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Abstrak

Material Tembaga (Cu) sangat berperan dalam kemajuan teknologi dalam bidang
konstruksi, transportasi, dan dirgantara . Namun peranya yang begitu luas juga tidak
luput dari masalah korosi. Penelitian ini berfokus pada senyawa 2,4,6-
Trimethylpyridine (TPD) untuk diteliti dalam larutan H,SO4 1M pada permukaan logam
Cu menggunakan teknik Weight Loss Measurement (WLS) dan Potentiodynamic
Polarization (PDP). Uji WLS dan PDP menunjukkan bahwa efisiensi penghambatan
korosi meningkat secara bertahap seiring dengan peningkatan konsentrasi dan
mencapai efisiensi penghambatan maksimum 82.80 % (WLS) dan 88.89 % (PDP) pada
konsentrasi 300 ppm. TPD bertindak sebagai penghambat korosi tipe campuran,
terutama menghambat pelarutan logam anodik. Adsorpsi inhibitor mengikuti model
adsorpsi isothermal Langmuir yang lebih lanjut mendukung perilaku adsorpsinya pada
permukaan logam dengan nilai AG.gs adalah -31.91 kj/mol dengan jenis fisisorpsi dan
kemisorpsi. Karakterisasi permukaan dengan analisa Fourier Transform Infrared
Spectroscopy (FTIR) mengkonfirmasi potensi inhibitor yang baik. Analisis kimia
kuantum dari senyawa TPD pada permukaan Cu mengonfirmasi bukti bahwa inhibitor
korosi dapat teradsorpsi karena energi dari molekul menyebabkan ikatan tarik menarik
dengan orbital d-kosong pada logam sehingga memisahkan molekul H,SO,; untuk
membati reaksi yang dapat menghambat produk korosi.

Abstract

Copper (Cu) plays a significant role in technological advances in the fields of
construction, transportation, and aerospace. However, its widespread use is not
without corrosion problems. This study focuses on the compound 2,4,6-
Trimethylpyridine (TPD) to be examined in a 1M H2504 solution on the surface of Cu
metal using the Weight Loss Measurement (WLS) and Potentiodynamic Polarization
(PDP) techniques. The WLS and PDP tests showed that corrosion inhibition efficiency
increased gradually with increasing concentration, reaching a maximum inhibition
efficiency of 82.80% (WLS) and 88.89% (PDP) at a concentration of 300 ppm. TPD acts
as a mixed-type corrosion inhibitor, primarily inhibiting anodic metal dissolution. The
adsorption of the inhibitor follows the Langmuir isothermal adsorption model, which
further supports its adsorption behavior on metal surfaces with a AGads value of -31.91
kJ/mol with physisorption and chemisorption types. Surface characterization using
Fourier Transform Infrared Spectroscopy (FTIR) analysis confirmed the inhibitor's good
potential. Quantum chemical analysis of the TPD compound on the Cu surface confirms
evidence that the corrosion inhibitor can be adsorbed because the energy of the
molecule causes an attractive bond with the empty d-orbital on the metal, thereby
separating the H.SO, molecule to inhibit the reaction that can inhibit corrosion
products.
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PENDAHULUAN

transportasi, dan dirgantara karena sangat berperan

Bahan logam banyak dimanfaatkan diberbagai bidang dalam kemajuan teknologi, salah satu logam itu adalah
industri dan kehidupan sehari-hari seperti konstruksi, Cu karena memiliki Sifat konduktivitas termal,
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kelenturan, dan konduktivitas listrik yang baik yang
berperan sangat krusial [1]. Namun, Cu rentan dihadapi
oleh masalah korosi di lingkungan lembap. Dimana
Korosi merujuk pada kerusakan dan erosi berkelanjutan
pada bahan logam yang disebabkan oleh proses kimia
atau elektrokimia yang terjadi ketika bahan tersebut
terpapar lingkungan asam [2]. Korosi ini bisa terjadi pada
peralatan industri atau barang sehari-hari. Korosi ini
dapat menyebabkan kegagalan keamanan peralatan
dan bahkan kecelakaan. Korosi juga tidak hanya
menyebabkan kerugian ekonomi yang signifikan tetapi
juga menimbulkan bahaya keamanan yang serius. Oleh
karena itu, banyak  peneliti  fokus  untuk
mengembangkan cara mengurangi dampak korosi ini
[3].

