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ABSTRAK

Salah satu material yang ketahanannya terhadap korosi rendah adalah baja ketika berinteraksi dengan lingkungan korosif.
Penggunaan green inhibitor mampu memberikan kinerja penghambatan korosi yang baik dengan efisiensi inhibisi yang
tinggi pada baja. Green inhibitor yang dalam struktur senyawanya mengandung gugus heteroatom (seperti O, N, S, P) dan
cincin aromatik efisien digunakan sebagai inhibitor korosi pada baja. Makalah ini memberikan tinjauan komparatif penting
bagi pengembangan green inhibitor ekstrak bahan alam pada baja. Kajian DFT pada level atomik berdasarkan orbital
molekuler, parameter kuantum kimia, dan karakteristik adsorpsi menunjukkan hasil yang sesuai dengan hasil eksperimen.
Distribusi kerapatan elektron melalui plot Frontier Molecular Orbitals (FMO) menggambarkan prediksi situs aktif melalui
distribusi daerah HOMO-LUMO molekul inhibitor yang berinteraksi dengan permukaan baja. Untuk mendapatkan korelasi
antara sifat elektronik molekul inhibitor dengan potensi penghambatan (inhibisi) korosi, kalkulasi parameter kimia kuantum
seperti potensial ionisasi (I), afinitas elektron (A), kekerasan global (1), elektronegativitas absolut (y), kelembutan global
(o), fraksi elektron yang ditransfer (AN), elektrofilisitas global (@) dan donasi balik elektron (AE pack-gonation) MeNUNjukkan
reaktivitas molekul inhibitor yang berpotensi sangat baik untuk dapat berinteraksi dan berikatan kuat dengan permukaan
logam, sehingga berpotensi menghasilkan efisiensi inhibisi yang tinggi. Mekanisme inhibisi korosi dapat melalui adsorpsi
kimia dan/atau adsorpsi fisika dengan membentuk senyawa kompleks antara molekul inhibitor dengan permukaan baja
untuk melindungi dari lingkungan korosif. Pengembangan kajian ke depan harus dapat menampilkan mekanisme interaksi
dan inhibisi dari molekul inhibitor secara lebih detail dan sistematis pada level atomik pada beberapa permukaan logam
seperti Fe, Al, Cu, dan lainnya.

Kata Kunci: Baja, Green Inhibitor, Efisiensi Inhibisi, Adsorpsi, Dft.

