisation des inhibiteurs de corrosion, 

nous espérons estimer et élucider les mécanismes d'adsorption ainsi que leur efficacité vis-à-vis 

du métal, ouvrant ainsi la voie à une conception plus rationnelle et à une optimisation des 

inhibiteurs de corrosion. 
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I.2 Aluminium et alliages d’aluminium 

Les alliages d'aluminium trouvent des applications étendues dans divers domaines de 

l'ingénierie, tels que la construction (bâtiments, navires), l'électrotechnique (composants 

électriques, fils), le transport (automobiles, avions, wagons de chemin de fer) et les emballages 

(feuilles, aliments, canettes). Chaque secteur impose des exigences spécifiques en matière de 

propriétés des alliages d'aluminium. Ces alliages se distinguent par plusieurs avantages, 

notamment leur légèreté, leur durabilité, leur formabilité, leur résistance à la corrosion, leur 

conductivité thermique, leur efficacité en anodisation, leur aptitude au traitement de surface, 

ainsi que leur diversité en termes de types et de semi-produits, sans oublier leur facilité de 

recyclage. 

 

Figure I.1 Évolution de la production mondiale d'aluminium [1] 

Bien que l'aluminium pur présente des propriétés naturelles de résistance à la corrosion, sa 

résistance mécanique relativement faible limite son utilisation dans les applications d'ingénierie 

nécessitant des propriétés mécaniques spécifiques. Pour surmonter cette limitation, l'aluminium 

est allié à d'autres éléments tels que le cuivre, le silicium, le magnésium, le manganèse et le zinc, 

à des concentrations variant de 1 % à 7 %. Ces alliages améliorent les propriétés mécaniques de 
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l'aluminium, offrant un équilibre optimal entre résistance et formabilité tout en conservant ses 

qualités intrinsèques. 

La classification des alliages d'aluminium repose sur la nature des éléments d'alliage 

ajoutés (Cu, Si, Mg, Mn, Zn, etc.), comme le résume la Figure I.2. Nous avons brièvement 

présenté les différentes séries d'alliages d'aluminium proposées par Christian Vargel dans son 

ouvrage intitulé « Corrosion of Aluminium » [2], en utilisant l'éditeur graphique NovaMind [3]. 

 

Figure I.2 Différentes séries d'alliages d'aluminium. 
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I.3 Inhibiteurs de corrosion 

 

I.3.1 Définition 

Les inhibiteurs de corrosion, également appelés inhibiteurs de rouille ou agents 

anticorrosion, sont des substances chimiques conçues pour prévenir ou réduire la corrosion des 

métaux et des alliages métalliques.  

La corrosion est un processus naturel par lequel les métaux réagissent avec 

l'environnement, en particulier l'oxygène et l'humidité, ce qui entraîne la détérioration 

progressive et la perte d'intégrité des matériaux métalliques. 

Les inhibiteurs de corrosion agissent en formant une couche protectrice sur la surface du 

métal, empêchant ainsi le contact direct avec les agents corrosifs.  

Cette couche peut être constituée de diverses molécules qui adhèrent à la surface 

métallique, formant une barrière physique ou chimique entre le métal et l'environnement.  

Les inhibiteurs de corrosion peuvent être utilisés dans une variété d'applications 

industrielles, allant de la protection des structures métalliques aux pipelines, en passant par les 

équipements marins et automobiles [4].  

 

I.3.2 Propriétés 

Les propriétés des inhibiteurs de corrosion peuvent varier en fonction de leur composition 

chimique, de leur mode d'action et de leur application spécifique. Voici quelques-unes des 

propriétés clés associées aux inhibiteurs de corrosion : 

Adsorption : Les inhibiteurs de corrosion doivent avoir la capacité de s'adsorber (adhérer) 

à la surface métallique de manière à former une couche protectrice. Cette adsorption peut être 

physique (adsorption physique) ou chimique (adsorption chimique) en fonction des interactions 

moléculaires entre l'inhibiteur et la surface métallique. 

Film protecteur : Les inhibiteurs de corrosion doivent former un film protecteur stable à 

la surface métallique. Ce film agit comme une barrière qui empêche les agents corrosifs tels que 

l'oxygène et l'humidité d'entrer en contact direct avec le métal. 
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Stabilité : Les inhibiteurs de corrosion doivent être stables dans l'environnement auquel ils 

sont exposés. Ils ne doivent pas se décomposer rapidement ou perdre leur efficacité en réaction 

avec d'autres substances présentes dans le milieu. 

Compatibilité : Les inhibiteurs de corrosion doivent être compatibles avec les matériaux 

métalliques et autres composants du système dans lequel ils sont utilisés. Ils ne doivent pas 

provoquer de réactions indésirables ou de détérioration des matériaux. 

Sélectivité : Certains inhibiteurs de corrosion peuvent être spécifiques à certains types de 

métaux ou d'alliages. Ils doivent être choisis en fonction du métal ou de l'alliage à protéger. 

Action préventive et curative : Certains inhibiteurs de corrosion agissent de manière 

préventive en formant une couche protectrice avant que la corrosion ne commence, tandis que 

d'autres agissent de manière curative en ralentissant ou en stoppant le processus de corrosion 

déjà en cours. 

Solubilité : Certains inhibiteurs de corrosion peuvent être solubles dans l'eau ou d'autres 

solvants. Cela peut être important en fonction de la manière dont ils sont appliqués, par exemple 

en tant qu'additifs dans des liquides ou des revêtements. 

Température et environnement : Les propriétés des inhibiteurs de corrosion peuvent être 

influencées par les conditions environnementales telles que la température, le pH, la salinité, etc. 

Ils doivent être efficaces dans les conditions spécifiques d'utilisation. 

Effet à long terme : Les inhibiteurs de corrosion doivent offrir une protection à long terme 

pour réduire la fréquence des maintenances et des applications répétées. 

Toxicité et environnement : Il est important que les inhibiteurs de corrosion ne soient pas 

toxiques pour l'environnement ni pour les utilisateurs. La sécurité environnementale et humaine 

est une considération importante. 

 

I.3.3 Utilisations industrielles des inhibiteurs de corrosion 

Les inhibiteurs de corrosion sont largement utilisés dans diverses industries pour protéger 

les métaux et les alliages de la détérioration causée par la corrosion [5].  

Dans l'industrie pétrolière et gazière, les pipelines, réservoirs de stockage et équipements 

sont exposés à des environnements corrosifs en raison de la présence d'eau, de sels et de gaz 
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agressifs. Pour protéger ces infrastructures, des inhibiteurs de corrosion sont ajoutés aux fluides 

de forage, aux systèmes de transport et aux réservoirs. 

Quant à l'industrie chimique, elle doit faire face à des produits chimiques agressifs qui 

accélèrent la corrosion des équipements. Afin de préserver l'intégrité de ces derniers et de limiter 

les risques de défaillance, l'utilisation d'inhibiteurs de corrosion est courante. 

Dans le domaine de la gestion de l'eau et des eaux usées, les métaux exposés à l'eau et aux 

produits chimiques sont protégés par des inhibiteurs qui empêchent la corrosion des conduites et 

des réservoirs. 

Concernant le secteur de la construction et des infrastructures, les inhibiteurs de corrosion 

sont largement employés pour défendre les structures métalliques telles que les ponts et 

bâtiments contre la corrosion atmosphérique et les conditions environnementales. 

Cependant, dans le secteur automobile, ces produits sont utilisés principalement pour 

prolonger la durée de vie des véhicules, notamment en protégeant les châssis contre la corrosion 

causée par les intempéries et les conditions routières. 

Dans le domaine maritime, où les navires, plates-formes pétrolières offshore et structures 

marines sont soumis à l'agressivité de l'eau salée, l'utilisation d'inhibiteurs de corrosion devient 

indispensable pour assurer la longévité des installations. 

Par ailleurs, dans l'industrie aérospatiale, les composants métalliques des avions et 

satellites nécessitent une protection contre l'humidité et les conditions atmosphériques, ce qui est 

assuré par l'application d'inhibiteurs de corrosion. 

L'industrie électrique et électronique, bien qu'elle ne soit pas toujours confrontée à la 

corrosion, utilise cependant des inhibiteurs pour préserver les composants exposés à des 

environnements particulièrement corrosifs. 
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Enfin, l'industrie alimentaire et pharmaceutique, confrontée à des nettoyages fréquents et à 

l'usage de produits chimiques, recourt à ces inhibiteurs pour protéger ses équipements en acier 

inoxydable contre la corrosion. 

I.4 Classification des inhibiteurs 

Les inhibiteurs de corrosion peuvent être classés de différentes manières en fonction de 

divers critères. Voici une classification commune basée sur les principales caractéristiques des 

inhibiteurs de corrosion : 

 

Figure I.3 Classification des inhibiteurs [1] 
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I.4.1 Classification basée sur la composition chimique 

I.4.1.1 Inhibiteurs de corrosion organique 

Dans des conditions acides, des inhibiteurs organiques sont souvent utilisés. Ces 

inhibiteurs se composent d'un ou plusieurs groupements fonctionnels polaires hydrophiles, tels 

que les groupes hydroxyle (-OH), amine (-NH), mercapto (-SH) et carboxyle (-COOH), ainsi que 

leurs dérivés. Ces groupes leur permettent de se fixer à la surface du métal. Les inhibiteurs 

organiques sont généralement partiellement polaires et hydrophobes, possédant une ou plusieurs 

chaînes hydrocarbonées.  

Bien qu'il existe des inhibiteurs inorganiques, les inhibiteurs organiques sont aujourd'hui 

privilégiés, principalement en raison de leur écotoxicité réduite. Selon Bommersbach, ces 

inhibiteurs possèdent au moins un hétéroatome qui joue un rôle clé dans la fixation aux métaux.  

Cet hétéroatome peut être de l'azote (présent dans les amines, imidazolines, triazoles, 

amides...), de l'oxygène (dans les alcools, acétyliques, carboxylates, oxadiazoles...), du soufre 

(dans les thiourées, mercaptans, sulfoxydes, thiazoles...) ou du phosphore (dans les 

phosphonates). Le phosphore est souvent un meilleur donneur d'électrons que l'azote.  

L'efficacité remarquable de ces inhibiteurs, même à faibles doses, constitue leur principal 

avantage. De plus, un poids moléculaire plus élevé tend à augmenter l'activité inhibitrice de ces 

composés. 

L'effet inhibiteur de ces composés organiques, souvent sans rapport avec les processus de 

corrosion anodique et cathodique, est associé à la création (par adsorption) d'une barrière plus ou 

moins continue, mais d'épaisseur finie, qui obstrue l'accès de la solution au métal.  

La capacité des composés organiques insaturés (ceux avec des doubles ou triples liaisons) 

à empêcher la formation de liaisons entre les atomes métalliques est cruciale puisque ces 

composés sont porteurs d'électrons capables de le faire. Les inhibiteurs organiques sont souvent 

constitués de déchets de l'industrie pétrolière [6]. 
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Une des limites de l'utilisation de ces produits est l'élévation de température. En effet, les 

molécules organiques sont souvent instables à des températures élevées. 

 

Figure I.4 Schématisation des modes d'adsorption des molécules organiques inhibitrices sur 

surface métallique [7]. 

 

De nombreux chercheurs ont étudié les composés organiques en tant qu'inhibiteurs de 

corrosion en raison de leur capacité à protéger les métaux contre les agressions corrosives. Ces 

composés organiques jouent un rôle crucial en formant une couche protectrice sur la surface du 

métal, ce qui empêche le contact direct entre le métal et l'environnement corrosif. 

Hamza ALLAL et ses collaborateurs [8] ont réalisé une étude approfondie pour évaluer 

l'efficacité de divers composés organiques à base de thiophène dans l'inhibition de la corrosion 

de l'aluminium. 
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Les composés examinés, tels que TPHCAL, ACTPH, TPHCAC, CLTPH et TPH, ont été 

analysés en détail pour déterminer leur capacité à protéger l'aluminium contre la corrosion. Les 

résultats ont révélé une corrélation significative entre la structure chimique des composés et leur 

efficacité inhibitrice. Parmi les composés testés, TPHCAL s'est avéré être le plus efficace, tant 

dans sa forme neutre que protonée. 

 

Figure I.5 Structures moléculaires des dérivés de thiophène utilisés comme inhibiteurs de 

corrosion de l'Aluminium. 

 

Cette conclusion repose sur une analyse minutieuse des indices globaux obtenus dans les 

phases gazeuse et aqueuse. De plus, les énergies d'interaction calculées ont montré que 

TPHCAC, ACTPH et TPHCAL interagissent de manière particulièrement intense avec la surface 

d'aluminium (111).  

Ces résultats soulignent l'importance des propriétés moléculaires pour l'efficacité des 

inhibiteurs de corrosion, offrant des perspectives prometteuses pour le développement de 

nouveaux inhibiteurs efficaces et ciblés pour la protection des métaux contre la corrosion. 
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M. Abdallah et son équipe [9] ont mené une étude approfondie pour évaluer l'efficacité des 

colorants azoïques bidentés à base de 1-(4-aminophényl) propane-1-one en tant qu'inhibiteurs de 

la corrosion de l'aluminium.  

 

Figure I.6 Composés organiques les plus testés comme corrosion inhibiteurs pour 

l'Aluminium. et les alliages de l'Aluminium. 