Dalam dunia industri, pembersihan dengan larutan
asam adalah metode paling sering dimanfaatkan untuk
menghilangkan karat pada permukaan logam, terutama
penggunaan larutan asam sulfat (H2SO0s). Meskipun
larutan asam sulfat dikenal dapat menghilangkan oksida
pada permukaan tembaga, namun H:SOs4 ini juga
menyebabkan korosi pada substrat logam. Oleh karena
itu, untuk mengurangi korosi dan melindungi logam
sebanyak mungkin, berbagai metode telah diterapkan
untuk mencegah korosi, seperti lapisan anti-korosi,
perlindungan elektrokimia, pengembangan bahan
paduan logam anti-korosi baru, dan penggunaan
inhibitor korosi. Di antara metode tersebut, teknologi
inhibitor korosi telah menarik perhatian para peneliti
dalam beberapa tahun terakhir berkat keunggulannya
seperti kebutuhan dosis yang rendah, kemudahan
aplikasi, efektivitas yang cepat, dan efisiensi biaya yaitu
dengan cara mengubah lingkungan korosi atau
mempengaruhi proses kimia [2].

Ada berbagai jenis inhibitor korosi, masing-masing
dengan efektivitas perlindungan yang berbeda-beda [4],
[5]. Saat ini, inhibitor korosi umumnya dikategorikan
menjadi inhibitor korosi anorganik/organik dan inhibitor
korosi dari ekstrak hewan/tumbuhan. Namun, beberapa
inhibitor korosi telah dilarang oleh pemerintah karena
toksisitasnya  dan bahaya lingkungan  yang
ditimbulkannya. Misalnya, inhibitor korosi seperti
kromat, garam merkuri, dan molibdat dapat dengan
mudah menyebabkan kontaminasi biotoksik pada
lingkungan. Organofosfat dan polifosfat rentan
menyebabkan eutrofikasi di air karena kandungan
fosfornya yang mengakibatkan polusi [6].

Saat ini, inhibitor korosi yang populer di pasaran
sebagian besar merupakan senyawa organik sintetis,
seperti senyawa imidazol [7], senyawa asam amida [8],
cairanionik imidazolium [9], benzotiazol [10], dan garam
amonium kuaterner [11]. Inhibitor korosi organik ini
memiliki berbagai kelompok fungsional seperti C—N, C-
0O, —OH, N =N, C-C, dan cincin aromatik yang dapat
secara efektif menempel pada permukaan logam
dengan berkoordinasi dengan orbital d kosong logam,
sehingga memperlambat proses korosi. Eksperimen juga

telah membuktikan sifat penghambatan korosi yang
unggul dari senyawa-senyawa ini. Salah satu senyawa
inhibitor organik itu yang akan digunakan dalam
penelitian ini adalah 2,4,6-Trimethylpyridine.

Dalam lingkungan asam, reaksi antara asam dan logam
reaktif menyebabkan korosi parah pada material logam
itu sendiri. Pengendalian yang tidak tepat terhadap
kondisi pembersihan asam, seperti konsentrasi dan
durasi selama proses pembersihan dapat
mengakibatkan tidak hanya penghilangan karat dan
kotoran, tetapi juga dapat menimbulkan korosi baru
pada permukaan logam. Hal ini berpotensi merusak
integritas keseluruhan dan kinerja peralatan mesin.
Diperkirakan secara global, 20-40% produksi tahunan
peralatan dan bahan logam dibuang karena korosi yang
disebabkan oleh metode pembersihan asam [12].
Dalam  penelitian ini, kami secara inovatif
memperkenalkan senyawa 2,4,6-Trimethylpyridine
(TPD) dalam larutan H2SO4 pada material Cu. Struktur
molekul TPD diduga mampu memodulasi sifat
antarmuka pada permukaan logam. Struktur senyawa
yang unik ini dirancang untuk memberikan perlindungan
logam yang superior melalui adsorpsi kimia yang lebih
kuat dan penghalang fisik yang lebih padat. Kinerja
penghambatan korosi tembaga dalam larutan H.SOs4 1 M
dievaluasi menggunakan pengukuran WLS dan PDP.
Karakterisasi permukaan dilakukan menggunakan uji
Fourier Transform Infrared Spectroscopy (FTIR). Analisa
adsorpsi isothermal digunakan untuk mengevaluasi
perilaku senyawa pada permukaan logam. Selain itu,
studi kimia kuantum digunakan untuk menjelaskan
hubungan antara efisiensi penghambatan dengan
struktur senyawa pada tingkat molekuler/atomik.