1. PENDAHULUAN (Marzorati dkk., 2019). Inhibitor merupakan senyawa
Salah satu material yang memiliki properties kimia yang apabila ditambahkan pada lingkungan korosif
mekanik yang menarik dan ketersediaannya yang tinggi (elektrolit) dalam jumlah sedikit saja akan dapat
serta dapat difabrikasi dengan mudah dan murah adalah menghambat proses korosi. Studi inhibitor korosi
baja. Oleh karena itu, baja digunakan secara luas untuk menjadi kajian yang sangat penting. Telah dikaji selama
beragam kegunaan, seperti bidang industri dan bertahun-tahun penggunaan ekstrak tanaman sebagai
manufaktur (Njoku dkk., 2018; Hsissou dkk., 2020). inhibitor korosi  berbasis bahan alam, sehingga
Namun, ketahanan baja terhadap korosi ketika berada perkembangan teknologi penerapan inhibitor korosi
pada lingkungan korosif termasuk lemah (Gutiérrez dkk., untuk menghambat degradasi material terus berkembang.
2016; Ichchou dkk., 2019). Korosi mengakibatkan Topik kajian seputar green inhibitor korosi saat ini masih
kerugian yang sangat besar di berbagai sektor seperti sangat aktif.
ekonomi, lingkungan, sosial, industri, keamanan, Secara eksperimen, performa inhibitor korosi
keselamatan, dan lain sebagainya (Verma dkk., 2018; umumnya dievaluasi dengan metode seperti analisa
Sedik dkk., 2020; Chen dkk., 2021). Biaya global untuk gravimetri, polarisasi potensiodinamik, dan spektroskop
penanganan korosi mencapai 3,4% dari PDB global atau impedansi elektrokimia. Akan tetapi, metode eksperimen
sekitar US$ 2,5 triliun per tahun (Koch dkk., 2016; ini biasanya mahal, memakan banyak waktu dan belum
Groenenboom dkk., 2017). Peningkatan biaya tersebut dapat menjelaskan mekanisme interaksi molekul
selama dekade terakhir teruslah meningkat (Mohammadi inhibitor dengan permukaan logam secara jelas (Verma
dkk., 2018)., berdasarkan hal tersebut diatas, korosi perlu dkk., 2018; Singh dkk., 2019). Baru-baru ini, metode
dikendalikan. berbasis teori fungsional kerapatan (Density Functional
Penggunaan inhibitor korosi masih menjadi salah Theory/DFT) dikenal secara luas sebagai metode
satu teknologi yang tepat untuk menghambat korosi. perhitungan komputasi yang andal dan murah. Dalam
Sekitar 875 miliar dolar per tahun atau 35% konsumsi beberapa tahun terakhir, DFT banyak digunakan pada
biaya dapat dihemat dengan penggunaan inhibitor korosi penelitian rekayasa material. DFT dapat digunakan untuk
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memahami interaksi molekul dengan permukaan logam,
sehingga diperoleh informasi spesifik pada skala atomik
seperti  struktur molekul, geometri adsorpsi, sifat
elektronik, kalkulasi energi, transfer elektron ke
permukaan material, dan lain sebagainya. Pendekatan ini
mampu memberikan informasi yang relatif intuitif
tentang interaksi antara inhibitor dengan permukaan
logam serta efektif untuk mengungkapkan dampak dari
modifikasi kecil dalam struktur inhibitor terhadap
efisiensi penghambatannya dan membantu
mengembangkan inhibitor baru dengan cara yang efisien
dan murah (Guo dkk., 2017; Gece dkk., 2017; Verma
dkk., 2018; Zhao dkk., 2019; Singh dkk., 2020).

2. RUANG LINGKUP

Karya ini merupakan ikhtisar tentang penggunaan
inhibitor korosi berbasis ekstrak tanaman pada baja
dengan menggunakan metode DFT. Karya ini dapat
menjadi literatur komparatif penting bagi pengembangan
dan penggunaan green inhibitor.

3. BAHAN DAN METODE

Pada bagian ini menjelaskan tentang ekstrak bahan
alam sebagai green inhibitor korosi dan metode yang
digunakan dalam penelitian.

3.1 Ekstrak Bahan Alam sebagai Green Inhibitor

Korosi pada Baja

Dewasa ini, pengembangan inhibitor korosi
berbasis ekstrak bahan alam (green inhibitor) terus
bermunculan  karena bersifat ramah lingkungan,
renewable, biodigradable, tidak menimbulkan polutan,
tidak beracun, mudah diproduksi, murah, dan memiliki
efisiensi anti korosi yang tinggi (Popoola, 2019;
Vorobyova dkk., 2020). Green inhibitor yang efisien
adalah senyawa yang dalam strukturnya mengandung
cincin aromatik dan gugus heteroatom (seperti O, N, S,
P). Beberapa kajian inhibitor korosi baik secara
eksperimen dan teoritis telah berhasil dilakukan.
Pemanfaatan senyawa 2-isopropil-5-metilfenol yang
berasal dari ekstrak Thyme menunjukkan bahwa efisiensi
inhibisi secara eksperimen diperoleh sebesar 82,7% dan
diperoleh sebesar 82,7% juga secara teoritis. Efisiensi
inhibisi yang diperoleh secara eksperimental maupun
teoritis menunjukkan nilai yang sama, yakni sebesar
90,8% pada Kkajian turunan Thiamida-pyrazolindol
(Hadisaputra dkk., 2019; Hamdiani dkk., 2016).

