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Una de las principales pérdidas millonarias en las industrias (principalmente 
petroleras), se debe a la corrosión de los materiales, tales como tuberías, codos, 
equipos y cualquier otro material metálico que se encuentre en contacto con un 
medio agresivo. Los inhibidores basados en heteroátomos de nitrógeno han 
mostrado ser uno de los productos químicos eficaces en la inhibición de la 
corrosión de metales. Además, se ha reportado que los compuestos orgánicos que 
contienen nitrógeno en los anillos heterocíclicos, aumentan su eficiencia al agregar 
más sistemas aromáticos y su disponibilidad de átomos electronegativos1. El 
presente trabajo consiste en un estudio teórico a través de la teoría de funcionales 
de la densidad (DFT) a moléculas inhibidoras de corrosión derivadas de piridina2 y 
benzimidazol3.  El estudio se llevó a cabo con los funcionales M11-L, PBE0, 
MN12-SX y M06-2X, considerando los conjuntos base 6-311G(d), 6-311+G(d) y 6-
311+G(d,p). Diversas propuestas fueron planteadas hasta obtener las geometrías 
de mínima energía, además se calcularon las funciones de fukui localizando los 
ataques nucleofílicos y electrofílicos con el análisis poblacional de cargas de 
Mulliken y Hirshfeld. Finalmente, se llevó a cabo un análisis de diversos 
parámetros de reactividad química, tales como la dureza química, el poder 
electrodonador y poder electroaceptor, e índice de electrofilicidad con el objetivo 
de proveer un esquema más completo de las moléculas más reactivas y 
seleccionar las mejores propuestas moleculares con potencial aplicación como 
inhibidor de corrosión4. 
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