Réalisée dans une solution de NaOH 0,1 M, l'étude a utilisé des méthodes telles que la 

mesure de perte de poids et la polarisation galvanostatique pour évaluer l'inhibition. Les résultats 

ont montré que ces colorants azoïques bidentés exercent une inhibition significative de la 

corrosion de l'aluminium dans cette solution.  

L'efficacité d'inhibition augmentait avec la concentration des inhibiteurs, et des conditions 

optimales ont été déterminées, incluant la réduction de la température et la présence de groupes 

donneurs d'électrons dans la structure des inhibiteurs. 
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L’étude réalisée par Klodian Xhanari et ses collègues en 2019 [10] a apporté des 

éclaircissements importants sur l'utilisation des inhibiteurs de corrosion organiques pour protéger 

l'aluminium et ses alliages dans des environnements alcalins et chlorés.  

L'accent a été mis sur l'identification des types d'inhibiteurs, leur efficacité et les 

mécanismes de leur action. Les résultats ont révélé que les composés mercapto, les dérivés 

azolés, les colorants organiques, ainsi que divers polymères figurent parmi les inhibiteurs les 

plus utilisés dans ces contextes. 

 Ces inhibiteurs ont démontré une capacité significative à réduire la corrosion de 

l'aluminium et de ses alliages. Les méthodes de perte de poids et les techniques électrochimiques 

se sont révélées cruciales pour évaluer leur efficacité. 

I.4.1.2 Inhibiteurs de corrosions inorganiques 

Les molécules minérales sont le plus souvent utilisées en milieu proche de la neutralité, 

voire en milieu alcalin, et plus rarement en milieu acide.  

Les produits se dissocient en solution et ce sont leurs produits de dissociation qui assurent 

les phénomènes d`inhibition (anions ou cations). 

Les oxo-anions de type XO4n, tels que les chromates, les molybdates, les phosphates et les 

silicates, figurent parmi les principaux anions inhibiteurs. Quant aux cations, les plus courants 

incluent Ca2+ et Zn2+, ainsi que ceux qui, combinés à certains anions comme l'hydroxyle (OH-), 

forment des sels insolubles [11,6].  

Ces inhibiteurs agissent soit en limitant la diffusion des espèces agressives vers le substrat 

en adsorbant les molécules (comme les chromates), soit en formant un film protecteur à la 

surface du métal, augmentant ainsi la résistance à la corrosion (molybdates, tungstates, 

phosphates, silicates et borates).  
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Figure I.7 Diagrammes d'Evans [12]. 

Toutefois, l'utilisation de ces molécules est de plus en plus limitée en raison de leur impact 

environnemental, les produits les plus efficaces étant souvent non respectueux de 

l'environnement.  

Cependant, de nouveaux complexes organiques de Chrome(III) combinés à d'autres cations 

(Zn2+, Fe2+, Al2+, Ca2+, Mg2+, Mn2+, Sr2+, Zr2+...) ont été développés. Ils se révèlent non 

seulement efficaces contre la corrosion, mais également non toxiques [13].  

Ces inhibiteurs peuvent agir sur la réaction électrochimique soit en tant qu'inhibiteurs 

cathodiques, anodiques, ou mixtes. 

I.4.1.3 Inhibiteurs de corrosion volatile 

Ces inhibiteurs s'évaporent pour former un gaz qui crée une atmosphère protectrice autour 

du métal. Ils sont souvent utilisés pour la protection de l'intérieur de systèmes fermés tels que les 

réservoirs. 
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I.4.2 Classification basée sur le mode d'action  

I.4.2.1 Inhibiteurs de corrosion anodiques 

Ces inhibiteurs agissent généralement de plusieurs façons : ils forment une couche 

protectrice insoluble à la surface du métal, inhibent les réactions chimiques responsables de la 

libération d'ions métalliques, bloquent les sites actifs de corrosion, ou modifient le potentiel 

électrochimique du métal pour rendre la réaction anodique moins favorable. Leur objectif 

principal est de préserver l'intégrité des métaux en limitant leur détérioration due à la corrosion, 

que ce soit dans des environnements exposés à l'eau, à l'humidité, à des produits chimiques 

corrosifs ou à d'autres conditions agressives. 

I.4.2.2 Inhibiteurs de corrosion cathodique 

Les inhibiteurs de corrosion cathodiques agissent en perturbant la réaction cathodique, ce 

qui réduit la consommation d'électrons et ralentit ainsi l'ensemble du processus de corrosion. Ils 

fonctionnent souvent en fournissant des électrons supplémentaires pour la réduction des agents 

oxydants, ce qui diminue la vitesse de libération des ions métalliques dans l'environnement 

corrosif. 

Ces inhibiteurs agissent de diverses façons : ils peuvent modifier les propriétés chimiques 

ou électrochimiques de la surface métallique, rendant la réaction cathodique moins favorable, ou 

former une barrière protectrice empêchant les agents corrosifs d'atteindre le métal.  
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Figure I.8 Sites anodiques (siège de l'oxydation du métal) soit les sites cathodiques (siège de la 

réduction de l'oxygène en milieu neutre aéré ou siège de la réduction du proton H+ en milieu 

acide). 

Dans certains cas, ils déclenchent une réaction chimique qui neutralise les produits de la 

réaction cathodique. Leur rôle principal est de protéger les métaux en limitant la réaction 

cathodique, responsable de la consommation des électrons générés par l'anode.  

Ces inhibiteurs sont largement utilisés dans l'industrie pour préserver la durabilité des 

structures métalliques, des équipements et des installations, notamment dans des environnements 

corrosifs tels que les systèmes d'eau, les pipelines, les réservoirs et les navires. 

I.4.2.3 Inhibiteurs de corrosion mixtes 

L'utilisation d'inhibiteurs de corrosion mixtes est courante dans des environnements où les 

réactions de corrosion sont complexes et impliquent plusieurs facteurs. Ils sont employés pour 
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protéger une variété de métaux et d'alliages dans des applications industrielles variées, allant des 

pipelines et des réservoirs aux équipements maritimes et aux structures industrielles. 

Figure I.2 illustre de manière schématique l'impact de ces trois variétés d'agents inhibiteurs 

sur les courbes de polarisation, dans un système où la cinétique des réactions partielles est 

gouvernée par l'équation de Butler-Vollmer. 

I.4.3 Classification basée sur la solubilité 

La classification des inhibiteurs de corrosion selon leur solubilité repose sur la façon dont 

ces substances se comportent lorsqu'elles sont introduites dans un milieu corrosif ou un liquide. 

Elle différencie principalement deux types d'inhibiteurs : ceux qui se dissolvent dans le liquide 

corrosif et ceux qui forment des couches protectrices insolubles à la surface du métal. 

I.4.3.1 Inhibiteurs de corrosions solubles 

Les inhibiteurs de corrosion solubles sont des composés chimiques qui se dissolvent 

complètement dans le milieu corrosif, créant ainsi une solution homogène. Ils se répartissent 

uniformément dans le liquide et agissent en réagissant avec les ions métalliques ou en modifiant 

les conditions chimiques du milieu afin de ralentir le processus de corrosion. Ces inhibiteurs sont 

souvent employés dans des solutions liquides ou des environnements où une distribution 

uniforme de l'agent protecteur est essentielle. Ils peuvent être ajoutés directement aux fluides 

corrosifs [14]. 

I.4.3.2 Inhibiteurs de corrosions insolubles ou passives 

Les inhibiteurs de corrosion insolubles forment des films protecteurs sur la surface 

métallique, sans se dissoudre dans le milieu corrosif. Plutôt que de se disperser dans le liquide, 

ils créent des dépôts adhérents qui agissent comme une barrière physique, isolant le métal des 

éléments corrosifs. Ces films empêchent ainsi les agents agressifs d'atteindre la surface du métal, 

ralentissant efficacement la corrosion. Ce type d'inhibiteur est particulièrement adapté lorsqu'une 
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protection par formation d'une couche solide est recherchée, comme dans les revêtements 

métalliques ou les structures exposées à des environnements immergés [15]. 

La classification des inhibiteurs de corrosion en fonction de leur solubilité est cruciale pour 

comprendre leur mode d'interaction avec le milieu corrosif et la manière dont ils assurent la 

protection contre la corrosion. La sélection entre des inhibiteurs solubles ou insolubles repose sur 

les caractéristiques du système corrosif, les besoins de l'application et les conditions 

environnementales spécifiques. 

I.4.4 Classification basée sur l'application 

I.4.4.1 Inhibiteurs de corrosion pour métaux spécifiques 

Les inhibiteurs de corrosion pour métaux spécifiques sont des substances chimiques 

conçues pour prévenir ou réduire la corrosion des métaux dans des environnements corrosifs. 

Ces substances agissent en formant une couche protectrice à la surface du métal ou en interférant 

avec les réactions chimiques responsables de la corrosion.  

Les inhibiteurs de corrosion sont choisis en fonction du type de métal à protéger, des 

conditions environnementales auxquelles le métal est exposé et des propriétés spécifiques de 

l'inhibiteur par rapport à ces conditions. Ces inhibiteurs contribuent à prolonger la durée de vie 

des métaux, à réduire les coûts de maintenance et à prévenir les défaillances dues à la corrosion. 

I.4.4.2 Inhibiteurs de corrosion pour des environnements spécifiques 

Ces inhibiteurs agissent en formant des couches protectrices à la surface du métal ou en 

modifiant les réactions chimiques qui conduisent à la corrosion. En fonction de l'environnement 

particulier, différents types d'inhibiteurs de corrosion peuvent être nécessaires pour garantir une 

protection efficace contre la détérioration des métaux.  
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L'utilisation d'inhibiteurs de corrosion spécifiques à un environnement donné contribue à 

prolonger la durée de vie des matériaux métalliques et à maintenir leur intégrité structurelle dans 

des conditions corrosives. 

Certains inhibiteurs sont conçus pour résister à des conditions environnementales 

particulières, comme les environnements marins, acides, alcalins, etc. 

I.5 Type d’adsorption 

L’adsorption est un processus par lequel les molécules d'une substance (les adsorbats) sont 

capturées ou retenues à la surface d'un matériau solide ou liquide (l'adsorbant). Selon les 

caractéristiques de ce processus, on peut distinguer plusieurs types d'adsorption. 

I.5.1 Adsorption physique (ou physisorption)  

L'adsorption physique, aussi connue sous le nom de physisorption, est un processus par 

lequel des molécules ou des atomes d'une substance sont retenus à la surface d'un matériau solide 

ou liquide par des forces intermoléculaires faibles, principalement les forces de Van der Waals. 

 Contrairement à la chimisorption, qui implique des interactions chimiques fortes, la 

physisorption résulte des forces de dispersion de London et des interactions dipôle-dipôle [16]. 

Les molécules adsorbées sont attirées par la surface de l'adsorbant grâce aux forces 

intermoléculaires, principalement les forces de dispersion de London (Van der Waals) et les 

interactions dipôle-dipôle.  

Ces interactions, étant relativement faibles comparées aux liaisons covalentes ou ioniques, 

n'entraînent généralement pas de modifications chimiques notables des molécules adsorbées.  

La physisorption est un processus réversible, permettant aux molécules de se détacher de la 

surface lorsque les conditions, telles que la pression ou la température, changent. Les quantités 

adsorbées varient selon plusieurs paramètres, comme la température, la pression, ainsi que les 

propriétés des molécules et de l'adsorbant.  
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Ce type d'adsorption se manifeste lorsque les forces de Van der Waals suffisent pour attirer 

les molécules à la surface, mais sans provoquer de transformations chimiques marquantes. La 

physisorption est fréquemment utilisée dans des applications telles que la purification de l'air et 

de l'eau, la séparation de gaz, la chromatographie et la désodorisation. Des matériaux comme le 

charbon actif et les zéolithes sont utilisés comme adsorbants pour exploiter les propriétés de la 

physisorption. 

I.5.2 Adsorption chimique (ou chimisorption)  

L'adsorption chimique, également appelée chimisorption, est un processus par lequel des 

molécules ou des atomes d'une substance (l'adsorbat) réagissent chimiquement avec la surface 

d'un matériau solide ou liquide (l'adsorbant), formant ainsi des liaisons covalentes ou ioniques. 

Contrairement à la physisorption, qui repose sur des forces intermoléculaires faibles, la 

chimisorption implique des interactions chimiques fortes entre les molécules adsorbées et la 

surface de l'adsorbant [17]. 

Les molécules adsorbées interagissent chimiquement avec les sites actifs de l'adsorbant, 

formant des liaisons covalentes ou ioniques. Ces interactions sont significativement plus fortes 

que les forces de Van der Waals observées dans la physisorption. La chimisorption peut entraîner  
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Figure I.9 Mécanisme d'adsorption physique et chimique sur la surface [18]. 

des changements structuraux et chimiques dans les molécules adsorbées, modifiant ainsi leurs 

propriétés et leur réactivité.  

Contrairement à la physisorption, la chimisorption n'est pas toujours réversible ; les 

liaisons chimiques établies peuvent être assez stables, rendant la désorption plus complexe. La 

cinétique et la réversibilité de la chimisorption sont influencées par divers facteurs, tels que la 

nature de l'adsorbat et de l'adsorbant, ainsi que les conditions de température, de pression et les 

énergies d'activation. 