METODE PENELITIAN

Material dan larutan

2,4,6-Trimethylpyridine (TPD), etanol, dan H2SO4 dibeli
pada toko online. Logam yang digunakan dalam
penelitian ini adalah Tembaga (Cu) pasaran yang mudah
didapat diberbagai toko bangunan. Untuk memperoleh
hasil yang dapat diandalkan dan dapat diulang, Cu
dipotong menjadi bentuk silinder dengan luas 1 cm?
untuk pengukuran elektrokimia dan dengan dimensi 45
mm x 30 mm x 2 mm digunakan untuk uji kehilangan
berat. Sebelum pengujian, sampel dipoles menggunakan
kertas amplas (grade 200-1000), dicuci dengan etanol,
air suling, dan dikeringkan dengan udara pada suhu
ruangan. Larutan H2SOs 1 M disiapkan dengan jenis
analitik 90% sebagai media korosif. Inhibitor korosi
ditambahkan ke media korosif untuk menyiapkan larutan
uji dengan konsentrasi inhibitor dari blank sampai 300

ppm.

Weight Loss Measurement

Spesimen Cu direndam dalam 150 mL larutan HSO4 1M
dengan konsentrasi yang bervariasi. Spesimen tersebut
ditempatkan dalam bak air termostatik pada suhu
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ruangan. Setelah 3 jam perendaman, spesimen diangkat
dengan hati-hati dan produk korosi pada permukaannya
dibersihkan secara lembut menggunakan sikat lembut.
Spesimen kemudian dibilas dengan etanol dan air
deionisasi, lalu dikeringkan menggunakan udara dingin.
Berat spesimen diukur pada timbangan digital dengan
akurasi 0,01 mg. Tingkat penutupan (0), laju korosi (CR),
dan efisiensi penghambatan (nw) ditentukan dengan
menghitung kehilangan berat. Setiap uji kehilangan berat
diulang tiga kali dan rata-ratanya dihitung. Rumus
perhitungan sebagai berikut [13] :

_ 4w (1)
CR=5%1
o) — Cho (2)
n,,(%) (R, x 100
g = CRy — CR (3)
CR,

S (cm?) adalah luas permukaan sampel, Aw mewakili
perubahan massa dalam miligram, dan t adalah waktu
perendaman dalam (jam).

Pengujian elektrokimia

Uji Potentiodynamic Polarization (PDP) dilakukan pada
stasiun kerja elektrokimia. Sistem uji elektrokimia
menggunakan konfigurasi tiga elektroda konvensional,
dengan Cu sebagai elektroda kerja, elektroda logam
platinum sebagai elektroda kontras, dan elektroda
kalomel jenuh (SCE) sebagai elektroda referensi. Semua
uji elektrokimia dilakukan pada suhu kamar. Elektroda
terlebih dahulu direndam dalam larutan elektrolit selama
30 menit dan setelah mencapai potensial terbuka sirkuit
yang stabil, pengujian dilakukan. Pengukuran PDP
dilakukan dengan kecepatan pemindaian 1 mV/s,
mencakup rentang potensial 0,65 - 0,15 V. Perangkat
lunak Nova 1.11 digunakan untuk pemodelan dan analisis
semua data PDP. Efisiensi penghambatan /E (%) dihitung
menggunakan persamaan di bawah ini [14], [15], [16]:

0

I X I 4
1E(%) = ="— x 100 @)

0
ICOT‘T

i%orr adalah densitas arus korosi dalam larutan H2SO4
blank dan icrr adalah nilai yang sesuai dengan adanya
inhibitor.

