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摘  要：钢筋阻锈剂因施工方便、经济有效等优势成为人们控制钢筋腐蚀，延长钢筋混凝土结构使用寿命的主要手段之一。

深入研究阻锈剂作用机理，开发新型腐蚀防护材料对于钢筋混凝土结构耐久性提升和节约资源具有重要的实际意义。随着计

算机技术不断进步，分子动力学模拟在阻锈剂研究中被广泛应用，可以从原子层面阐述阻锈剂作用机理，实现材料调控和试

验设计。本综述概述了分子动力学模拟基本原理、常用公式和应用流程，重点综述了近年来分子动力学模拟在钢筋阻锈剂机

理研究和性能筛选中的应用研究现状。最后，对分子动力学模拟在钢筋阻锈剂中的研究及应用进行展望，以期为模拟技术在

钢筋阻锈剂发展进步中提供理论支撑。 
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钢筋腐蚀问题是引起混凝土结构耐久性不足的

主要原因之一[1–3]。严重的钢筋腐蚀会导致钢筋力学

强度损失、混凝土开裂剥落，最终导致结构劣化失

效，造成严重的安全问题和巨大的经济损失[4–6]。治

理钢筋腐蚀问题，对于保障钢筋混凝土结构长寿命

安全服役具有重要的实际意义。添加钢筋阻锈剂因

施工简便、经济有效等优势，几十年来一直是用于

减缓钢筋腐蚀的主要措施之一[7–12]。长期以来，有

关钢筋阻锈剂的研究大多数是通过试件试验进行，

依靠模拟实际环境条件，借助宏观和微观测试手段，

观察金属材料表面形貌、物质组成、腐蚀情况演变

等，研究阻锈剂作用效果及作用机理。但腐蚀试验

周期长、成本高的问题日益凸显，且随着绿色有机

阻锈剂的不断发展，越来越多的研究者使用如氨基

酸[13]、药物[14–15]、植物提取物[16–17]、绿色合成物[18–20]

等作为阻锈剂，其组成成分复杂，作用机理繁琐，

筛选有效成分困难。 
分子动力学(Molecular Dynamic，MD)模拟是以

经典力学、量子力学、统计力学为基础，通过分析

系统中各粒子的受力情况，利用计算机数值求解系

统中各粒子在某时刻的位置和速度，以确定粒子的

运动状态，进而模拟分子体系结构、性质和相互作

用。阻锈剂按化学组成可简单分为无机阻锈剂和有

机阻锈剂 2 大类[21]，而有别于无机阻锈剂主要依靠

化学反应阻碍腐蚀行为进行，大量研究显示有机阻

锈剂抑制作用主要取决于有机分子的结构、官能

团、电子密度、电子轨道特性等表现出的物理化学

性质，通常表现为物理/化学吸附膜[22]。研究者可以

利用分子动力学模拟有机分子与金属表面的相互

作用，快速的从原子层面评估有机阻锈分子的阻锈

机理、阻锈效率等，结合微观形貌观察与物质组成

测试等方法能更全面、准确的阐明阻锈剂阻锈效果

及作用机制。分子动力学模拟有效解决了实际试验

周期长、成本高的问题，现已成为研究钢筋阻锈剂

的重要方法之一，且具有显著的优势与广泛的应用

前景。 
目前已有诸多国内外学者利用分子动力学对阻锈

剂的合成、优选及作用机理进行预测模拟研究[23–27]， 
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大量的研究表明，MD 模拟是一种很有前途的获取

系统分子水平信息的方法。因此，本文围绕分子动

力学模拟在钢筋阻锈剂研究中的应用现状，对分子

动力学理论及其在阻锈剂作用机制研究、阻锈分子

合成及优选等方面应用研究进行系统梳理和总结，

并对阻锈剂分子动力学模拟研究进行展望，以期为

分子动力学模拟在钢筋阻锈剂领域研究的进一步发

展提供理论基础和方向指引。 

1  分子动力学模拟简介 
1.1  理论基础及常用公式 

分子动力学的理论基础是牛顿第二定律。从原

子间相互作用势函数出发，通过解牛顿运动方程，

可以确定原子位置、速度及加速度，公式为[28–30]： 
2

2

d
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i

F ra
m t
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i iF U= −∇  (2) 
其中：t 为时间；ai 为原子 i 的加速度；Fi 和 mi 分别