La chimisorption est couramment observée dans des processus tels que la catalyse 

hétérogène, où les réactions chimiques se produisent à la surface d'un catalyseur solide.  

Les sites actifs de la surface jouent un rôle crucial dans la catalyse chimique. La 

chimisorption est également impliquée dans des phénomènes tels que l'adsorption de gaz sur les 

surfaces métalliques et l'adhérence de molécules sur les surfaces solides dans des applications 

telles que les revêtements et les matériaux fonctionnels [19,20]. 
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I.6 Molécule de la Vanilline 

 

Figure I.10 Structure moléculaire de la Vanilline. 

La vanilline, un aldéhyde aromatique, possède la formule chimique C8H8O3, indiquant sa 

composition de huit atomes de carbone, huit d'hydrogène et trois d'oxygène. Sa structure 

comprend un groupe aldéhyde (-CHO), un groupe phénol (-OH) et un groupe méthoxy (-OCH₃) 

liés à un noyau benzénique.  

Naturellement présente dans les gousses de vanille, fruit de l'orchidée Vanilla planifolia, 

elle confère à la vanille son arôme distinctif. Toutefois, en raison de la demande élevée et des 

limites de production naturelle, la vanilline synthétique, obtenue à partir de guaiacol ou 

d'eugénol, est largement utilisée comme substitut. 

L'arôme doux et chaleureux de la vanilline en fait un ingrédient de choix dans l'industrie 

alimentaire, où elle est utilisée pour parfumer une variété de produits tels que desserts, boissons, 

confiseries et produits de boulangerie. En parfumerie, ses propriétés olfactives agréables la 

rendent également prisée, ajoutant des notes vanillées à des produits cosmétiques et parfumés. 
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Au-delà de ces applications, la vanilline est aussi d'intérêt pour la recherche en chimie et 

en biochimie. Sa structure et ses propriétés réactives en font un modèle utile pour étudier des 

réactions chimiques spécifiques et pour mieux comprendre les caractéristiques des groupes 

fonctionnels présents dans sa molécule. 

I.6.1 Utilisation de la vanilline en tant qu'inhibiteur de corrosion des métaux 

La vanilline a également été explorée pour son potentiel en tant qu'inhibiteur de corrosion 

des métaux.  

En raison de sa structure chimique riche en groupes fonctionnels réactifs, tels que le 

groupe aldéhyde (-CHO), le groupe phénol (-OH) et le groupe méthoxy (-OCH₃), elle peut 

interagir avec les surfaces métalliques et former une couche protectrice, limitant ainsi l'accès des 

agents corrosifs. 

Des études ont montré que la vanilline peut inhiber efficacement la corrosion dans divers 

environnements corrosifs, en particulier dans des solutions acides. Son efficacité est liée à sa 

capacité à adsorber sur la surface du métal, réduisant ainsi la vitesse de réaction électrochimique 

et offrant une barrière protectrice.  

Ainsi, l'utilisation de la vanilline dans ce contexte présente un intérêt pour le 

développement de solutions écologiques et moins toxiques en matière de protection des métaux 

contre la corrosion. 

A.Y. El-Etre [21] et ses collaborateurs ont conduit une étude approfondie afin d’évaluer 

l’efficacité inhibitrice de la vanilline contre la corrosion de l’aluminium. L’expérimentation a été 

réalisée dans une solution de HCl à 5 M, en utilisant plusieurs méthodes d’analyse, telles que la 

mesure de la perte de poids, le dégagement d’hydrogène, la thermométrie, ainsi que des 

techniques de polarisation potentiostatique, pour obtenir un ensemble de données exhaustives. 

L’étude a révélé que la vanilline possède des propriétés inhibitrices prometteuses contre la 

corrosion de l’aluminium dans des milieux contenant du HCl.  
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Cette analyse approfondie du mécanisme d’action et de l’efficacité inhibitrice offre des 

perspectives précieuses pour l’utilisation pratique de la vanilline en tant qu’inhibiteur de 

corrosion. 

Sous la direction de Rosliza, R. et Nora’aini, A., une étude approfondie [22] a été menée 

pour évaluer l'effet de la vanilline en tant qu'inhibiteur de la corrosion de l'alliage d'aluminium 

(Al) dans un environnement d'eau de mer. Cette étude a utilisé diverses techniques 

électrochimiques, dont la polarisation potentiodynamique (PP), la résistance de polarisation 

linéaire (LPR) et la spectroscopie d'impédance électrochimique (EIS).  

L'analyse de la morphologie de surface après exposition à l'eau de mer, avec et sans 

vanilline, a été réalisée par microscopie électronique à balayage (SEM) et spectroscopie à 

dispersion d'énergie (EDS). 

Une équipe de recherche dirigée par Roland, T. L. et ses collaborateurs [23] a mené une 

étude approfondie pour évaluer l'efficacité inhibitrice de la vanilline (VA) et d'un mélange de 

vanilline avec du Rosmarinus officinalis (VARO) sur l'acier doux. 

L'étude a été réalisée dans des solutions acides, spécifiquement une solution d'acide 

sulfurique (H2SO4) et une solution d'acide chlorhydrique (HCl), chacune à une concentration de 

1 M. La méthode de mesure des coupons a été employée pour évaluer les performances des 

inhibiteurs. 

Les résultats ont révélé que la vanilline présentait une efficacité d'inhibition notable à 

différentes concentrations. Dans les solutions d'acide sulfurique et d'acide chlorhydrique, 

l'efficacité de la vanilline a atteint des valeurs optimales de 96,60 % et 92,11 %, respectivement.  

En ce qui concerne le mélange de vanilline avec Rosmarinus officinalis (VARO), une 

efficacité significative a été observée dans la solution d'acide chlorhydrique, atteignant 95,63 %. 

En revanche, dans la solution d'acide sulfurique, la performance moyenne du mélange VARO a 

été de 66,17 %. 
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I.7 Méthodes de modélisation en chimie computationnelle basée sur DFT 

Les méthodes de modélisation en chimie computationnelle basée sur DFT (Density 

Functional Theory) représentent un outil extrêmement puissant pour compléter l'étude 

expérimentale de la réactivité chimique des molécules et, par conséquent, pour expliquer les 

mécanismes d'inhibition de la corrosion [9,12–16]. Cette approche fournit des informations 

essentielles, que l'on peut diviser en deux grandes catégories de paramètres. 

D'une part, les grandeurs globales, également appelées indices de réactivité, incluent des 

paramètres tels que l'écart énergétique (ΔE gap), le moment dipolaire (μ), l'énergie totale (TE), le 

potentiel d'ionisation (I), l'affinité électronique (A), l'électronégativité (χ), la dureté globale (η), 

l'indice d'électrophilie (ω), et la polarisabilité (α). Ces indices sont cruciaux pour comparer les 

inhibiteurs dérivés et identifier le plus performant. 

D'autre part, les quantités locales, ou indices de sélectivité, comprennent la fonction de 

Fukui (f (r→)), l'électronégativité locale, et la douceur locale. Ces paramètres sont essentiels 

pour localiser les sites réactifs au sein des composés inhibiteurs et comprendre comment ces sites 

interagissent avec les surfaces métalliques. 

Le principe fondamental de la DFT repose sur l'idée que l'état fondamental d'un système 

est complètement déterminé par sa densité électronique. Cela implique que les propriétés 

énergétiques et structurales d'une molécule ou d'un matériau peuvent être dérivées de cette 

densité électronique. La DFT traite les électrons de manière statistique, en les considérant 

comme des distributions de densité plutôt que comme des fonctions d'onde individuelles. 

Une des applications les plus répandues de la DFT est la prédiction des structures 

moléculaires, des énergies de liaison, des potentiels d'ionisation et d'affinité électronique, ainsi 

que des spectres d'absorption et d'émission. En ce qui concerne la corrosion et les inhibiteurs de 

corrosion, la DFT permet d'examiner les interactions entre les molécules d'inhibiteurs et les 

surfaces métalliques. Elle est utilisée pour calculer les énergies d'adsorption, déterminer les 

géométries optimales des complexes formés, et explorer les mécanismes réactionnels associés. 
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Cette approche fournit des insights précieux sur l'efficacité des inhibiteurs en permettant une 

analyse détaillée de leur interaction avec les surfaces métalliques. 

La DFT est réalisée à l'aide de divers logiciels de calcul quantique, tels que Gaussian, VASP, 

Quantum ESPRESSO, entre autres. 

 

Figure I.11 Évolution du nombre de publications concernant la DFT et l'inhibition de la 

corrosion des métaux [24]. 

Néanmoins, la DFT présente certaines limitations, notamment dans le traitement des 

interactions de dispersion et la description précise des réactions chimiques impliquant des 

réarrangements électroniques significatifs.  

Pour surmonter ces défis, des méthodes de correction ont été développées, telles que la 

DFT+U et les fonctionnels hybrides, afin d'améliorer la précision des calculs et de mieux 

capturer les phénomènes électroniques complexes. 

Les premières études se sont principalement concentrées sur l'examen des caractéristiques 

électroniques des molécules isolées, en mettant l'accent sur des paramètres tels que l'énergie de 
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l'orbitale moléculaire occupée la plus élevée (HOMO), l'énergie de l'orbitale moléculaire 

inoccupée la plus basse (LUMO), l'écart énergétique entre ces deux niveaux (ΔE), ainsi que le 

moment dipolaire.  

Ces données sont obtenues via des calculs de chimie computationnelle basés sur la théorie 

de la densité fonctionnelle (DFT). Elles permettent d'établir des corrélations entre les propriétés 

électroniques et l'efficacité inhibitrice des molécules. 

Par exemple, un inhibiteur efficace est souvent caractérisé par un HOMO élevé, favorisant 

la donation d'électrons à la surface métallique, et par un faible écart énergétique entre HOMO et 

LUMO, facilitant ainsi les interactions moléculaires avec le métal.  

De plus, un LUMO bas peut refléter la capacité de la molécule à accepter des électrons, 

renforçant l'adsorption sur les surfaces métalliques. 

Cependant, des divergences persistent concernant le rôle du moment dipolaire dans la 

capacité inhibitrice des molécules.  

Certaines études suggèrent qu'un moment dipolaire faible améliore l'interaction molécule-

surface, tandis que d'autres concluent qu'un moment dipolaire élevé pourrait favoriser une 

meilleure adsorption [14].  

Ces débats soulignent la complexité des relations entre les propriétés électroniques et 

l'efficacité inhibitrice, nécessitant des approches multi-paramétriques pour une compréhension 

plus précise. 

  

 Energie des orbitales frontières [25] 

L'énergie des orbitales frontières fait référence aux niveaux d'énergie des orbitales 

moléculaires les plus élevées (HOMO – Highest Occupied Molecular Orbital) et les plus basses 

(LUMO – Lowest Unoccupied Molecular Orbital) dans une molécule.  
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L'énergie HOMO représente le niveau d'énergie de l'orbital moléculaire occupé le plus 

élevé, tandis que l'énergie LUMO correspond au niveau d'énergie de l'orbital moléculaire non 

occupé le plus bas. 

 

Figure I.12 Produits dérivés de l'énergie et fonctions de réponse dans l'ensemble canonique [26]. 

Ces énergies des orbitales frontières sont essentielles pour comprendre les propriétés 

chimiques et réactives d'une molécule. L'énergie HOMO est liée à la capacité d'une molécule à 

céder un électronet représenté en eV, tandis que l'énergie LUMO est liée à sa capacité à accepter 

un électron.  

Dans le contexte des inhibiteurs de corrosion, les énergies des orbitales frontières sont 

importantes car elles peuvent influencer l'interaction entre la molécule inhibitrice et la surface 

métallique.  
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Par exemple, une énergie HOMO basse indique une tendance à céder facilement des 

électrons, ce qui peut favoriser la formation d'une couche protectrice sur la surface métallique. 

 𝑰 = −𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶 I.1 

 𝑨 = −𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 I.2 

 

 Gap électronique [27] 

En relation avec l'énergie des orbitales frontières, le gap d'énergie entre HOMO et LUMO, 

appelé gap (HOMO-LUMO) ou gap électronique ∆Egap,est mesurée en électronvolts (eV), est 

également significatif. Un gap plus faible peut indiquer une plus grande réactivité de la molécule, 

car cela facilite le transfert d'électrons entre les orbitales.  