Efisiensi penghambatan atau efisiensi inhibisi (EI)
merupakan tingkat penurunan aktivitas korosi akibat
performa inhibitor dalam melindungi logam (Pramudita
dkk., 2018). Efisiensi inhibisi dapat ditentukan
berdasarkan arus korosi dengan menggunakan metode
polarisasi potensiodinamik. Arus korosi sebanding
dengan laju korosi. Laju korosi menunjukkan efisiensi
inhibisi. Jadi, semakin rendah arus korosi maka semakin
rendah juga laju korosi. Semakin rendah laju korosi
artinya semakin tinggi efisiensi inhibisi (Dehghani dkk.,
2020; Arrousse dkk., 2021). Berikut ini disajikan hasil

studi terbaru tentang performa beberapa inhibitor ekstrak
bahan alam pada baja dalam medium HCI berdasarkan
efisiensi inhibisi yang diperoleh dengan metode
polarisasi potensiodinamik sebagaimana ditunjukkan
pada Tabel 1. Dapat dilihat pada Tabel 1, bahwa ekstrak
tanaman memiliki performa yang baik berdasarkan
efisiensi inhibisi sebagai inhibitor korosi pada baja dalam
lingkungan asam klorida.

Tabel 1. Efisiensi inhibisi green pada konsentrasi
inhibitor 1000 ppm dan konsentrasi medium 1 M HCI
pada baja berdasarkan metode polarisasi
potensiodinamik

Efisiensi
Green Inhibitor Inhibisi
(%) Ref.

Artichoke 98.7 Salmasifar dkk., 2021
Chamomile flower 97 Shahini dkk., 2021
Pineapple stem 95.5 Mobin dkk., 2019
Chaesalpinia pulch. 95 Deepaa dkk., 2011
Thymus vulgaris 95 Lashgari dkk., 2021
Primula vulgaris 94.4 Majd dkk., 2019
Plantago 925 Mobin dkk., 2017
Juglans regia 94.2 Fouda dkk., 2020
Cassia occidentalis 93 Akalezi dkk., 2012
Mangifera indica 92.2 Veedu dkk., 2019

3.2 Metode DFT

Teori fungsional kerapatan/density functional
theory (DFT) menjadi metode yang tepat untuk
memprediksi struktur material, sifat elektronik, dan
interaksi antar material. DFT merupakan metode
pendekatan (ab initio) pada perhitungan mekanika
kuantum yang berdasarkan pada kerapatan elektron.
Kerapatan elektron sebagai fungsi dari energi total sistem
inti atom dan elektron. Kerapatan elektron mengandung
informasi yang amat penting mengenai karakteristik
sistem material pada keadaan dasarnya/ground state
(Verma dkk., 2018). Hasil kalkulasi DFT menyediakan
informasi spesifik pada skala atomik dari konfigurasi
struktur yang paling stabil dengan nilai minimum. Sistem
partikel akan selalu mengarah pada energi yang paling
minimum melalui iterasi perhitungan scf (self consistent
field) yang dilakukan berulang hingga mendapat besaran
kerapatan elektron yang konsisten yang merupakan
kerapatan elektron pada keadaan dasar (Verma dkk.,
2018). Perhitungan metode DFT tidak terpengaruh oleh
ukuran sistem sehingga mampu  menyelesaikan
permasalahan pada sistem banyak elektron, seperti
sistem molekul yang kompleks, dimana perhitungannya
mampu merepresentasikan hasil eksperimental.

Pada sistem material, tinjauan mekanika kuantum
melibatkan interaksi antar elektron dan inti. Sistem
material digambarkan sebagai fungsi gelombang ().
Pendekatan yang umum untuk menyelesaikan fungsi
gelombang adalah persamaan Schrodinger yang
umumnya digunakan pada sistem partikel sederhana.
Pada sistem banyak-partikel (N-partikel), dibutuhkan
pendekatan yang tepat untuk menyelesaikan persamaan
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Schrodinger pada banyak-partikel. Salah satu metode
penghampiran untuk sistem banyak-partikel adalah DFT.
Metode DFT diawali dari model Hohenberg-Kohn yang
menyatakan bahwa energi elektronik total sistem
merupakan  fungsional dari  kerapatan elektron
(Hohenberg dan Khon, 1964) sebagaimana persamaan