Pengujian FT-IR

Karakterisasi permukaan FTIR dilakukan setelah
pengujian elektrokimia dengan nama alat (FTIR, IRSpirit
Shimadzu). Pada tahap ini, bertujuan untuk
mengidentifikasi gugus fungsi dari senyawa inhibitor
yang mungkin terlibat dalam proses adsorpsi
dipermukaan logam dengan mengamati perubahan
spektrum vibrasi pengujian sehingga interaksi inhibitor
dengan logam dapat dipahami dengan lebih baik.

Kimia kuantum

Geometri molekul inhibitor korosi dalam larutan air
dioptimalkan pada tingkat B3LYP/6-31G, yang
merupakan Density Functional Theory (DFT) yang
tersedia dalam modul DMol3 perangkat lunak Materials
Studio 2017. Beberapa sifat molekul diperoleh, termasuk
potensial elektrostatik, energi orbital molekul terisi
tertinggi (Enomo), energi orbital molekul kosong terendah
(ELumo), celah energi (AE=ELumo—EHomo), potensial ionisasi
(I = -Enomo), afinitas elektron (A = Ewmo), indeks
elektrofilik (w), elektronegativitas (x), kekerasan (n),
kelembutan (o), dan fraksi transfer elektron (AN). Rumus

perhitungan untuk sifat-sifat ini adalah sebagai
berikut[17], [18] :
7 (5)
2n
I+ A (6)
x= o
I—A (7)
n= 2
1
L1 (®)
n

- 2(77Cu + ninh)

Nilai dari y,, dan 7, pada material Cuadalah 4.48 eV dan
0 eV secara berturut-turut [19].

HASIL DAN PEMBAHASAN

Weight loss measurement

Tabel 1 menampilkan data pengujian WLM vyang
diperoleh setelah merendam sampel logam Cu dalam
larutan H2SO4 1M pada kondisi blank dan dengan
konsentrasi TDP 300 ppm yang berbeda selama 3 jam
pada suhu kamar. Menurut Tabel 1, efisiensi
penghambatan korosi meningkat seiring dengan
peningkatan konsentrasi penghambat korosi. Efisiensi
penghambatan korosi tertinggi sebesar 82.80 % dicapai
pada konsentrasi 300 ppm. Hal ini karena permukaan Cu
memiliki banyak situs aktif dan seiring dengan
peningkatan konsentrasi inhibitor korosi, adsorpsinya di
antarmuka logam/larutan meningkat sehingga menutupi
situs aktif dan memberikan perlindungan korosi [20].

Tabel 1. Parameter nilai WLM

(prfm) Aw (mg) CR (mg/cm?.h) 1, (%) 2}
Blank 141.25 1.57 - -
100 40.19 0.45 71.34 0.71
200 32.95 0.37 76.43 0.76
300 24.06 0.27 82.80 0.82
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Potentiodynamic Polarization study

Gambar 1 menunjukkan kurva polarisasi
potensiodinamik Cu dalam larutan HSOs 1 M pada
konsentrasi inhibitor korosi yang berbeda pada suhu
kamar 27 °C. Arus korosi (icorr), potensial korosi (Ecorr),
kemiringan anodik (Ba), dan kemiringan katodik (Bc)
dihitung menggunakan metode ekstrapolasi Tafel dan
tercantum dalam Tabel 2.

Tabel 2. Parameter hasil pengujian PDP
C Ba Bc Ecorr lcorr

0,
(ppm)  (V/dec) (vV/dec)  (mv) (A/cm?) IE (%)
Blank 0.04 4.05 -55 1.26 x 10° -
100 1.15 2.09 -42 0.23 x 10° 81.74
200 1.85 1.91 -38 0.17 x 10° 86.50
300 2.06 1.74 24 0.14 x 10° 88.89