 𝜟𝑬𝑮𝒂𝒑 = 𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 − 𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 I.3 

 

 Electronégativitéχ [28] 

L'électronégativité (χ) représente la capacité d'un atome à attirer les électrons dans une liaison 

chimique. Cette propriété est liée aux énergies des orbitales frontières HOMO et LUMO d'une 

molécule. Les équations définissant l'électronégativité (χ) et la dureté globale (η) [52] sont 

basées respectivement sur les premières et deuxièmes dérivées partielles de l'énergie (E) par 

rapport au nombre d'électrons (N) et au potentiel externe v(r), comme illustré par les équations 

suivantes : 

 
𝝌 = −𝝅 = − (

𝝏𝑬

𝝏𝑵
)

𝒗(𝒓)
 I.4 

 
𝜼 = − (

𝝏𝟐𝑬

𝝏𝑵𝟐
)

𝒗(𝒓)

 I.5 
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Où (π) dans les équations (I.9) représente le potentiel chimique. En appliquant la méthode 

des différences finies [26], les équations de μ, η et π peuvent être exprimées comme suit : 

 
𝝌 = −

𝟏

𝟐
(𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶 + 𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶) =

𝑰 + 𝑨

𝟐
 I.6 

 
𝜼 = −

𝟏

𝟐
(𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶 − 𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶) 𝒐𝒓 =

𝟏

𝟐
(𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 − 𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶)  =

𝑰 − 𝑨

𝟐
 I.7 

 
𝝅 =

𝟏

𝟐
(𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶 + 𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶) = −

𝑰 + 𝑨

𝟐
 I.8 

La mollesse globale (σ) est définie comme l'inverse de la dureté globale [26] : 

 
𝝈 =

𝟏

𝜼
= −

𝟐

(𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶 − 𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶)
 

 𝒐𝒖  

𝝈 =
𝟐

(𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 − 𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶)
 =

𝟐

𝑰 − 𝑨
 

I.9 

 

L'indice global d'électrophilicité (ω) [26] est estimé en utilisant l'électronégativité et la dureté 

chimique globale : 

La polarisabilité dipolaire électrique <α> a été déterminée en utilisant l'équation suivante [26] 

: 

 
< 𝜶 > =  

𝟏

𝟑
(𝜶𝒙𝒙 +  𝜶𝒚𝒚 +  𝜶𝒛𝒛) I.11 

Récemment, Gázquez et al. [29] ont proposé deux nouveaux indices globaux de réactivité 

chimique pour évaluer le pouvoir d'électro-donation (𝝎−) et d'électro-acceptation (𝝎+) d'une 

molécule (équations I.12 et I.13).  

Ces paramètres quantifient respectivement la capacité d'une molécule à céder ou à accepter 

une fraction de charge. 

 
𝝎 =

𝝌𝟐

𝟐𝜼
 = −

𝝅𝟐

𝟐𝜼
 I.10 
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𝝎− =

(𝟑𝑰 + 𝑨)𝟐

𝟏𝟔(𝑰 − 𝑨)
 I.12 

 
𝝎+ =

(𝑰 + 𝟑𝑨)𝟐

𝟏𝟔(𝑰 − 𝑨)
 I.13 

De plus, Chattaraj et al. [30] ont récemment introduit un concept permettant d'évaluer et de 

comparer l'électrophilie d'une molécule à sa nucléophilie, via l'électrophilie nette (Δω±).  

Les équations (I.21) et (I.22) ont été utilisées pour déterminer ce paramètre. 

 

 𝚫𝛚±  =  {𝛚+ − (−𝛚−)} I.14 

Ou 

 
𝚫𝛚±  = {𝛚+ − (

𝟏

𝛚−
)} I.15 

La rétrodonation (ΔEback-d) [31] est une propriété clé de la réactivité chimique, utilisée pour 

comparer des molécules dérivées (au sein d'une famille de molécules similaires).  

Elle permet d'estimer et de déterminer la quantité de charge que chaque molécule peut 

recevoir. 

 
𝜟𝑬𝒃𝒂𝒄𝒌−𝒅 = −

(𝝅+ − 𝝅−)𝟐

𝟒𝜼
= −

𝜼

𝟒
 I.16 

Le ΔEback-d a été aussi calculé en utilisant l'équation (I.23) proposée récemment par Gomez 

et al. [31], comme indiqué dans l'expression suivante : 

Par ailleurs, la régiosélectivité (réactivité locale) a été examinée à l'aide des indices de 

Fukui, également appelés fonctions de Fukui [32]. 
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Ces indices ont été calculés en utilisant l'analyse de population selon les méthodes de 

Mulliken et Hirshfeld, afin de prédire le site le plus réactif face aux attaques électrophiles ou 

nucléophiles. 

 
𝒇(𝒓) = (

𝝏µ

𝝏𝒗(𝒓)
)

𝑵

= (
𝝏𝝆(𝒓)

𝝏𝑵
)

𝒗(𝒓)

 I.17 

La fonction de Fukui au site k est définie comme la dérivée première de la densité 

électronique v(r) par rapport au nombre d'électrons N, tout en maintenant un potentiel externe 

constant v(r) [32]. 

 𝐟𝐤
+ = 𝐪𝐤(𝐍 + 𝟏) − 𝐪𝐤(𝐍) (𝐚𝐭𝐭𝐚𝐪𝐮𝐞 𝐧𝐮𝐜𝐥é𝐨𝐩𝐡𝐢𝐥𝐞) I.18 

 𝐟𝐊
− = 𝐪𝐤(𝐍) − 𝐪𝐊(𝐍 − 𝟏) (𝐚𝐭𝐭𝐚𝐪𝐮𝐞 é𝐥𝐞𝐜𝐭𝐫𝐨𝐩𝐡𝐢𝐥𝐞) I.19 

 

 
𝛅𝐤

+  = 𝛅 𝐟𝐤
+ I.20 

 𝛚𝐤
+ = 𝛚 𝐟𝐤

+ I.21 

 

 𝛅𝐤
−  = 𝛅 𝐟𝐤

− I.22 

 𝛚𝐤
− = 𝛚 𝐟𝐤

− I.23 
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Conclusion  

En conclusion, ce chapitre souligne que l’étude de la corrosion et la compréhension de ses 

différents mécanismes sont essentielles pour assurer la durabilité des matériaux métalliques et la 

sécurité des structures. Le chapitre a abordé les divers types de corrosion, en particulier la 

corrosion uniforme et la corrosion sous contrainte, en mettant en avant les facteurs influençant 

leur apparition et leur progression. L’importance des inhibiteurs chimiques a également été 

examinée, car ils forment des couches protectrices sur la surface métallique, la protégeant des 

effets corrosifs de l’environnement. Les composés organiques naturels, tels que la vanilline, se 

sont distingués comme une option durable et respectueuse de l’environnement, grâce à leur 

capacité à créer une barrière contre les agents corrosifs, permettant ainsi de réduire l’utilisation 

d’inhibiteurs chimiques traditionnels plus nuisibles. 

D’autre part, la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) en chimie computationnelle 

a démontré son efficacité en tant qu’outil analytique avancé pour étudier l’interaction des 

inhibiteurs à l’échelle atomique, permettant ainsi le développement de solutions innovantes qui 

améliorent l’efficacité des inhibiteurs sans nécessiter d’expérimentations coûteuses en 

laboratoire. Cette approche, qui combine recherche expérimentale et analyse théorique, fournit 

une base solide pour développer des stratégies de lutte contre la corrosion et répondre aux 

exigences de durabilité et de sécurité des matériaux métalliques dans diverses applications 

industrielles. 
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CHAPITRE II 
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II.1. Introduction 

Ce chapitre présente une étude comparative des inhibiteurs de corrosion dérivés de la 

vanilline, ainsi que de ses formes protonée et déprotonée, respectivement notées VAN, VANH+ 

etVAND−, en utilisant divers descripteurs chimiques issus de la DFT conceptuelle. Dans un 

premier temps, la réactivité chimique de la vanilline et de ses deux formes protonée et 

déprotonée sera analysée à l’aide de descripteurs quantiques globaux. Ensuite, nous procéderons 

à l'analyse de la régiosélectivité des dérivés de VAN, VANH+ et VAND− afin de prédire les sites 

les plus réactifs pour la donation ou l'acceptation d'électrons, et d’identifier la forme la plus 

favorable à l'inhibition du processus de corrosion. 

Puis, dans un second temps, nous présentons le processus d’adsorption de la molécule de 

vanilline ainsi que de ses formes protonée et déprotonée sur la surface de l'aluminium Al(111), 

tout en analysant la configuration d'adsorption avec les deux orientations parallèles et 

perpendiculaires. 

II.2. Détails et moyens de calculs DFT 

La structure électronique moléculaire de la vanilline (VAN) et de ses dérivés sous leurs 

formes protonée et déprotonée (VANH+ etVAND−, respectivement) est étudiée au moyen de la 

théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) [1].  

Tous les calculs DFT ont été réalisés avec le logiciel ORCA (version 4.2.1) [2], en utilisant 

la méthode B3LYP [3] et des jeux de bases de qualité triple-ζ, def2-TZVPP [4]. L'effet du 

solvant a été pris en compte en se basant sur le modèle SMD (Solvation Model based on 

Density) [5].  

Les structures optimisées des molécules étudiées, VAN, VANH+ et VAND− , ont été 

visualisées via l'interface graphique Avogadro [6] et les distributions des orbitales frontières 

moléculaires (HOMO et LUMO) ont été rendues avec le logiciel IboView [7].  
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De plus, les charges partielles sur les atomes ont été déterminées par l'approche d'analyse 

de population naturelle (NPA) en utilisant le logiciel JANPA [8]. Le potentiel électrostatique 

moléculaire (MEP) a été généré avec le logiciel ORCA (orca_plot) et visualisé par le programme 

UCSF Chimera (version 1.10.2) [9].  

Tous les isosurfaces Fukui ont été calculés avec le programme VMD [10] à partir des 

fichiers cube (.cub) générés par le logiciel Multiwfn [11]. 

Les descripteurs globaux de réactivité basés sur la DFT conceptuelle [12], tels que HOMO, 

LUMO, potentiel d'ionisation (I), affinité électronique (A), écart énergétique (ΔEgap), dureté 

globale (η), douceur globale (σ), électrophilie globale (ω), pouvoir électrodonneur ( ω− ), 

pouvoir électroaccepteur (ω−) et rétro-donation (ΔEback-d), ont été explorés dans ce travail pour 

examiner et comparer la réactivité chimique des molécules étudiées, VAN, VANH+ et VAND−, et 

également pour estimer les corrélations structure/efficacité. 

 𝜟𝑬𝒈𝒂𝒑 = 𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 − 𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶 (II.1) 

 
𝜼 =

𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 − 𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶

𝟐
 

(II.2) 

 
𝝈 =

𝟏

𝜼
 =

𝟐

𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 − 𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶
 

(II.3) 

 𝝎 =
𝝌𝟐

𝟐𝜼
 

(II.4) 

 

𝑰 = −𝑬𝑯𝑶𝑴𝑶 (II.5) 

 

𝑨 = −𝑬𝑳𝑼𝑴𝑶 (II.6) 

 𝝎
− =

(𝟑𝑰 + 𝑨)𝟐

𝟏𝟔(𝑰 − 𝑨)
 

(II.7) 
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 𝝎
+ =

(𝑰 + 𝟑𝑨)𝟐

𝟏𝟔(𝑰 − 𝑨)
 

(II.8) 

 
𝜟𝝎±  =  {𝝎+ −  (−𝝎−)} or 𝜟𝝎±  = {𝝎+ − (

𝟏

𝝎−)} (II.9) 

 
𝜟𝑬𝒃𝒂𝒄𝒌−𝒅 = −

𝜼

𝟒
 

(II. 10) 

Cependant, la réactivité locale des molécules étudiées a été caractérisée par l'indice de 

Fukui condensé [13,14], ainsi que par l'électrophile et la douceur locale, en utilisant l'analyse des 

charges de Hirshfeld [15]. 

 𝒇𝒌
+ = 𝒒𝑲(𝑵 + 𝟏) − 𝒒𝑲(𝑵)(𝑵𝒖𝒄𝒍𝒆𝒐𝒑𝒉𝒊𝒍𝒊𝒄 𝒂𝒕𝒕𝒂𝒄𝒌) (II. 11) 

 𝒇𝒌
− = 𝒒𝑲(𝑵) − 𝒒𝑲(𝑵 − 𝟏) (𝑬𝒍𝒆𝒄𝒕𝒓𝒐𝒑𝒉𝒊𝒍𝒊𝒄 𝒂𝒕𝒕𝒂𝒄𝒌) (II. 12) 

 ∆𝒇(𝒓) = 𝒇𝒌
+ − 𝒇𝒌

− (II. 13) 

 

 𝝎𝒌
+ = 𝝎𝒇𝒌

+(𝑵𝒖𝒄𝒍𝒆𝒐𝒑𝒉𝒊𝒍𝒊𝒄 − 𝒂𝒕𝒕𝒂𝒄𝒌) (II. 14) 

 𝝎𝒌
− =  𝝎𝒇𝒌

− (𝑬𝒍𝒆𝒄𝒕𝒓𝒐𝒑𝒉𝒊𝒍𝒊𝒄 − 𝒂𝒕𝒕𝒂𝒄𝒌) (II. 15) 

 𝜹𝒌
+ =  𝜹𝒇𝒌

+(𝑵𝒖𝒄𝒍𝒆𝒐𝒑𝒉𝒊𝒍𝒊𝒄 − 𝒂𝒕𝒕𝒂𝒄𝒌) (II. 16) 

 𝜹𝒌
+ =  𝜹𝒇𝒌

− (𝑬𝒍𝒆𝒄𝒕𝒓𝒐𝒑𝒉𝒊𝒍𝒊𝒄 − 𝒂𝒕𝒕𝒂𝒄𝒌) (II. 17) 

Pour les calculs de relaxation géométrique effectués à l'aide du logiciel Quantum Espresso 

(version 6.4.1) [16], une grille de points-k Monkhorst-Pack [17] a été utilisée de 2×2×1 a été 

utilisée pour l'échantillonnage de la zone de Brillouin (BZ), et les orbitales de Kohn–Sham ont 

été développées en utilisant une base d'ondes planes avec une coupure fixée à 30 Ry (250 Ry 

pour la coupure de la densité de charge).  
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Une correction dipolaire de Bengtsson [18] a été appliquée pour éviter les interactions 

entre les images périodiques, et les interactions de van der Waals via le paramètre de correction 

DFT-D2 de Grimme [19] ont été incorporées. 