(2).
E(y) — E(p) = T(p) + Vee(p) + Vext(p) 1)

dimana T(p) adalah energi kinetik elektron yang berasal
dari dinamika elektron, Ve(p) adalah energi potensial
dari interaksi elektron-elektron, Ve(p) adalah energi
potensial dari interaksi elektron—inti. Indeks “ext”
merupakan singkatan dari “eksternal” yang menunjukkan
bahwa sistem berfokus pada elektron, sehingga segala
sesuatu yang bukan berasal dan berkaitan dengan
elektron maka dianggap sebagai eksternal. Suku T(p) +
Vee(p) merupakan energi Hartree-Fock atau fungsional
Hohenberg-Kohn (Fyk). Akan tetapi, permasalahan yang
belum terjelaskan pada model Hohenberg-Kohn adalah
tidak diketahui bentuk eksplisit dari fungsional energi
kinetik interaksi elektron-elektron dalam bentuk
kerapatan  elektron.  Permasalahan pada  model
Hohenberg-Kohn diselesaikan oleh model Kohn-Sham
(Kohn dan Sham, 1965) dengan memisahkan secara
formal fungsional Hohenberg-Kohn sebagaimana
persamaan (2).

T(p) = Ts(p) + Te(p) )

dimana energi kinetik non-interacting T¢(p) tidak sama
dengan interaksi pada energi kinetik T(p). Bagian T¢(p)
merupakan bagian yang tidak diketahui yang
mengandung perbedaan antara fungsional T(p) dan
bagian partikel Ty(p) serta bagian yang lainnya, yang
dianggap sebagai bagian sisa dari fungsional energi total
sistem. Untuk suku Vee(p) pada persamaan (3).

Vee(p) = J(p) + Enuc(p) 3)

dengan J(p) dihasilkan dari interaksi klasik yang
merupakan bagian dari total energi potensial elektron-
elektron, dan E,(p) merupakan interaksi pada inti atom
yang memuat semua bagian interaksi non-klasik.
Persamaan (1) sekarang dapat dituliskan menjadi
persamaan (4).

E(p) = T«(p) + J(p) + Vext(p) + Enuc(p) + Te(p)

E(p) =T«(p) + J(p) + Vexe(p) + Enuc(p) + Exc(p) (4)

dengan T(p) adalah energi kinetik elektron, J(p) adalah
potensial interaksi Coulomb antara elektron-elektron,
Vext(p) adalah potensial interaksi Coulomb antara
elektron-inti, E,.(p) adalah potensial interaksi Coulomb
antara inti-inti, dan E,(p) merupakan fungsional
pertukaran-korelasi (exchange-correlation) yang
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merupakan bagian lainnya yang tidak diketahui dengan
baik dan menunjukkan koreksi energi akibat dari dua
partikel yang saling dipertukarkan, serta koreksi energi
yang berupa selisih energi antara sistem partikel yang
saling berinteraksi dengan sistem partikel yang tidak
saling berinteraksi.

4, PEMBAHASAN

Metode DFT telah banyak diterapkan untuk
investigasi sifat-sifat elektronik molekul inhibitor yang
berkaitan dengan proses korosi, diantaranya adalah
energi orbital molekuler (HOMO-LUMO energi), peta
potensial elektrostatik, reaktivitas kimia kuantum, dan
energi adsorpsi.

4.1  Orbital Molekuler dan Energi HOMO-LUMO

Distribusi kerapatan elektron melalui plot frontier
molecular orbitals (FMO) menggambarkan prediksi situs
aktif (pusat adsorpsi) melalui distribusi daerah HOMO-
LUMO molekul inhibitor yang berinteraksi dengan
permukaan logam. HOMO (highest occupied molecular
orbital) adalah orbital molekul tertinggi yang berisi
elektron, sedangkan LUMO (lowest unoccupied
molecular orbital) merupakan orbital terendah yang tidak
berisi elektron. HOMO menggambarkan kemampuan
molekul inhibitor sebagai pendonor elektron, sedangkan
LUMO merupakan sifat molekul inhibitor sebagai
akseptor elektron (Hadisaputra dkk., 2017).

