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Inhibitor korosi senyawa Luteolin dan turunannya (L-CHs, L-NH2, L-NO2, L-CN) telah
dikaji menggunakan metode Density Functional Theory (DFT) pada tingkatan teori
B3LYP/6-31G dengan program Gaussian. Pengaruh substitusi gugus pendorong (CHs,
NH2) dan penarik (NOz2, CN) elektron dipelajari terhadap inhibisi korosi besi secara teori
untuk senyawa Luteolin dan turunannya. Parameter kimia kuantum yang dihitung adalah
Ernomo, ErLumo, energi celah (AE), potensial -ionisasi (I), afinitas elektron (A),
elektronegativitas (x), global hardness (n), global softness (o), elektrofilisitas (w),
kerapatan muatan Mulliken, energi back-donation (Eb-a), transfer elektron (AN) dan energi
interaksi (Eint). Perhitungan teoritis menunjukkan bahwa senyawa L-NH2 memiliki EI%
yang paling tinggi (91,1314%) dibandingkan senyawa turunan lain. Urutan kenaikan
inhibisi secara teori untuk penambahan gugus pendorong dan penarik elektron ialah CHs
< CN < NO2 < NH2. Kajian teoritis ini akan berkontribusi besar pada senyawa inhibitor
organik untuk mengetahui apakah ada hubungan yang jelas antara efek inhibitor dan sifat

kuantum.
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