Il est rapporté dans la littérature [20,21] que l'influence du pH de la solution sur les états de 

protonation et/ou déprotonation de la molécule de vanilline est hautement probable.  

En solution acide, la vanilline peut facilement subir une protonation, tandis que la 

déprotonation de la vanilline est fortement probable en conditions alcalines, comme illustré à la 

Figure II.1.  

 

Figure II.1 Structures moléculaires 2D de la vanilline (VAN) avec le schéma de numérotation 

atomique et ses formes protonée (VANH+) et déprotonée (VAND−). 
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À cette fin, nous étudions les formes neutre (VAN), protonée (VANH+) et déprotonée (VAND−) 

de la molécule de vanilline, afin d'évaluer la relation entre les structures électroniques 

moléculaires et leur efficacité d'inhibition, comme illustré la Figure II.1. 

II.3. Géométries optimisées 

 

Figure II.2 Structures 

 

 Il est rapporté dans la littérature [20,21], que l'influence du pH de la solution sur les états 

de protonation et/ou de déprotonation de la molécule de vanilline est hautement probable, ce qui, 

en solution acide, la vanilline peut facilement subir une protonation, tandis que la déprotonation 

de la vanilline est hautement probable dans des conditions alcalines, comme le montre la Figure 

II.2. À cette fin, nous étudions les formes neutres (VAN), protonées (VANH+) et déprotonées 

(VAND−) de la molécule de vanilline, afin d'évaluer la relation entre les structures électroniques 

moléculaires et leur efficacité d'inhibition. 

La Figure II.2 présente les trois structures moléculaires VAN, VANH⁺ et VAND⁻ 

optimisées au niveau théorique B3LYP/Def2-TZVPP et en solution aqueuse SMD. Cependant, 

les trois structures montrent une géométrie plane. Néanmoins, il est important de noter que les 



44 

 

calculs de fréquences ont également été réalisés et ne montrent aucune fréquence imaginaire, 

confirmant que les structures optimisées sont des minima sur la surface d'énergie potentielle. 

II.4. Orbitales moléculaires frontières 

Les orbitales moléculaires frontières (FMO), telles que l’orbitale moléculaire occupée la 

plus haute (HOMO) et l’orbitale moléculaire vacante la plus basse (LUMO) des structures 

étudiées optimisées VAN, VANH+ et VAND− sont présentées dans la Figure II.3.  

Il est largement rapporté dans la littérature [22-25] que les orbitales HOMO et LUMO sont 

associées à la capacité de la molécule inhibitrice à donner et à accepter des électrons, 

respectivement.  

L'examen des orbitales moléculaires frontières (HOMO et LUMO), présenté dans la Figure 

II.3, révèle que les distributions des HOMO et LUMO pour VAN, VANH+  et VAND−  sont 

principalement localisées sur le noyau aromatique et les atomes d'oxygène O8, O9 et O11, ce qui 

indique que les centres les plus réactifs des composés étudiés peuvent réagir préférentiellement 

avec la surface métallique en donnant et/ou en acceptant des électrons. 

Dans ce contexte, il est cependant crucial de noter que les densités des orbitales HOMO et 

LUMO sont réparties sur l'ensemble des molécules (VAN, VANH+ et  VAND−), incluant tous les 

centres réactifs du système du noyau phényle ainsi que ses groupes fonctionnels, à l'exception du 

groupe méthoxy.  

Cette répartition suggère ainsi une possible adsorption de ces inhibiteurs dans une 

orientation parallèle à la surface métallique. 
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Figure II.3 Distribution des densités des orbitales moléculaires frontalières (HOMO et LUMO) 

de la molécule de vanilline sous formes neutre (VAN), protonée (VANH+) et déprotonée 

(VAND−) de la molécule de vanilline. 
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II.5. Descripteurs globaux  

Les descripteurs de réactivité chimique calculés, tels que l’énergie de l’orbitale moléculaire 

occupée la plus haute (EHOMO), l’énergie de l’orbitale moléculaire vacante la plus basse (ELUMO), 

la différence d’énergie entre la HOMO et la LUMO (ΔEgap), l’électronégativité (χ), la dureté 

globale (η), la mollesse globale (σ) et l’électrophilie globale (ω), sont rapportés dans le Tableau 

II 1. 

Tableau II.1  

Descripteurs de réactivité chimique calculés de la vanilline (VAN) et de ses formes protonée 

(VAND+ ) et déprotonée (VAND− ) au niveau théorique B3LYP/Def2-TZVPP et en solution 

aqueuse SMD. 

 

 
𝑽𝑨𝑵 𝑽𝑨𝑵𝑫− 𝑽𝑨𝑵H+ 

EHOMO (eV) -6.22 -5.14 -8.25 

ELUMO (eV) -1.8 -1.21 -1.99 

ΔEgap (eV) 4.42 3.94 6.26 

I (eV) 6.22 5.14 8.25 

A (eV) 1.8 1.21 1.99 

μ (Debye) 4.17 3.8 5.83 

< α > (a.u.) 166.5 192.28 167.92 

TE (a.u.) -535.26 -534.79 -535.73 

χ 4.01 3.17 5.12 

π -4.01 -3.17 -5.12 

η 2.21 1.97 3.13 

σ 0.45 0.51 0.32 

ω 3.64 2.56 4.19 

ω
-
 5.92 4.39 7.14 

ω
+
 1.91 1.22 2.02 

Δω
±
 7.83 5.61 9.15 

Δω
±
 1.74 0.99 1.88 

Δnback-d -0.55 -0.49 -0.78 
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Il est bien établi dans la littérature [22-25] que la différence d'énergie entre les orbitales 

HOMO et LUMO (ΔEgap) est liée à la réactivité chimique et à la stabilité, une faible valeur de 

ΔEgap indiquant une réactivité chimique relativement élevée, tandis qu'une grande valeur de 

ΔEgap indique une stabilité relativement élevée (faible réactivité). 

Sur la base des descripteurs de réactivité chimique calculés (Tableau II.1) au niveau de la 

théorie de la fonctionnelle de densité (B3LYP/def2-TZVPP), la réactivité chimique des 

inhibiteurs étudiés diminue dans l'ordre suivant : VAND− > VAN > VANH+.  

Cependant, la molécule déprotonée (VAND−) présente la plus faible valeur de ΔEgap et les 

valeurs de mollesse (σ) les plus élevées, ce qui indique une réactivité relativement plus 

importante par rapport aux formes neutre (VAN) et protonée (VANH+). 

L'électrophilicité globale (ω), la capacité électrodonante (ω⁻), la capacité électroaccepteur 

(ω⁺) et l'électrophilicité nette (Δω⁺⁻) sont utilisées pour intégrer le comportement électronique 

des molécules. Une espèce présentant une valeur élevée de ω suggère un bon électrophile, tandis 

qu'une faible valeur de ω indique un bon nucléophile [26,27]. 

Comme le montrent les résultats résumés dans le Tableau II.1, la vanilline protonée 

VANH+  présente les valeurs les plus élevées pour les quatre paramètres d'électrophilicité ω, 

pouvoir électrodonant ω−, po uvoir électroaccepteur ω+, et électrophilicité nette Δω± (4.19, 7.14, 

2.02 et 9.15, respectivement), et l'ordre est toujours le même pour les quatre paramètres : 

VANH+  > VAN > VAND−. 

De plus, selon les calculs DFT (Tableau II.1), la forme déprotonée VAND−  présente la 

valeur la plus élevée de rétro-donation d'électrons (Δnback-d =-0.49 eV) par rapport aux deux 

autres analogues. L'ordre croissant de Δnback-d est : VANH+< VAN < VAND−. 
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II.6. Analyse de la population naturelle (NPA) et potentiel électrostatique moléculaire 

(MEP) 

L’analyse des résultats obtenus par l'analyse de population naturelle (NPA) pour la 

molécule de VAN, comme la montre la Figure II.4, met en évidence que l'atome d'oxygène O8 

du groupe carbonyle se distingue comme le site le plus réactif.  

Cette réactivité est attribuée à sa charge négative élevée, mesurée à -0,628, ce qui souligne 

son rôle crucial dans les interactions chimiques. 

 

 

Figure II.4 Analyse de la population naturelle (NPA) de la molécule de vanilline (VAN). 
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Cette constatation est d'autant plus renforcée par les résultats du potentiel électrostatique 

moléculaire (MEP), qui indiquent que l'atome d'oxygène O8 affiche le potentiel électrostatique le 

plus négatif, comme l'illustre la Figure II.5.  

Une telle configuration électrostatique suggère fortement que l'atome O8 du groupe 

carbonyle dans la molécule de VAN est le principal site réactif, ayant la capacité d'offrir des 

électrons aux orbitales d'inoccupées des atomes de surface métallique.  

Cette caractéristique pourrait avoir des implications significatives pour la réactivité de la 

molécule de VAN dans des systèmes chimiques complexes, où l'interaction entre les inhibiteurs 

et les surfaces métalliques est essentielle. 

 

Figure II.5 potentiel électrostatique moléculaire (MEP) de la molécule de vanilline (VAN). 
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II.7. Les fonctions condensées de Fukui "Réactivité locale" 

 

Figure II.6 Les cartes d'isosurface de Fukui des attaques nucléophiles (à droite) et électrophiles 

(à gauche) de la vanilline (VAN) et de ses formes protonées (VANH+) et déprotonées (VAND−). 
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D'autre part, la réactivité locale des vanillines étudiées a été examinée à l'aide des fonctions 

de Fukui (𝑓𝑘
+ and𝑓𝑘

−), ainsi que de la mollesse locale et de l'électronégativité locale.  

Les cartes d'isosurface de Fukui pour les attaques électrophiles (𝑓𝑘
−) et nucléophiles (𝑓𝑘

+) 

sont présentées dans la Figure II.6, mettant en évidence les valeurs les plus élevées des fonctions 

de Fukui calculées.  

Toutes les valeurs des fonctions de Fukui, ainsi que les mesures de mollesse locale et 

d'électronégativité locale obtenues par analyse de charge de Hirshfeld [15], sont résumées dans le 

Tableau S1 des données complémentaires. 

Les résultats révèlent que, pour les molécules de VAN et de 

VAND−, les atomes d'oxygène O8 et de carbone C7 du groupe carbonyle (C═O) constituent les 

sites les plus favorables aux attaques électrophiles.  

En revanche, le site le plus susceptible d'être attaqué de manière nucléophile est l'atome 

d'oxygène O11 du groupe hydroxyle, tant pour les molécules de VAN que de VAND−. En ce qui 

concerne la molécule protonée, VANH+, l'atome d'oxygène O9 se distingue comme le site le plus 

favorable aux attaques nucléophiles, comme illustré dans la Figure II.6. 

De plus, il est également observé que les atomes de carbone du cycle aromatique des trois 

vanillines étudiées peuvent être considérés comme des centres réactifs pour les attaques 

électrophiles et nucléophiles. Cela suggère que ces vanillines pourraient s'adsorber sur la surface 

métallique dans une orientation parallèle, favorisant ainsi leurs interactions chimiques. 

II.8 Adsorption d'inhibiteurs sur Al (111) 

L'analyse de l'adsorption des molécules étudiées sur la surface d'Al(111) a été réalisée par 

des calculs de premiers principes basés sur la DFT, en utilisant le logiciel Quantum Espresso 

(version 6.4.1) [16]. Une supercellule de 75 atomes a été modélisée, comprenant trois couches, 

seule la couche inférieure de la dalle étant fixée.  
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La réseau périodique 5 × 5 de la surface d'Al(111) a été générée avec un vide de 20 Å dans 

la direction z, comme le montre la Figure. II.7. 

 

 

Figure II.7 Vues de dessus et de côté de la supercellule Al(111). 
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Les configurations finales d'adsorption à l'équilibre de l'inhibiteur neutre VAN dans des 

orientations parallèles et perpendiculaires sur la surface d'aluminium Al(111) sont illustrées dans 

la Figure II.7, accompagnées des cartes de différence de densité de charge (CDD) 

correspondantes (en bas de la Figure II.8).  

Comme observé dans la Figure II.8, la molécule de VAN peut s'adsorber sur la surface 

Al(111) selon différentes orientations : (i) orientation parallèle, (ii) orientation perpendiculaire 

du côté du groupe carbonyle (configuration ii), et (iii) orientation perpendiculaire du côté du 

groupe hydroxyle (configuration iii). 

L'énergie d'adsorption calculée entre la molécule de vanilline et la surface Al(111) suit un 

ordre croissant en fonction des orientations : orientation perpendiculaire (iii) ; –53,452 kJ/mol < 

orientation perpendiculaire (ii) ; –122,600 kJ/mol < configuration parallèle (i) ; –124,585 kJ/mol. 

Ces résultats montrent que l'adsorption parallèle (configuration i) est la plus favorable 

énergétiquement, ce qui peut s'expliquer par une interaction plus optimale entre la molécule de 

vanilline et la surface d'aluminium, maximisant les zones de contact et facilitant l'échange 

d'électrons. 