Gambar 1 menggambarkan distribusi kerapatan
elektron orbital (HOMO dan LUMO) dari senyawa
ekstrak Artichoke, Chamomile flower, dan Thymus
vulgaris. Terlihat bahwa distribusi kerapatan elektron
pada daerah HOMO cenderung terlokalisasi di sekitar
dua atom oksigen dan cincin aromatik, ini diperkirakan
sebagai daerah dengan kecenderungan tertinggi untuk
mendonorkan elektron, artinya bagian atom-atom ini
diperkirakan menjadi pusat interaksi. Sedangkan pada
daerah LUMO tersebar pada rantai karbon dan siklus
benzene, ini diperkirakan sebagai daerah dengan
kecenderungan tertinggi untuk menerima electron
(akseptor). Ini menyiratkan bahwa mekanisme molekuler
dari senyawa-senyawa tersebut melalui pasangan
elektron bebas dari atom oksigen dan/atau elektron-n dari
cincin benzene. Hal tersebut menjelaskan bawah potensi
interaksi molekul inhibitor dengan permukaan logam
cenderung melalui mekanisme donor-akseptor. Distribusi
kerapatan elektron orbital (HOMO dan LUMO) dari
senyawa ekstrak Artichoke, Chamomile flower, dan
Thymus vulgaris ditunjukkan pada Gambar 1.
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Gambar 1. Distribusi orbital HOMO-LUMO senyawa ekstrak green inhibitor
(Salmasifar dkk., 2021; Shahini dkk., 2021; Lashgari dkk., 2021)

Perpindahan elektron dapat dipelajari melalui
kondisi orbital HOMO-LUMO berdasarkan nilai
energinya (Marni dkk., 2020). Molekul inhibitor tidak
hanya bersifat sebagai pendonor elektron ke permukaan
logam, namun juga bersifat sebagai akseptor elektron
dari permukaan logam. Nilai Epomo Yang tinggi
menunjukkan bahwa kemampuan molekul inhibitor
untuk mendonorkan elektronnya ke permukaan logam
memiliki potensi yang baik, sedangkan nilai E_yuo yang
rendah menunjukkan bahwa kemampuan molekul
inhibitor untuk menerima elektron dari permukaan logam
memiliki potensi yang baik (Gece dkk., 2017).

Energi gap (Egp) merupakan perbedaan energi
antara LUMO dan HOMO, yang mana menunjukkan
tingkat kemampuan berikatan molekul inhibitor pada
permukaan logam. Energi gap dapat dihitung
berdasarkan persamaan (5).

Egap = ELumo — Eromo (5)

Nilai energi gap yang rendah menunjukkan bahwa
molekul membutuhkan energi yang rendah untuk
melepaskan elektron dari orbital HOMO ke orbital
LUMO. Energi gap yang rendah menandakan bahwa
molekul inhibitor memiliki tingkat reaktivitas yang

tinggi, sehingga laju penghambatan korosinya baik
(Tuzun, 2019; Ammouchi dkk., 2020). Nilai energi
elektronik dari beberapa senyawa ekstrak bahan alam
ditunjukkan pada Tabel 2.

