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Résume de la these

Les inhibiteurs de corrosion représentent une méthode de choix performante de
protection des métaux, avec 1’avantage d’agir directement depuis le milieu corrosif. Dans le
cadre de cette these, notre étude s’est portée sur I’inhibition de la corrosion d’un acier doux
dans une solution d’acide chlorhydrique 1.0 M par le biais de trois séries de composés

hétérocycliques : 25 dérivés de benzimidazole, 52 de pyrazole et 50 de quinoxaline.

Dans cet esprit, des modeles QSAR/QSPR ont été développés pour établir une relation
entre la structure moléculaire des inhibiteurs et leur pouvoir anticorrosion. A cette fin, des
descripteurs moléculaires 2D et 3D ont été calculés en se servant de la méthode DFT au
niveau B3LYP/6-31G(d,p). Divers algorithmes de machine learning, incluant des mode¢les
ensemble et non-ensemble, ainsi que des modeles d’apprentissage automatique, ont été
appliqués, notamment PLS, RF, CatBoost, XGBoost, BPANN et SVM. Les résultats montrent
une bonne corrélation entre les valeurs expérimentales et les valeurs prédites, ce qui

encourage de proposer de nouvelles structures prometteuses pour la synthese.

Parallelement, une étude expérimentale a ¢été réalisée moyennant des techniques
¢lectrochimiques stationnaire et transitoire, complétée par une analyse de surface. Cette
approche a été renforcée par des calculs théoriques DFT prenant en compte les formes neutres
et éventuellement protonées des inhibiteurs, afin de mieux appréhender leur comportement en
milieu acide. Les résultats ont attesté de la bonne efficacité des dérivés de quinoxaline, tout en
fournissant des informations sur le mécanisme d’inhibition et I’interaction des inhibiteurs
avec la surface métallique, en identifiant les sites actifs responsables de 1’inhibition et en
corrélant les descripteurs électroniques globaux et locaux a I’efficacité observée, ce qui

renforce ainsi la complémentarité entre modélisation et expérimentation.

Mots clés : Inhibiteurs de la corrosion ; acier doux ; acide chlorhydrique ; QSAR/OSPR ;
Etude électrochimique ; DFT-B3LYP/6-31G ; benzimidazole ; pyrazole ; quinoxaline ; RF ;
XGBoost ; SVM.
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