Dans le mode d'adsorption parallèle (configuration (ii)), la molécule neutre de VAN peut 

former une liaison entre l'atome d'oxygène O8 du groupe carbonyle et l'atome d'aluminium le 

plus proche de la surface Al(111), avec une distance de liaison O–Al calculée dans la plage de 

1,908 à 1,912 Å.  

Ces valeurs de distance sont plus courtes que la somme des rayons de liaison covalente 

pour O–Al (1,8–2,0 Å) [28], ce qui suggère que le mécanisme d'inhibition pourrait impliquer un 

processus de chimisorption. 

De plus, la différence de densité de charge (CDD) a également été utilisée dans cette étude 

pour analyser et comprendre les interactions électroniques et les caractéristiques de liaison entre 

les vanillines étudiées et la surface Al(111).  
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Figure II.8 Configurations d'adsorption les plus stables de la molécule de vanilline (VAN) à la 

surface d’Al (111). 

 

 

Figure II.9 Cartes de différence de densité de charge (CDD) configurations d'adsorption les plus 

stables de la molécule de vanilline (VAN) à la surface d’Al (111). 



55 

 

Les cartes de CDD sont présentées séparément en bas de la Figure II.9, où les régions 

rouges représentent une accumulation de charge (enrichissement en électrons), tandis que les 

régions bleues indiquent une déplétion de charge (perte d'électrons).  

L'inspection de l'analyse de la différence de densité de charge révèle clairement la 

formation d'une liaison O–Al entre la molécule inhibitrice et la surface Al(111), expliquée par la 

redistribution de la charge entre les atomes d'oxygène et d'aluminium correspondants. 

Ainsi, cette redistribution de charge met en évidence l'interaction chimique sous-jacente, 

soutenant l'hypothèse d'une chimisorption forte comme mécanisme d'adsorption de la vanilline 

sur la surface d'aluminium. 

En revanche, dans les configurations (i) et (iii) (orientation parallèle et orientation 

perpendiculaire depuis le côté du groupe hydroxyle, respectivement), on peut conclure que la 

molécule neutre de vanilline peut s'adsorber sur la surface Al(111) sans formation de liaison 

covalente.  

En effet, les distances entre les atomes d'hydrogène les plus bas de la vanilline (ceux liés 

aux atomes C10 et O11 pour les configurations (i) et (iii), respectivement) et les atomes 

d'aluminium les plus proches de la surface Al(111) sont approximativement dans la plage de 

2,555 à 3,136 Å.  

Ces distances sont plus longues que la somme des rayons covalents Al−H (𝑟𝐻
𝑐𝑜𝑣+ 𝑟𝐴𝑙

𝑐𝑜𝑣 = 

0.31 + 1.21 = 1.52 Å) [28], mais plus courtes que la somme des rayons de van der Waals (𝑟𝐻
𝑣𝑑𝑤  

+ 𝑟𝐴𝑙
𝑣𝑑𝑤  = 1.20 + 2.11 = 3.31 Å) [29]. Cela suggère une interaction faible entre l'inhibiteur neutre 

VAN et la surface Al(111). 

Sur la base des géométries relaxées obtenues pour les différentes configurations (i, ii et iii) 

de la molécule neutre de vanilline adsorbée sur la surface Al(111) (Figure II.8), nous avons 

approfondi et élargi notre étude en examinant diverses géométries d'adsorption possibles pour les 

espèces protonées ( VANH+ ) et déprotonées ( VAND− ) dans des orientations parallèles et 

perpendiculaires à la surface Al(111).  



56 

 

(a) Configuration d'adsorption perpendiculaire 

Les Figures 10, 11 et 12 illustrent et comparent les différentes géométries d'adsorption à 

l'équilibre des formes étudiées de vanilline déprotonée (VAND−), neutreVAN, protonée (VANH+) 

et avec des orientations perpendiculaires, respectivement.  

Dans chaque cas, les vanillines étudiées ont été placées dans les mêmes conditions au 

niveau du site d'adsorption (site top) sur la surface Al(111). 

 

Figure II.10 L'adsorption perpendiculaire la plus stable de la vanilline déprotonées (VAND−) se 

forme sur la surface d’Al(111). 

 



57 

 

Tout d'abord, nous pouvons affirmer clairement que le composé déprotoné VAND− 

présente la plus grande énergie d'adsorption (–292,63 et –244,79 kJ/mol) sur la surface d'Al(111) 

par rapport à ses analogues neutre (–120,60 kJ/mol) et protoné (–28,73 et –38,44 kJ/mol). 

Les espèces déprotonée VAND−  et neutre VAN  peuvent s'adsorber sur la surface de la 

surface Al(111) avec formation d'une liaison entre l'atome d'oxygène et l'atome d'aluminium le 

plus proche de la surface d'Al(111), comme illustré dans la Figure II.10 et Figure II.11.  

Les contacts formés sont dans la même plage que la longueur de la liaison covalente Al−O 

(2,65–2,93 Å), ce qui suggère en outre que la chimisorption est le mode d'adsorption 

prédominant. 

 

Figure II.11 L'adsorption perpendiculaire la plus stable de la vanilline (VAN) sur la surface 

d’Al(111). 
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Figure II.12 L'adsorption perpendiculaire la plus stable de la vanilline protonées (VANH+) sur la 

surface d’Al(111). 

Cette formation est clairement visible par la redistribution de charge autour des atomes O 

et Al correspondants, dont la redistribution de charge est bien plus importante dans le processus 

d'adsorption de la forme déprotonée VAND− (Figure II.10) par rapport à la forme neutre (Figure 

II.11).  

D'autre part, l'espèce inhibitrice protonée VANH+ peut s'adsorber sur la surface d'Al(111) 

sans formation de nouvelles liaisons chimiques entre l'inhibiteur et la surface, pour les deux 
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orientations ; c'est-à-dire, du côté du groupe carbonyle protoné (conf i, Figure II.12) et du côté 

des groupes hydroxyle et méthoxy (conf ii, Figure II.12), avec des distances entre les molécules 

de l'inhibiteur VANH+ et la surface d'Al(111) comprises entre 2,730 et 2,780 Å. 

Cependant, il ressort des résultats obtenus (Figure II.10-12) qu'il existe une différence 

significative dans la comparaison des énergies d'adsorption pour les deux orientations 

(configurations i et ii) des inhibiteurs VANH+  et VAND−  sur la surface Al(111). L'énergie 

d'adsorption des inhibiteurs VANH+et VAND−orientés du côté des groupes hydroxyle et méthoxy 

(Figure II.10 et Figure II.12) est plus élevée que celle obtenue lorsqu'ils sont orientés du côté du 

groupe carbonyle protoné (Figure II.10 et Figure II.12). 

Ce comportement peut s'expliquer par la présence du groupe méthoxy en position ortho par 

rapport à l'atome d'oxygène du groupe hydroxyle déprotoné, ce qui augmente encore l'interaction 

entre les inhibiteurs et la surface d'Al(111).  

Cette observation est confirmée par les diagrammes de différence de densité de charge qui 

montrent clairement une accumulation de charge autour de l'atome O9 du groupe méthoxy 

(région rouge) et une déplétion de charge (région bleue) entre ce même atome d'oxygène et la 

surface d'Al(111) (Figure II.10 et Figure II.12). 

(b) Configurations d'adsorption parallèles 

La géométrie d'adsorption parallèle des vanillines étudiées,VAN, VANH+et VAND− , est 

illustrée dans la Figure II.13, où les molécules sélectionnées sont initialement placées dans les 

mêmes conditions (orientation, site d'adsorption) par rapport à la surface d'Al(111).  

Sur la base des énergies d'adsorption calculées pour les modes parallèles, nous constatons 

que l'adsorption des vanillines étudiées en orientation parallèle présente l'énergie d'interaction la 

plus élevée par rapport à celle des molécules avec des orientations perpendiculaires (Figure II.10, 

II, 11 et II.12). 
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Figure II.13 L'adsorption parallèle la plus stable de la vanilline (VAN) sur la surface d’Al(111). 

Les prédictions d'adsorption suggèrent que l'efficacité des inhibiteurs étudiés, pour les 

orientations parallèles et perpendiculaires, diminue dans l'ordre suivant :  

VAND−> VAN > VANH+. 

L'adsorption parallèle des inhibiteurs VAN et VAND− sur la surface d'Al(111) est favorisée 

par la formation d'une liaison Al–O, avec une distance comprise entre 1,852 et 1,912 Å.  

Ces valeurs de distance de liaison sont plus courtes que la somme des rayons covalents des 

atomes d'Al et d'O (1,8–2,0 Å), impliquant ainsi un processus de chimisorption entre les 

adsorbats VAN et VAND−et la surface d'Al(111). 
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Figure II.14 L'adsorption parallèle la plus stable de la vanilline déprotonées (VAND−) se forme 

sur la surface d’Al(111). 

De plus, la structure neutre de la vanilline (VAN) interagit avec la surface d'Al(111) non 

seulement via l'atome d'oxygène, mais également par l'atome de carbone C7 du groupe 

carbonyle, ce qui suggère la formation d'une liaison C–Al avec une distance de 2,154 Å.  

Cette distance est quelque peu plus longue que la somme des rayons covalents de la liaison 

Al−C (1,97 Å) [28], mais nettement plus courte que la somme des rayons de van der Waals (3,81 

Å) [29], ce qui indique une autre interaction attractive entre l'inhibiteur neutre VAN et la surface 

d'aluminium, l'énergie d'adsorption est de –364,727 kJ/mol. 
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Figure II.15 L'adsorption parallèle la plus stable de la vanilline protonées (VANH+) sur la 

surface d’Al(111). 

D'autre part, la forme protonée VANH+  (Figure II.15) peut s'adsorber sur la surface 

d'Al(111) par la formation d'une liaison Al−C entre l'atome C7 de l'inhibiteur VANH+et l'atome 

d'aluminium le plus proche de la surface.  

La distance Al−C entre l'atome C7 de l'inhibiteur VANH+et l'atome d'aluminium de la 

surface métallique est de 2,108 Å, ce qui est légèrement inférieur à la somme des rayons de van 

der Waals d'Al et de C (3,53 Å) et considérablement supérieur à la somme des rayons covalents 

des atomes de Al et C (1,97 Å). 

Cependant, en tenant compte de la valeur élevée de l'énergie d'adsorption de l'inhibiteur 

VANH+sur la surface d'Al(111) (−314,808 kJ/mol), de la longueur de liaison Al−C calculée 

(2,108 Å) formée entre eux, et en particulier de la redistribution de charge entre les atomes d'Al 
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et de C correspondants, on peut tirer une conclusion raisonnable selon laquelle ce comportement 

correspond au processus de chimisorption. 

Il convient également de noter que l'interaction forte des modes d'adsorption parallèle des 

inhibiteurs VAN , VANH+  et VAND−  avec la surface d'Al(111) est principalement due non 

seulement à la formation de liaisons covalentes, mais aussi aux interactions π entre les cycles 

aromatiques et la surface métallique. 

II.9. Conclusion  

Des études computationnelles, employant à la fois l'optimisation géométrique statique et 

des simulations de dynamique moléculaire basées sur la méthode DFT, ont été réalisées sur la 

molécule de vanilline VAN ainsi que sur ses formes protonée VANH+ et déprotonée VAND− afin 

d'évaluer leur efficacité en tant qu'inhibiteurs de la corrosion de l'aluminium. Les conclusions 

suivantes peuvent être tirées des résultats obtenus : 

Selon les calculs DFT de l'énergie d'adsorption, il a été observé que la molécule de 

vanillineVAN, ainsi que ses variantes protonée VANH+  et déprotonéeVAND− , présentent une 

efficacité significative en tant qu'inhibiteurs de la corrosion de l'aluminium.  

Ces résultats s'alignent avec ceux obtenus lors des recherches expérimentales. 

 L'énergie d'adsorption prédite pour les vanillines étudiées sur la surface d'Al(111) 

pour les orientations parallèles et perpendiculaires augmente dans l'ordre suivant : 

VAN< VAND− <VANH+. 

 Les espèces de vanilline neutre ( VAN ), protonée ( VANH+ ) et déprotonée 

(VAND−) peuvent s'adsorber sur la surface d'Al(111) dans diverses orientations, y 

compris parallèle, perpendiculaire et en utilisant différents côtés de la molécule. 

 L'adsorption parallèle des inhibiteurs VAN et VAND− sur la surface d'Al(111) est 

favorisée par la formation d'une liaison Al−O, tandis que la forme protonée 

VANH+adhère à la surface d'Al(111) en formant une liaison. 
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CHAPITRE III 

 

 

 

Étude par DFT du mécanisme 

d’inhibition et de l’adsorption des 

formes linéaire et cyclique du glucose 

sur la surface Al(111). 
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III.1 Introduction 

Dans ce chapitre, nous présentons une étude comparative computationnelle basée sur la 

DFT (théorie de la fonctionnelle de la densité). Nous avons étudié l'inhibition de la corrosion par 

les deux formes du glucose (monosaccharide), à savoir la forme glucose linéaire (ou forme 

ouverte), où les atomes de carbone sont liés de manière linéaire par des liaisons simples, et la 

forme cyclique appelée D-glucose (la forme la plus courante dans les systèmes biologiques), où 

le glucose adopte une structure cyclique avec un cycle de cinq ou six atomes. 