Tabel 2. Energi elektronik senyawa ekstrak green

inhibitor
Green Inhibitor Enomo ELumo Egap
Artichoke -6.430 -3.086 3.344
Chamonmile flower -5.547 -2.632 2.915
Thynus vulgaris -5.225 -0.818 4.407

Pada Tabel 2, terlihat bahwa senyawa ekstrak
Artichoke, Chamomile flower, dan Thymus wvulgaris
memiliki nilai Epomo Yyang tinggi, ini menunjukkan
potensi kecenderungan mudah mendonorkan elektron
ketika teradsorpsi pada permukaan logam. Sebaliknya,
nilai E yuo rendah menunjukkan bahwa potensi
kecenderungan mudah menerima elektron dari logam.
Nilai energi gap yang rendah menunjukkan elektron pada
molekul inhibitor cenderung mudah untuk tereksitasi dari
orbital HOMO ke orbital LUMO.
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4.2 Parameter Kimia Kuantum

Untuk mendapatkan Kkorelasi antara sifat
elektronik  molekul  inhibitor ~ dengan  potensi
penghambatan  korosi, kalkulasi kimia kuantum
dilakukan. Parameter kuantum kimia seperti potensial
ionisasi (I), afinitas elektron (A), kekerasan global (1),
elektronegativitas absolut (y), kelembutan global (o),
fraksi elektron yang ditransfer (AN), elektrofilisitas
global (®) dan donasi balik elektron (AEpack.donation)
disajikan dalam Table 3. Potensial ionisasi dan afinitas
elektron juga menjelaskan tingkat reaktivitas molekul
inhibitor. Potensial ionisasi yang rendah menandakan
bahwa molekul inhibitor memiliki reaktivitas tinggi,
maka efisiensi inhibisi semakin tinggi (Sathiyapriya
dkk., 2019). Dalam teorema Koopman, ditunjukkan
hubungan antara Eyomo dan E, ymo dengan nilai potensial
ionisasi (1) serta afinitas elektron (A) sebagaimana
persamaan (6) dan (7) berikut.

I = -Enomo (6)
A=-Eumo )

Elektronegativitas berkaitan dengan kemampuan
molekul inhibitor untuk menarik elektron sehingga
tercapai kesetimbangan elektron. Nilai elektronegativitas
yang rendah menunjukkan bahwa reaktivitas molekul
inhibitor tinggi, sehingga penghambatan korosi semakin
tinggi (Kumar dkk., 2020). Nilai elektronegativitas dapat
dihitung dengan persamaan (8).

_I1+A

X=— (8)

Hardness menunjukkan ketahanan suatu molekul
untuk  mentransfer muatan, sedangkan softness
menunjukkan kapasitas suatu molekul untuk menerima
muatan. Nilai hardness yang rendah atau nilai softness
yang tinggi menandakan bahwa molekul memiliki
reaktivitas tinggi, artinya semakin mudah bereaksi dan
membentuk  ikatan  dengan  logam,  sehingga
penghambatan korosi semakin tinggi (Marni dkk., 2020).
Softness merupakan invers dari hardness. Nilai hardness
(n) dan softness (o) dapat dihitung dengan menggunakan
persamaan (9) dan (10) berikut.

n=— )
6=- (10)

Momen dipol (i) menggambarkan tentang
distribusi elektron dalam struktur molekul. Nilai momen
dipol dapat dihitung menggunakan persamaan di bawah
ini. Semakin tinggi nilai momen dipol maka
reaktivitasnya semakin tinggi. Ini berkaitan dengan area
kontak antara molekul inhibitor dengan permukaan
logam yang mengarah pada kemampuan penghambatan
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korosi yang lebih baik (Anupama dkk., 2018; Daouda
dkk., 2019). Momen dipol dapat dihitung dengan
persamaan (11).

H=-x (11)

Elektrofilisitas (@) juga menggambarkan
kemampuan suatu molekul untuk menyerap elektron.
Semakin rendah nilai elektrofilisitas, maka molekul
tersebut memiliki reaktivitas tinggi, artinya akan semakin
mudah berikatan dengan permukaan logam, sehingga
penghambatan korosi meningkat (Gece dkk., 2017;
Farahati dkk., 2020). Nukleofilisitas (g) merupakan
inversi dari elektrofilisitas. Persamaan keduanya dapat
dituliskan pada persamaan (12) dan (13).

e
w = (12)
1
Elektron back-donation (AEpack-donation)

menjelaskan bahwa transfer muatan ke molekul diikuti
dengan donasi balik dari molekul. Nilai AEpack-gonation
yang semakin negatif menunjukkan penghambatan
korosi yang lebih baik. Nilai AEpack.qonation dapat dihitung
dari persamaan (14).

