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Аннотация  
Работа посвящена изучению оценке возможности применения экстракта из кокосовой пыли (отхода 

переработки кокосового волокна, который достигает 35% от массы обрабатываемой кокосовой скорлупы) в 
качестве ингибитора коррозии стальной арматуры в бетоне в условиях локальной активации под действием 
хлорид-ионов. Полученный водный экстракт анализировали с применением качественного химического 
анализа и ИК-Фурье спектроскопии.  В результате установлено наличие флавоноидов, таннинов, 
полифенолов, сапонинов, алкалоидов, флобатаннинов и антрахинонов в составе экстракта. Показано, что 
экстракты кокосовой пыли содержат атомы кислорода и азота в функциональных группах (O–H, N–H, C–O 
и т.д.) и ароматические кольца, что соответствует типичным ингибиторам коррозии. Проведено квантово-
химическое моделирование структур катехина и апигенина, как основных компо-нентов экстракта, с 
помощью программного обеспечения Gaussian 16 в газовой и водной фазах. Опти-мизированные структуры 
были получены с использованием метода теории функционала плотности  на базовом наборе B3LYP/6-
311G++(d,p). 3D-изображения нейтральных форм катехина и апигенина показы-вают концентрацию 
электронной плотности HOMO и LUMO на одном ароматическом кольце. Катехин со значением EHOMO -
6.006 эВ и апигенин со значением EHOMO -6.323 эВ рассматриваются как молекулы-доноры электронов для 
незанятых d-орбиталей атомов железа. Небольшие значения энергетического зазора связаны с высокой 
адсорбцией молекул экстракта на границе раздела раствор/углеродистая сталь. Результаты расчетов 
позволяют предполагать наличие ингибирующего действия по отношению к коррозии, в том числе стальной 
арматуры в бетоне в присутствии хлоридов. 
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