Nous commencerons par examiner la réactivité et la régiosélectivité des deux formes de 

glucose, à savoir la forme linéaire et le D-glucose, en nous appuyant sur des descripteurs globaux 

et locaux. Ensuite, nous évaluerons le comportement des deux inhibiteurs, le glucose et le D-

glucose, en ce qui concerne leur adsorption et leur interaction avec la surface Al(111), ainsi que 

l'intensité de l'interaction entre cette surface et les inhibiteurs. 

III.2. Détails et moyens de calculs DFT 

La structure électronique moléculaire du glucose, sous ses formes linéaire et cyclique (D-

glucose), a été étudiée à l'aide de la théorie de la fonctionnelle de la densité (DFT) [1-3].  

Tous les calculs DFT ont été effectués avec le logiciel ORCA (version 4.2.1) [4], en 

utilisant la méthode B3LYP [5] et des jeux de bases triple-ζ, def2-TZVPP [6]. L'effet du solvant 

a été modélisé à l'aide du modèle SMD (Solvation Model based on Density) [7]. 

Les structures optimisées des deux formes du glucose, linéaire et cyclique, ont été 

visualisées avec l'interface graphique Avogadro [8], tandis que les distributions des orbitales 

moléculaires frontières (HOMO et LUMO) ont été représentées via le logiciel IboView [9]. 

En outre, les charges partielles atomiques ont été déterminées grâce à l'analyse de 

population naturelle (NPA) en utilisant le programme JANPA [10].  
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Le potentiel électrostatique moléculaire (MEP) a été généré à l'aide de la fonctionnalité 

orca_plot du logiciel ORCA et visualisé avec le programme UCSF Chimera (version 1.10.2) 

[11]. 

L'adsorption des deux formes de glucose (linéaire et cyclique) sur la surface Al(111) a été 

analysée, et l'énergie d'interaction a été calculée comme la différence entre l'énergie totale du 

système molécule-slab (molécule/Al) et la somme des énergies du slab de la surface métallique 

isolée (Al) et de la molécule isolée (mol), conformément à l'équation suivante : 

Les structures moléculaires 2D du glucose sous forme linéaire et sous forme cyclique (D-

glucose) sont illustrées dans la figure III.1. 

 

Figure III.1 Structures moléculaires 2D du glucose sous forme linéaire et sous forme cyclique 

(D-glucose). 

 

 ∆𝑬𝒂𝒅𝒔 = ∆𝑬𝑨𝒍(𝟏𝟏𝟏)−𝒊𝒏𝒉 − (∆𝑬𝑨𝒍(𝟏𝟏𝟏) +  ∆𝑬𝒊𝒏𝒉) (III.1) 
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Le glucose existe sous deux formes principales : la forme linéaire et la forme cyclique, 

appelée D-glucose. Dans la forme linéaire, les atomes de carbone du glucose sont disposés en 

une chaîne ouverte où chaque carbone est relié par des liaisons simples, avec des groupes 

hydroxyles (-OH) et un groupe aldéhyde (-CHO) à une extrémité.  

Cette configuration est rare dans les systèmes biologiques, car le glucose a tendance à 

adopter une structure cyclique plus stable en solution. La forme cyclique, ou D-glucose, résulte 

d'une réaction intramoléculaire où le groupe hydroxyle sur le cinquième atome de carbone se lie 

au carbone du groupe aldéhyde, formant ainsi un cycle à cinq ou six atomes.  

Le D-glucose est la forme la plus courante et biologiquement active, jouant un rôle 

essentiel dans les processus métaboliques. 

III.3. Orbitales moléculaires frontières des géométries optimisées 

Les orbitales moléculaires frontières (FMO), à savoir l’orbitale moléculaire occupée la plus 

haute (HOMO) et l’orbitale moléculaire vacante de la plus basse (LUMO), des structures 

optimisées du glucose sous forme linéaire et cyclique (D-glucose), sont présentées dans la Figure 

III.2. 

L'examen des orbitales moléculaires frontières (HOMO et LUMO) des deux inhibiteurs 

étudiés, le glucose sous forme linéaire et sa forme cyclique, le D-glucose, présenté dans la Figure 

II.2, révèle que la distribution des LUMO du glucose linéaire est principalement localisée autour 

du groupe carbonyle, tandis que pour le D-glucose, les orbitales LUMO sont réparties sur 

presque toute la molécule. 

De plus, les orbitales HOMO sont majoritairement localisées sur l'ensemble de la molécule 

de glucose, avec une densité plus élevée autour du groupe carbonyle.  

Pour le D-glucose (forme cyclique), les densités HOMO sont uniformément réparties sur 

toute la molécule. 
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Figure III.2 Distribution des densités des orbitales moléculaires frontalières (HOMO et LUMO) 

de la molécule du glucose sous forme linéaire et sous forme cyclique (D-glucose). 
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Il convient de souligner que les orbitales HOMO et LUMO sont uniformément réparties 

sur l'ensemble de la molécule de D-glucose sous forme cyclique, englobant tous les sites réactifs, 

y compris le noyau phényle et les groupes fonctionnels. Cette répartition indique une possible 

adsorption des inhibiteurs dans une orientation parallèle à la surface métallique. 

Pour l'inhibiteur de glucose, les sites les plus réactifs se situent au niveau du groupe 

carbonyle, qui joue un rôle clé dans l'interaction avec la surface métallique.  

Ce groupe est particulièrement favorable à la fois pour la donation d'électrons, en raison de 

la présence d'une double liaison C=O, et pour l'acceptation d'électrons provenant de la surface 

métallique, grâce à la haute électronégativité de l'atome d'oxygène.  

Cette dualité permet au glucose d'interagir efficacement avec la surface métallique, 

favorisant ainsi une adsorption stable et renforçant son potentiel en tant qu'inhibiteur de 

corrosion. 

III.4. Descripteurs globaux 

Les descripteurs de réactivité chimique calculés, comprenant l’énergie de l’orbitale 

moléculaire occupée la plus haute (EHOMO), l’énergie de l’orbitale moléculaire vacante la plus 

basse (ELUMO), la différence d’énergie entre la HOMO et la LUMO (ΔE gap), ainsi que des 

paramètres tels que l’électronégativité (χ), la dureté (η), la mollesse (σ) et l’électrophilie (ω), 

sont présentés dans le Tableau III.1. 

Il est largement reconnu dans la littérature [12-15] que la différence d’énergie entre les 

orbitales HOMO et LUMO (ΔEgap) est étroitement liée à la réactivité chimique et à la stabilité 

d’une molécule. Une faible valeur de ΔEgap correspond à une réactivité chimique élevée, tandis 

qu’une grande valeur de ΔEgap indique une stabilité accrue et une réactivité plus faible. 

 

 



74 

 

Tableau III.1 Descripteurs de réactivité chimique calculés des deux inhibiteur étudiée de la 

forme linéaire du glucose sous la forme cyclique D-glucose au niveau théorique B3LYP/Def2-

TZVPP et en solution aqueuse SMD. 

Descriptors glucose  D-glucose  

EHOMO (eV) -6.565 -6.286 

ELUMO (eV) -3.649 -3.338 

ΔEgap (eV) 2.916 2.948 

μ (Debye) 1.526 6.915 

< α > (a.u.) 576.652 582.517 

TE (a.u.) -892.102 -1740.972 

χ 5.107 4.812 

η -1.458 -1.474 

σ -0.686 -0.678 

ω -8.945 -7.854 

Δω± -18.255 -16.077 

Δnback-d 0.364 0.368 

 

Les résultats révèlent que glucose et D-glucose affichent des comportements chimiques 

similaires, bien que de légères différences subsistent. Glucose, avec un ΔEgap légèrement 

inférieur (2,916 eV contre 2,948 eV pour D-glucose), se montre un peu plus réactive, indiquant 

une propension plus élevée aux réactions chimiques.  

Sa HOMO plus basse (-6,565 eV) suggère une moindre capacité à donner des électrons, ce 

qui rend glucose moins vulnérable aux attaques électrophiles. En revanche, sa LUMO plus basse 

(-3,649 eV) la rend plus réceptive aux attaques nucléophiles. D-glucose, avec un ΔEgap 

légèrement plus élevé, est un peu plus stable, capable de céder des électrons plus facilement, 

mais dans l'ensemble, elle est moins réactive que glucose  
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 Électronégativité (χ) : 

L'électronégativité (χ) mesure la capacité d'une molécule à attirer les électrons vers elle. 

Glucose a une électronégativité de 5.107 eV, ce qui est légèrement supérieure à celle de D-

glucose (4.812 eV). Cela signifie que glucose à une plus grande tendance à attirer des électrons 

dans une liaison chimique ou à interagir avec des espèces riches en électrons. Cette différence 

peut influencer la réactivité des molécules dans des réactions où l'attraction des électrons joue un 

rôle clé. 

 Dureté globale (η)  

La dureté globale (η) reflète la résistance d'une molécule à la déformation électronique, 

c’est-à-dire sa capacité à résister à un changement dans sa distribution électronique.  

Les valeurs de η pour glucose (-1.458 eV) et D-glucose (-1.474 eV) sont très proches, 

indiquant que les deux molécules ont une résistance similaire à la polarisation ou à la 

réorganisation de leurs électrons lors de réactions chimiques. Cela signifie qu’elles auront un 

comportement comparable en termes de stabilité face à une perturbation électronique. 

 Mollesse globale (σ)  

La mollesse globale (σ) est l'inverse de la dureté et indique la facilité avec laquelle une 

molécule peut être polarisée ou déformée électriquement. Les deux molécules présentent 

également des valeurs très similaires de σ\sigmaσ, avec glucose à -0.686 eV et D-glucose à -

0.678 eV. Cela signifie que, tout comme pour la dureté, les deux molécules ont des 

comportements très proches en termes de flexibilité électronique et de réponse à un 

environnement chimique changeant. 
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 Électrophilie globale (ω)  

L’électrophilie globale (ω) mesure la capacité d'une molécule à accepter des électrons. 

Glucose a une valeur d’électrophilie plus élevée (-8.945 eV) par rapport à D-glucose (-7.854 

eV), indiquant que glucose est plus électrophile, c’est-à-dire qu’elle a une plus grande tendance à 

accepter des électrons.  

Cela la rend plus favorable pour participer à des réactions où elle agit comme un accepteur 

d'électrons, par exemple dans des réactions nucléophiles où elle attire des espèces riches en 

électrons. 

III.5. Analyse de la population naturelle (NPA) 

Par ailleurs, la réactivité locale a été examinée à l’aide de l’analyse de population naturelle 

(NPA), permettant d’identifier et de caractériser les sites réactifs centraux ainsi que leur 

comportement électrophile et/ou nucléophile. 

 

Figure III.3 Analyse de la population naturelle (NPA) de la molécule du glucose sous forme 

linéaire et sous forme cyclique (D-glucose). 

Les résultats obtenus à partir de l'analyse de population naturelle (NPA) des distributions de 

charges atomiques (présentés dans le Tableau III.2) montrent un comportement similaire pour les 
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deux inhibiteurs. Dans les deux cas, les atomes d'oxygène des groupes hydroxyles portent une 

charge négative élevée, agissant comme centres nucléophiles.  

Cela est suivi par les atomes d'oxygène du groupe carbonyle dans la molécule de glucose et 

l'oxygène de l'anneau (oxa) dans l'inhibiteur de D-glucose. 

III.6. Analyse du potentiel électrostatique moléculaire (MEP) 

 

Figure III.4 L'analyse du potentiel électrostatique moléculaire (MEP) de la molécule du glucose 

sous forme linéaire et sous forme cyclique (D-glucose). 

L'analyse du potentiel électrostatique moléculaire (MEP), présentée à la Fig. III.4, est 

fortement cohérente avec les résultats précédents des charges atomiques (Fig. III.3), où les 

atomes d'oxygène des groupes hydroxyles dans les huit inhibiteurs étudiés montrent le potentiel 

électrostatique le plus négatif (voir Fig. III. 4).  

Cela suggère que les atomes d'oxygène des groupes hydroxyles dans chacun des 

inhibiteurs analysés constituent les sites les plus réactifs, capables de céder des électrons aux 

orbitales inoccupées des atomes de la surface métallique. 
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III.7 Adsorption d'inhibiteurs sur Al (111) 

L'adsorption des molécules de glucose, sous sa forme linéaire et sa forme cyclique (D-

glucose), sur la surface d'Al(111) a été étudiée à l'aide de calculs de premiers principes basés sur 

la DFT, réalisés avec le logiciel Quantum Espresso (version 6.4.1) [16]. Une supercellule de 75 

atomes a été modélisée, composée de trois couches, avec la couche inférieure de la dalle fixée. 

 

Figure III.5 Perspectives supérieure et latérale de la supercellule Al(111) 

Un réseau périodique 5 × 5 de la surface d'Al(111) a été construit pour modéliser 

l'interface solide. Un vide de 20 Å a été introduit dans la direction z afin de minimiser les 

interactions indésirables entre les images périodiques dans le modèle tridimensionnel. Cette 

distance est suffisante pour garantir que l'adsorption des molécules de glucose sur la surface 

métallique se produise sans interférence provenant des couches périodiques voisines. La 
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configuration du réseau et l'introduction du vide sont illustrées à la Figure III.5, permettant de 

visualiser la disposition atomique et l'alignement de la surface métallique. 