AEpack—donation = — (14)

n
4

Ketika molekul inhibitor dan permukaan logam
berinteraksi, maka akan terjadi aliran elektron dari
molekul inhibitor ke atom permukaan logam.
Perpindahan elektron terjadi karena perbedaan nilai
elektronegativitas antara molekul inhibitor dengan
permukaan logam. Elektron akan berpindah dari molekul
inhibitor (elektronegativitas rendah) menuju permukaan
logam (elektronegativitas tinggi) hingga potensial
kimianya setimbang (Hassani dkk., 2019). Nilai AN
dapat dihitung menggunakan persamaan (15).

_ xmet - xinh
AN = 2(mmet + ninh)

(15)

dimana yme dan yn  Masing-masing adalah nilai
elektronegativitas logam dan molekul inhibitor,
sedangkan mpye dan m;, Masing-masing merupakan nilai
hardness dari logam dan molekul inhibitor. Dengan
asumsi bahwa nilai teoritis yjon = 7 €V dan 1jon = 0 eV
(Sastri dkk., 1997). Sebenarnya, penggunaan nilai yjron =
7 eV secara konseptual kurang tepat, sebab hanya terkait
dengan energi Fermi gas elektron bebas dari besi, dimana
interaksi elektron-elektron tidak dipertimbangkan. Untuk
itu digunakan fungsi kerja (¢) dari permukaan logam
untuk menggantikan yne. Maka, persamaan AN menjadi
persamaan (16).
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AN = dlog - xinh (16)

~ 2(nlog + ninh) Senyawa | Tampak samping Tampak atas

Artichoke

Berdasarkan perhitungan DFT, nilai ¢ yang
diperoleh adalah 4.84 eV untuk permukaan Fe (110).
Transfer elektron akan terjadi dari molekul inhibitor ke
permukaan logam jika AN > 0 dan akan sebaliknya
apabila AN < 0. Kemampuan donasi elektron molekul
inhibitor meningkat jika nilai AN < 3.6 (Gece dkk.,
2017). Parameter kimia kuantum dari beberapa senyawa

ditunjukkan pada Tabel 3. Thymus
vulgaris
Tabel 3. Parameter kimia kuantum senyawa green
inhibitor
Green Inhibitor A I X n AN
Artichoke 3.086 6.43 4758 1.672 0.0185 B 2 & &
Chamomile flower ~ 2.632 5547 4.089 1.457 0.2508 Gambar 3. Adsorpsi ekstrak Artichoke dan Thymus
Thynus vulgaris 0.818 5225 3021 2203 0.4083 vulgaris pada permukaan Fe (Salmasifar dkk., 2021;
Lashgari dkk., 2021)
Berdasarkan Tabel 3, senyawa ekstrak Artichoke,
Chamomile flower, dan Thymus vulgaris memiliki Lapisan teradsorpsi terbentuk secara ikatan
reaktivitas kimiawi yang baik. Hal itu menunjukkan kovalen koordinasi melalui fenomena donor-akseptor
potensi yang sangat baik untuk dapat berinteraksi dan pasangan elektron bebas dari gugus heteroatom molekul
berikatan kuat dengan permukaan logam, sehingga inhibitor dengan orbital-d kosong atom permukaan besi
berpotensi digunakan sebagai inhibitor korosi yang dan/atau interaksi antara elektron-m cincin aromatik
efektif dengan efisiensi inhibisi yang tinggi. molekul inhibitor dengan orbital-d kosong atom
permukaan besi. Gugus aktif atau gugus fungsional
4.3  Mekanisme Inhibisi Korosi (seperti  heteroatom) pada molekul inhibitor akan
Secara umum, mekanisme penghambatan mendonorkan elektron bebas pada d-orbital kosong
(inhibisi) korosi dapat melalui adsorpsi kimia dan/atau permukaan logam, sementara orbital-t pada cincin
adsorpsi fisika membentuk senyawa kompleks antara aromatik molekul inhibitor akan menerima elektron-n
molekul inhibitor dengan permukaan logam. Efektivitas dari orbital-d kosong logam (Elmi dkk., 2019;
green inhibitor korosi bergantung pada kemampuannya Hadisaputra dkk., 2019; Stiadi dkk., 2019).
membentuk  senyawa kompleks sebagai lapisan Energi adsorpsi menunjukkan kestabilan molekul
pelindung pada permukaan logam sehingga dapat untuk membentuk senyawa kompleks dengan permukaan
menghalangi interaksi dengan lingkungan korosif yang logam. Semakin tinggi energi adsorpsi maka semakin
terjadi melalui transfer muatan dan massa (Affifah et al, stabil kompleks yang terbentuk. Energi adsorpsi dapat
2019; Kumar dkk., 2020). lustrasi mekanisme adsorpsi dihitung sesuai dengan persamaan (17).
beberapa senyawa inhibitor dapat dilihat pada Gambar 2
dan Gambar 3. Eads = Eintvsurt — (Einnibitor + Esurface) 17