Berdasarkan Gambar 1 dan Tabel 2, dapat diamati bahwa
pada konsentrasi blank dibandingkan dengan
penambahan konsentrasi inhibitor, kurva polarisasi
dengan kehadiran inhibitor korosi bergeser secara
signifikan ke arah densitas arus yang lebih rendah. Selain
itu, semakin tinggi konsentrasi inhibitor korosi, semakin
signifikan tren penurunan tersebut, menunjukkan bahwa
inhibitor korosi memiliki efek penghambatan terhadap
reaksi evolusi hidrogen katodik dan pelarutan logam
anodik pada elektroda Cu. Selain itu, penambahan
inhibitor korosi tidak mengubah bentuk kurva anodik dan
katodik dan kurva polarisasi pada berbagai konsentrasi
sejajar satu dengan lainya. Hal ini menunjukkan bahwa
penambahan inhibitor korosi tidak mengubah
mekanisme reaksi elektrokimia dan molekul inhibitor
korosi hanya memblokir situs evolusi hidrogen aktif pada
permukaan Cu melalui proses adsorpsi untuk membatasi
produk korosi [21].

0.10
0.05
[m i
S 0.00
n
2 .0.05-
2
W .0.10
—— Blank
—— 100 ppm
-0.154 200 ppm
—— 300 ppm
-0.20 T ‘ T T
-8 -7 -6 -5 -4
LOg icorr (A.cm'z)
Gambar 1. Plot tafel yang diuji pada konsentrasi inhibitor blank hingga
300 ppm

Jika pergeseran Ecorr melebihi 85mV, inhibitor dapat
diklasifikasikan sebagai salah satu dari inhibitor katodik
atau anodik [22]. Jika pergeseran kurang dari 85mV,
inhibitor dapat diklasifikasikan sebagai inhibitor tipe
campuran antara keduanya dan inhibitor ini dapat
berprilaku secara spontan dalam larutan korosif. Dalam

studi ini, pergeseran maksimum nilai Ecorr untuk ekstrak
adalah 31mV pada konsentrasi 300 ppm, menunjukkan
bahwa senyawa TPD adalah inhibitor korosi yang
berinteraksi pada daerah anodik dan katodik permukaan
logam atau bisa dikatakan inhibitor gabungan antara
keduanya.

Adsorpsi Isothermal

Proses adsorpsi senyawa TPD pada permukaan Cu dalam
larutan H2SOs 1M mengikuti adsorpsi isothermal yang
ditunjukkan pada Gambar 2. Dimana adsorpsi isothermal
Langmuir digunakan karena talah masuk kriteria yang
sesuai, dilihat dari nilai persamaan linier yang dihasilkan.
Koefisien penyesuaian linier R? untuk setiap kelompok
eksperimen pada konsentrasi yang berbeda berada di
atas 0,99 dan kemiringan garis juga sangat dekat dengan
1. Hal ini menunjukkan bahwa adsorpsi inhibitor korosi
pada permukaan Cu mengikuti model isotermal adsorpsi
Langmuir yang termasuk dalam mekanisme adsorpsi
monolayer [23]. Hal ini juga menunjukkan bahwa dalam
larutan H>SOs 1M, molekul inhibitor korosi dapat
menempel pada permukaan logam untuk membentuk
lapisan tunggal dan menghambat penetrasi media
korosif. Penempelan molekul inhibitor korosi pada
permukaan logam memiliki kekuatan yang sama dan
tidak ada preferensi atau persaingan diantara molekul
yang menempel. Parameter adsorpsi Langmuir yang
dihitung ditampilkan dalam Tabel 3.

Tabel 3. Parameter persamaan langmuir

Persamaan Persamaan Linier Kads AGads
adsorpsi (L.mol?) (kj/mol)
Langmuir y =0.9295x - 0.1409 7097.23 -31.91

Dari Tabel 3, dapat diamati bahwa konstanta

kesetimbangan adsorpsi Kadss menunjukkan kapasitas
adsorpsi (penghambatan korosi) senyawa TPD pada
permukaan Cu, ini mengindikasikan semakin tinggi Kads
penghambatan korosi juga semakin meningkat. Hal ini
serupa dengan kesimpulan dari studi literatur bahwa, Kags
yang tinggi maka molekul penghambat korosi lebih
mudah teradsorpsi pada permukaan logam, sehingga
menghasilkan penghambatan korosi dan meningkatkan
ketebalan lapisan pelindung yang lebih baik sehingga
efisiensi penghambatan korosi meningkat [24]. Hal ini
membuktikan bahwa efisiensi penghambatan korosi Cu
dalam larutan H2SO4 yang tinggi diimbangi dengan nilai
Kads yang tinggi yaitu sebesar adalah 7097.23 (L.mol?).
Hal ini dibuktikan dengan pengujian WLM dan PDP yang
efisiensinya tinggi dan terus meningkat dari konsentrasi
100 ppm hingga 300 ppm.