Les configurations d'adsorption à l'équilibre des deux inhibiteurs, à savoir la forme linéaire 

du glucose et la forme cyclique D-glucose, sur la surface d'aluminium Al(111) sont représentées 

respectivement dans les Figures III.6 et III.7. Les cartes de différence de densité de charge 

(CDD) correspondantes sont quant à elles présentées dans la Figure III.8.  

Comme illustré à la Figure III.6, les deux inhibiteurs, la forme linéaire du glucose et la 

forme cyclique D-glucose, montrent une capacité à s'adsorber efficacement sur la surface 

d'aluminium Al(111). L'analyse des configurations d'adsorption révèle que les molécules 

adoptent principalement une orientation parallèle par rapport à la surface métallique, ce qui est 

favorable sur le plan énergétique.  

Les valeurs négatives des énergies d'interaction calculées entre les inhibiteurs et la surface 

Al(111) confirment un processus d'adsorption spontané pour chacun des composés.  

Cela signifie que l'interaction entre les inhibiteurs et la surface d'aluminium est 

thermodynamiquement favorable, avec une forte tendance à l'adsorption sans apport énergétique 

extérieur. De plus, cette orientation parallèle maximise le contact entre les groupes fonctionnels 

des inhibiteurs et la surface métallique, ce qui renforce l'efficacité de l’inhibition (voir Fig. 6).  

Ces observations soulignent la stabilité des complexes glucose@Al(111), faisant des 

formes linéaires et cycliques du glucose des inhibiteurs prometteurs pour la protection contre la 

corrosion. 
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Figure III.6 Vies en perspective des configurations d'adsorption des formes linéaire et cyclique 

du glucose (D-glucose) sur la surface d'aluminium Al(111). 
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Figure III.7 Distances spécifiques d'adsorption des deux formes de glucose sur la surface 

Al(111), présentées en vues de dessus et de côté. 

Les résultats montrent que le glucose sous forme linéaire et D-glucose (forme cyclique) 

s'adsorbent tous deux de manière favorable sur la surface d'aluminium Al(111), avec des 

énergies d'adsorption respectives de -26.583 kcal/mol et -28.153 kcal/mol, indiquant un 

processus spontané.  

Le glucose linéaire se lie à la surface via l'atome d'oxygène du groupe carbonyle, formant 

une liaison covalente O-Al, ce qui reflète une adsorption chimisorptive forte.  

En revanche, le D-glucose, bien qu'adsorbé sans liaison covalente directe, adopte une 

orientation parallèle à la surface, favorisée par des interactions non covalentes telles que les 

forces de van der Waals et des liaisons hydrogène.  
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L'énergie d'adsorption plus négative du D-glucose suggère une interaction globalement 

plus stable avec la surface, malgré l'absence de liaison covalente. Cela pourrait s'expliquer par 

une meilleure répartition des forces d'interaction sur la structure cyclique, offrant plus de points 

de contact avec la surface d'aluminium, rendant potentiellement le D-glucose plus efficace 

comme inhibiteur de corrosion. 

Les résultats présentés dans la Figure III.7 révèlent des distances d'adsorption distinctes 

pour les deux formes de glucose sur la surface Al(111).  

Pour le glucose linéaire, la distance O-Al mesurée à 1,948 Å se situe dans la fourchette des 

rayons covalents typiques pour O-Al (1,8–2,0 Å), ce qui indique que l'inhibition de la corrosion 

pourrait impliquer un processus de chimisorption, avec une liaison covalente entre l'oxygène du 

glucose et l'aluminium de la surface.  

En revanche, le D-glucose présente une distance d'adsorption d'environ 2,828 Å, qui est 

plus longue que la somme des rayons covalents pour Al-H (1,52 Å) mais plus courte que celle 

des rayons de van der Waals (3,31 Å).  

Ces valeurs suggèrent une interaction plus faible, probablement due à des forces non 

covalentes, entre le D-glucose et la surface Al(111). Cela indique que, contrairement au glucose 

linéaire, l'adsorption du D-glucose est plus proche d'un processus de physisorption, impliquant 

des interactions de van der Waals plutôt que des liaisons covalentes directes. 

La différence de densité de charge (CDD) a également été utilisée pour analyser et 

comprendre les interactions électroniques ainsi que les caractéristiques de liaison entre les 

molécules de vanilline étudiées et la surface Al(111).  

Les cartes de CDD, présentées sur la Figure III.8, illustrent ces interactions en montrant les 

zones où se produisent des variations de densité électronique : les régions rouges indiquent une 

accumulation de charge (enrichissement en électrons), tandis que les régions bleues signalent une 

déplétion de charge (perte d'électrons). 
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L'examen de la différence de densité de charge (CDD) pour la molécule de glucose sous 

forme linéaire révèle clairement la formation d'une liaison covalente O-Al entre l'inhibiteur et la 

surface Al(111).  

Cette interaction est mise en évidence par une redistribution significative de la charge entre 

les atomes d'oxygène du groupe carbonyle et ceux d'aluminium, soulignant un transfert 

électronique.  

Cette redistribution (voir figure III.8) indique une interaction chimique forte, soutenant 

l'hypothèse d'une chimisorption comme principal mécanisme d'adsorption du glucose linéaire sur 

la surface d'aluminium.  

En outre, l'analyse de la CDD montre également des zones de déplétion de charge autour 

des atomes d'hydrogène des groupes hydroxyles latéraux, représentées par des régions bleues. 

Cela suggère un léger transfert de charge au cours du processus d'adsorption, probablement dû à 

des interactions plus faibles impliquant les liaisons O-H. 
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Figure III.8 Cartes de différence de densité de charge (CDD) des interactions électroniques 

entre le glucose (formes linéaire et cyclique) et la surface Al(111). 

 



85 

 

En revanche, l'adsorption de la forme cyclique du D-glucose sur la surface Al(111) dans 

une orientation parallèle ne conduit pas à la formation de liaisons covalentes entre l'inhibiteur et 

la surface. Cependant, la présence de plusieurs groupes hydroxyles (OH) favorise la formation de 

liaisons hydrogène, telles que OH-Al, ce qui contribue à l'augmentation de l'énergie d'interaction.  

Ces liaisons hydrogène, bien que moins fortes que les liaisons covalentes, jouent un rôle 

crucial dans la stabilisation de l'adsorption du D-glucose sur la surface métallique. 

III.8 Conclusion 

Cette étude démontre l’efficacité des molécules de glucose (sous forme linéaire et 

cyclique) en tant qu’inhibiteurs de corrosion sur la surface d'aluminium (Al(111)). Les calculs 

basés sur la théorie de la fonctionnelle de densité (DFT) révèlent que la forme linéaire du glucose 

se lie fortement à la surface via une liaison covalente O-Al, offrant une interaction stable et 

robuste. En revanche, la forme cyclique (D-glucose) s’adsorbe principalement par des 

interactions non covalentes (liaisons hydrogène et forces de van der Waals), suggérant une 

adsorption physique stable mais moins intense. 

Les résultats de la distribution de densité électronique et de l’écart énergétique montrent 

que les deux formes présentent une capacité significative de protection contre la corrosion, avec 

des avantages distincts pour chacune d’elles. 
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Conclusion générale 

Pour conclure cette étude, il ressort que la lutte contre la corrosion des matériaux, 

particulièrement l’aluminium, bénéficie grandement des avancées en chimie computationnelle et 

des solutions de protection basées sur des inhibiteurs organiques naturels. Les chapitres abordés 

démontrent que la compréhension approfondie des mécanismes de corrosion et des interactions 

moléculaires avec la surface métallique permet d’élaborer des stratégies efficaces et 

écologiquement responsables. 

Dans un premier temps, l’importance de l’étude des différents types de corrosion et de 

leurs facteurs d’influence a été mise en évidence. L’utilisation de composés organiques naturels, 

tels que la vanilline, a été particulièrement soulignée pour son potentiel écologique à former une 

barrière protectrice contre les agents corrosifs. Les calculs de la théorie de la fonctionnelle de la 

densité (DFT) ont permis d’analyser l’efficacité des molécules de vanilline dans ses différentes 

formes (neutre, protonée et déprotonée) en tant qu’inhibiteurs de corrosion, montrant une 

adsorption significative sur la surface de l’aluminium et une stabilité accrue. 

Ensuite, les études computationnelles ont approfondi l’évaluation de la vanilline sous ses 

diverses formes, démontrant que ces molécules peuvent s’adsorber de manière optimale en 

fonction de leur état chimique. L'adsorption parallèle et la formation de liaisons Al−O ou Al−C 

ont été identifiées comme facteurs stabilisants, renforçant l'efficacité des inhibiteurs. 

Enfin, l’étude a montré que le glucose, sous ses formes linéaire et cyclique, peut également 

agir comme inhibiteur efficace de corrosion. La forme linéaire du glucose se distingue par une 

liaison covalente robuste avec la surface métallique, tandis que la forme cyclique offre une 

protection par adsorption physique. 

En somme, cette recherche propose une combinaison prometteuse entre l’expérimentation 

pratique et l’analyse théorique par DFT, fournissant ainsi une base pour développer des solutions 

de protection durables, performantes et respectueuses de l’environnement. Ces conclusions 

ouvrent la voie à de futures recherches sur d’autres inhibiteurs naturels pour répondre aux 

exigences croissantes de durabilité dans diverses industries utilisant des matériaux métalliques. 
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Tableau A-I-1. Longueurs de liaison, les angles et les angles dièdres des structures des 

inhibiteurs étudiés ont été optimisées au niveau B3LYP/def2-TZVPP pour trois configurations : 

vanilline (VAN), vanilline protonée (VANH+), et vanilline déprotonée   (VAND-). 
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Tableau A-I-2. Descripteurs chimiques quantiques calculés (a) pour la forme neutre, déporton et 

protonée    (SMD). 
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Tableau A-I-3 : Charges Partielles des Atomes de Vanilline dans les États Naturel, Déprotoné et 

Protoné, Déterminées par Analyse de Population Naturelle (NPA) Utilisant le Logiciel JANPA 
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Tableau A-I-4 : Tableau des Fonctions de Fukui pour la Vanilline dans son État Naturel (VAN) 

 

Tableau A-I-5 : Tableau des Fonctions de Fukui pour la Vanilline dans son État déprotonée 

(VAND-) 
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Tableau A-I-6 : Tableau des Fonctions de Fukui pour la Vanilline dans son État Protonée 

(VANH+) 
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Annexe. II 

 



96 

 

 



97 

 

 



98 

 

 



99 

 

 



100 

 

 



101 

 

 



102 

 

 



103 

 

 



104 

 

 



105 

 

 



106 

 



107 

 

 



108 

 

 



109 

 

 



110 

 

Résumé 

Cette thèse examine, par la méthode DFT, le rôle de la structure moléculaire des composés 

organiques dans l’inhibition de la corrosion de l’aluminium. Trois formes de la vanilline 

(naturelle, protonée et déprotonée) ont été étudiées, montrant que la nature des liaisons formées 

avec la surface Al(111) influence fortement le mécanisme d’adsorption, ce qui est confirmé par 

la dynamique moléculaire. L’étude du glucose a révélé que sa forme linéaire se lie plus fortement 

à l’aluminium, tandis que la forme cyclique interagit principalement par des forces non 

covalentes. Ces résultats soulignent l’importance des approches computationnelles dans le 

développement d’inhibiteurs efficaces. 

Mots-clés : corrosion, DFT, vanilline, glucose, adsorption, aluminium. 

Abstract 

This thesis uses DFT calculations to investigate how the molecular structure of organic 

compounds influences the inhibition of aluminium corrosion. Three forms of vanillin (neutral, 

protonated, and deprotonated) were analyzed, showing that bonding characteristics strongly 

affect adsorption on the Al(111) surface, supported by molecular dynamics simulations. For 

glucose, the linear form exhibited stronger bonding with aluminium, while the cyclic form 

interacted mainly through non-covalent forces. The study highlights the importance of 

computational methods in designing efficient corrosion inhibitors. 

Keywords: corrosion, DFT, vanillin, glucose, adsorption, aluminium. 

 الملخّص

، دور البنية الجزيئية للمركّبات العضوية في تثبيط تآكل الألمنيوم. (DFT) تتناول هذه الأطروحة، باستخدام نظرية دالة الكثافة

، وأظهرت النتائج أن طبيعة Al(111) تم دراسة ثلاث صور للفانيلين )الطبيعية، والمبروتنة، والمنزوعة البروتون( على سطح

تتحكم في آلية الامتزاز، وهو ما دعمته محاكاة الديناميكيات الجزيئية. كما أظهرت دراسة الغلوكوز أن شكله  الروابط المتكوّنة

الخطي يرتبط بقوة أكبر مع سطح الألمنيوم مقارنة بالشكل الحلقي. تؤكد هذه النتائج أهمية الحسابات النظرية في تطوير مثبطّات 

 .فعاّلة ومستدامة للتآكل

 .، الغلوكوز، الامتزاز، الألمنيوم، الفانيلينDFTالتآكل،  :الكلمات المفتاحية