dimana E. adalah energi adsorpsi atau energi interaksi.

i Einvsure @dalah energi total antara permukaan logam dan
(f?’ molekul inhibitor yang teradsorpsi. Egfce adalah energi
s total dari permukaan logam. Ejhiviter adalah energi total

(0] :? dari molekul inhibitor. Secara umum penghambatan

®

=S

(inhibisi) korosi dicapai melalui interaksi antara molekul

x4
X
51 %

(@)

inhibitor dengan permukaan logam. Kemampuan

: '5 S8 & S
& B § & § 2 inhibitor teradsorpsi pada permukaan logam berkaitan
$ $ SRR S/ & S s s -
E/a 2 18 AR dengan efisiensi penghambatan (inhibisi) korosi
Py Z & i3 f 2 (Arrousse dkk., 2021). Lapisan teradsorpsi dapat
i £3 :I?’ F/ w & g menghambat transfer muatan antar elektrolit dan
mLQE{BO(Q* m%%%" : 5 permukaan logam, sehingga dapat menghambat arus

korosi. Rapat arus yang rendah menunjukkan laju korosi
. . . yang rendah. Laju korosi yang rendah menunjukkan
Gambar 2. Skema mekanisme inhibisi korosi ekstrak icianci inhihici P ; .

efisiensi inhibisi yang tin Dehghani dkk., 2020;
Chamomile flower pada substrat (Shahini dkk., 2021) Isiensi inhibisi yang tinggi (Dehghani

: : |

§o§
Eleg

S 3
o+ 3
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Arrousse dkk., 2021). Energi adsorpsi beberapa senyawa
inhibitor dapat dilihat pada Tabel 4.

Tabel 4. Energi adsorpsi ekstrak Artichoke,
Chamomile flower, dan Thymus vulgaris pada
permukaan besi

Green Inhibitor E.qs (kcal/mol)
Artichoke -115.90
Chamomile flower -111.17
Thynus vulgaris -90.67

Berdasarkan Tabel 4, adsorpsi ekstrak Artichoke,
Chamomile flower, dan Thymus vulgaris secara energetik
kuat dan sesuai dengan efisiensi inhibisi yang diperoleh
secara eksperimen.

5. KESIMPULAN

Investigasi dengan metode DFT berdasarkan
karakteristik orbital molekuler, perhitungan kimia
kuantum, dan mekanisme adsorpsi menunjukkan bahwa
green inhibitor ekstrak tanaman memiliki potensi yang
sangat bagus untuk digunakan sebagai inhibitor korosi.
Hasil tersebut sesuai dengan efisiensi inhibisi yang
diperoleh berdasarkan metode eksperimen.
Pengembangan kajian selanjutnya akan menginvestigasi
mekanisme inhibisi dari molekul inhibitor secara lebih
detail dan sistematis pada level atomik pada beberapa
permukaan logam seperti Fe, Al, Cu, dan lainnya.
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