Nilai AGads adalah -31.91 kJ-mol™". Dimana nilai negatif
AGads menunjukkan bahwa komponen penghambat
korosi efektif dalam TPD mengalami adsorpsi spontan
pada permukaan Cu dan dapat membentuk lapisan
adsorpsi yang stabil. jika 20 kl-mol™ > |AGass| < 40
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kJ-mol™, hal ini dianggap sebagai kombinasi antara
adsorpsi kimia dan fisik [25]. Jika |AGads| <20 ki/mol, hal
ini dianggap sebagai adsorpsi fisik/fisisorpsi, dan jika
| AGags| >40 ki/mol, hal ini menunjukkan bahwa distribusi
atau transfer muatan terjadi di dalam molekul
penghambat korosi untuk membentuk ikatan kovalen
dengan permukaan logam, ini dikaitkan dengan adsorpsi
kimia/kemisorpsi. Selain itu, semakin negatif nilai AGads,
semakin mudah adsorpsi terjadi pada permukaan logam,
sehingga menghasilkan laju penghambatan korosi yang
lebih tinggi. Dalam eksperimen ini, 20 ki-mol™ < | AGads]|
< 40 kJ-mol™, menunjukkan bahwa adsorpsi inhibitor
senyawa TPD pada permukaan Cu dalam larutan H,S04 1
M melibatkan adsorpsi fisik dan kimia, dimana adsorpsi
kimia sebagai mekanisme dominan sekaligus membentuk
adsorpsi campuran [26].

5.0
4.59 y = 0.9295x - 0.1409
2=
a0 RZ=099
3.5
L 304 (®
o 30
2.5 s
2.0
1.5
1.0 . . . . .
1.0 1.5 2.0 25 3.0
C(g/L)
Gambar 2. Model persamaan langmuir
Analisa FTIR
75
TPD
. 60+
2
]
c 45
8
= .
£ H Yoo g
= 30+ H + 1395 & 639
15 Y
3447
0 ‘ ‘ :
4000 3000 2000 1000

Wavenumber (cm™)

Gambar 3. FTIR dari TPD

Gambar 3 menunjukkan hasil pengujian FTIR dari TPD dan
pengamatan gugus fungsional puncak gelombang juga
diamati lebih lanjut. Pada 3447 cm™ puncak gelombang
tersebut dikaitkan dengan getaran regangan ikatan N—H.
Puncak lebar pada 2929 cm™ menunjukkan adanya
ikatan C—H [27]. Puncak pada 1605 cm™ dan 1384 cm™
merupakan getaran regangan ikatan C=C dan C-H,
sedangkan puncak pada 1050 cm™ dikaitkan dengan
ikatan C—N [28]. Puncak gelombang dan gugus fungsional
yang didapat mengindikasikan atom-atom pada senyawa

TPD ini berperan aktif dalam proses adsorpsi, baik itu
dengan cara adsorpsi fisik ataupun kimia dalam
membatasi ion korosif berinteraksi dengan permukaan
Cu.

Studi Kimia Kuantum

Molekul penghambat korosi dioptimalkan secara
struktural menggunakan Density Functional Theory (DFT).
Gambar 4 menampilkan struktur senyawa TPD yang
berperan dalam proses adsorpsi. Dapat diamati bahwa
struktur dari inhibitor korosi memiliki konfigurasi datar.
Struktur datar ini memudahkan penutupannya secara
merata pada permukaan logam, meningkatkan area
penutup, dan membentuk lapisan pelindung yang padat.
Akibatnya, lapisan ini memisahkan media korosif dari
permukaan Cu sehingga mencapai efek penghambatan
korosi yang optimal dan efektif. Perhitungan kimia
kuantum dilakukan pada struktur TPD untuk molekul
mencapai optimal dalam menentukan distribusi awan
elektron pada orbital molekul terisi tertinggi (HOMO),
orbital molekul kosong terendah (LUMO), dan
elektrostatik potensial (ESP), seperti yang ditunjukkan
pada Gambar 5. Parameter kimia kuantum yang yang
diperoleh dari perhitungan DFT diperlihatkan dalam
Tabel 4.

HsC N CHs

=

r

CH,

Gambar 4. Struktur senyawa TPD

Dari Gambar 5 hasil pengamatan bahwa distribusi
densitas muatan HOMO dan LUMO molekul inhibitor
korosi menunjukkan kesamaan. HOMO terutama
terdistribusi di sekitar kelompok C—H dan C=C, sedangkan
LUMO  terdistribusi  dihampir senyawa 2,4,6-
Trimethylpyridine (TPD).

Parameter kimia kuantum memainkan peran penting
dalam menjelaskan kinerja penghambatan korosi
inhibitor. Molekul inhibitor korosi dengan nilai Exomo
yang lebih tinggi memiliki kemampuan donor elektron
yang lebih kuat, sehingga memungkinkan kemampuan
menempel/teradsorpsi lebih baik pada permukaan
logam. Di sisi lain, keselarasan LUMO dengan keadaan
donor permukaan meningkatkan interaksi penerima
elektron. Pertukaran elektron dua arah ini memperkuat
stabilitas kimia TPD pada permukaan Cu [29]. Nilai celah
energi (AE) menunjukkan reaktivitas untuk adsorpsi kimia
pada molekul inhibitor dengan permukaan logam, ini
mengindikasikan kinerja penghambatan korosi yang lebih
baik [30]. Kekerasan (n) dan kelunakan (o) adalah
parameter penting yang mengukur reaktivitas dan
stabilitas molekul inhibitor korosi yang teradsorpsi pada
permukaan logam [31]. Nilai kekerasan pada TPD
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menunjukkan bahwa senyawa ini dapat diasumsikan
memiliki stabilitas yang baik dan struktur elektronnya
tahan terhadap deformasi saat berinteraksi dengan

berkorelasi dengan molekul untuk dapat menghambat
korosi melalui mekanisme yang tidak bergantung pada
ikatan kimia yang kuat, misalnya dengan membentuk
penghalang fisik yang stabil melalui proses adsorpsi fisik.

media korosif. Selain itu, nilai kekerasan dapat
Optimized HOMO LUMO ESP
C
(¥ (®

Gambar 5. Senyawa TPD (a) optimasi, (b) HOMO, (c) LUMO, dan (d) ESP

Indeks elektrofilik (w) merupakan parameter penting
yang menggambarkan kemampuan molekul penghambat
korosi untuk menarik elektron, sedangkan nukleofilik (&)
merupakan kebalikan dari indeks elektrofilik [32]. Indeks
elektrofilik TPD ditemukan tinggi, menunjukkan bahwa
senyawa ini cenderung menerima elektron dari
permukaan logam dan membentuk ikatan koordinasi
yang kuat, hal ini dihubungkan dengan sifat
chemisorption. Secara keseluruhan, kekerasan global dan
indeks elektrofilik TPD menunjukkan bahwa senyawa ini

Molekul inhibitor korosi dengan nukleofilitas yang lebih
tinggi dibandingkan indeks elektrofilik dan nilai
elektronegativitas (x) tinggi dapat berfungsi sebagai
inhibitor berkinerja tinggi untuk mencegah korosi logam.
AN>0 menunjukkan transfer elektron dari molekul
inhibitor ke logam, ini menggambarkan bagaimana efek
penghambatan korosi melalui proses transfer yang
berkesinambungan antara adsorbat dengan adsorben.
Sebaliknya, transfer elektron dari logam ke molekul
inhibitor korosi terjadi ketika AN<O [33].

berfungsi sebagai inhibitor korosi tipe campuran.
Tabel 4. Parameter perhitungan DFT
Evomo  Erumo AE | A X n [} P w AN
(eV) (eV) (eV) (eV) (ev) (eV) (ev) (ev?) (eV) (eV)
645 -034 612 645 034 339 306 033 053 1.8 -0.18

Berdasarkan hasil perhitungan DFT dalam tabel 4, nilai
AN untuk molekul TPD lebih kecil dari 0, menunjukkan
bahwa molekul TPD bertindak sebagai penerima
elektron, dimana TPD berinteraksi dengan atom Cu untuk
membentuk ikatan dan menerima elektron dari Cu. Hal
ini dapat berkontribusi pada chemisorption.

Mekanisme inhibitor TPD

Gambar 6 menggambarkan mekanisme penghambatan
senyawa TPD pada Cu dalam larutan H,SO4 1M. Proses
adsorpsi dari senyawa TPD pada permukaan logam
terjadi melalui interaksi chemisorption dan physisorption,
seperti yang ditunjukkan oleh energi bebas (AGags). Atom
N pada senyawa TPD dapat berperan sebagai situs
adsorpsi sehingga memungkinkan molekul/senyawa
menghambat korosi dengan cara menempel secara
chemisorpsi pada permukaan Cu. Hal ini terjadi melalui
pembentukan ikatan ligan dan orbital kosong pada situs
logam aktif, menghasilkan ikatan kompleks yang stabil.
Selain itu, dalam kondisi asam, atom N yang terikat pada
kelompok amida dalam molekul TPD memiliki elektron
pasangan bebas yang memungkinkan molekul tersebut
memperoleh proton dari lingkungan yang dimana dapat
membuat atom nitrogen menjadi bermuatan positif.

Selanjutnya, molekul-molekul bermuatan positif ini
tertarik ke permukaan pelat tembaga melalui tarikan
elektrostatik atau gaya Van der Waals yang secara
bertahap menempel pada permukaan logam sehingga
menghasilkan adsorpsi awal molekul pelindung korosi
[34]. Pada tahap ini, lapisan pelindung terbentuk yang
berperan sebagai lapisan yang kuat untuk memisahkan
permukaan Cu dari lingkungan korosif dalam larutan
H2SOs dan secara signifikan menghambat pelarutan
logam anodik dan evolusi hydrogen katodik.

Corrision Pits caused

products by

Interaction of solution coirosive soliitiodis

V1L

Film from TPD

Gambar 6. Sketsa Mekanisme Inhibitor

KESIMPULAN

Dalam penelitian ini, 2,4,6-Trimethylpyridine (TPD)
sebagai inhibitor korosi diteliti. Kombinasi teknik
eksperimental, karakterisasi, dan kimia kuantum
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digunakan untuk mengevaluasi secara komprehensif sifat
penghambatan korosi Cu dalam larutan H2SO4 1M. Data
saat ini menyoroti sifat anti-korosi inhibitor ini dan
menunjukkan bahwa mereka merupakan kandidat
terbaik untuk mengendalikan korosi logam.

1.

Penelitian  penurunan berat dan PDP
menunjukkan bahwa TPDP merupakan inhibitor
korosi yang sangat efektif untuk Cu dalam
larutan H>SOs 1M. Efisiensi penghambatan
korosi mencapai lebih dari 85% pada
konsentrasi 200 ppm dan 300 ppm.

Analisis adsorpsi isothermal menunjukkan
bahwa inhibitor bertindak menghambat korosi
dengan 2 proses adsorpsi yaitu adsorpsi fisik dan
adsorpsi kimia

Pengujian FTIR mengkonfirmasi bahwa gugus
fungsi seperti N-H, C—N, C—-H, C=C berpotensi
untuk dapat berinteraksi dengan permukaan
logam sehingga membentuk lapisan pelindung
yang dapat mengurangi reaksi korosi melalui
ikatan kimia, misalnya ikatan antara Cu—N

Studi kimia kuantum mengungkap struktur
molekul, reaktivitas, dan perilaku adsorpsi
inhibitor. Hasil perhitungan tidak hanya
mengonfirmasi kinerja penghambatan molekul
yang tinggi tetapi juga memberikan validasi yang
baik terhadap pengamatan eksperimental.
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