为原子 i 的作用力和质量；r 为原子 i 的位置矢量；

U 为系统总势能，即系统作用于原子 i 的力为势能

相对于原子位置的负梯度。确定原子位置及速度的

关键是确定原子间作用力，也就是确定原子间作用

势，这也是分子动力学模拟中计算量最大的一步，

通常占模拟时间的 95%[29]，因为力的计算对获得可

靠、准确的仿真结果至关重要。选取合适的势函数

描述物质体系[31]，再使用适当方法求解牛顿运动方

程计算每个原子的加速度，预测各个原子在一定时

间后的新位置[28]，即可得到原子运动轨迹，进而分

析分子运动状态。 
在阻锈剂研究中，为确定阻锈剂分子吸附稳定

性，可当系统模拟达到平衡时，计算阻锈剂分子与钢

筋表面的结合能(Eb)，结合能越大表示分子与表面结

合性越好，为阻锈性能判定和阻锈剂筛选提供帮助。

结合能与相互作用能(Ea)计算公式为[24, 32–34]： 
当体系中仅含有阻锈剂分子和金属基体： 

a t s i( )E E E E− +=  (3) 
当体系中存在其他溶剂分子，如模拟水溶液

环境： 

a t ss i( )E E E E− +=  (4) 
或考虑溶剂化模型： 

a t ss is so( )E E E E E− + +=  (5) 

b aE E= −  (6) 
其中：Et 为系统总能量；Es 为洁净表面的能量；Ei

为阻锈剂分子的能量。Ess 为金属表面和溶剂分子的

能量；Eis 为阻锈剂分子和溶剂分子的能量；Eso 为

溶剂分子本身的能量。 
扩散系数(Diffusion coefficient, D)可定量描述

腐蚀物粒子在阻锈剂膜中的扩散能力。扩散系数越

小，说明粒子的扩散迁移能力越弱，阻锈剂膜的阻

碍越强，阻锈性能越好；反之，则越差。扩散系数

计算公式为[35]： 
2

0
1 dlim | ( ) ( ) |
6 d

n

i it
i

D R t R t
t→∞

−=   (7) 

其中：Ri(t0)和 Ri(t)分别为第 i 个分子或粒子在初

始时刻和 t 时刻的位置；n 为分子或粒子的总数； 
2

0| ( ) ( ) |i iR t R t− 为 均 方 位 移 (Mean Square 
Displacement，MSD)。 

自由体积分数(Fractional Free Volume，VFF)可进

一步评估阻锈剂膜的阻锈效率，VFF越小表明膜中的

空腔越小越少，膜层更致密，更不利于侵蚀介质的

扩散，计算公式为[36]： 
f

FF
f o
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其中：Vf和 Vo 分别表示阻锈剂膜中的自由体积和占

据体积。 
径向分布函数(Radial Distribution Function，

RDF)定义为在粒子 A 周围 r+dr 范围内发现粒子 B
的概率。物理意义是目标分子附近(r 较小时)的区域

密度与系统平均密度的比值，表征原子周围的局部

结构和反应结构的有序程度[37]。由此可描述原子间

键长，当键长为 1.0~3.5 Å 时为化学吸附，大于 3.5 Å
时为物理吸附[38–39]，有助于人们判断分子主要吸附

类型和吸附位点。在数学上一般用 gAB(r)表示，公

式为[40–41]： 
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其中：r 为每个原子对之间的距离；N 为原子数；(ρB)1

为粒子 B 在粒子 A 周围所有壳层上的密度平均值。 
1.2  力场 

力场是 MD 模拟的重要组成部分，它是指用于

描述粒子系统的势能函数及其参数集，力场具备 
3 大要素：力场的原子类型、力场的能量表达及力场

参数[42]。 
力场的原子类型是用于识别和标记不同原子或

元素信息(如原子质量、电荷化学环境等)的要素。

不同力场定义的原子类型各不相同，模拟时应根据

所研究原子或分子类型选择合适力场。 
力场的能量表达即用一定的函数表示不同原子
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间的相互作用，也是力场的主要组成部分。力场能

量表达即势函数主要包括 2 部分：键作用和非键作

用[43]。势函数种类很多，不同力场使用的势函数及

计算方法也是不尽相同，一般包含的能量项越多，

计算越精确，计算量越大。如早期的仅考虑两体相

互作用的 Lennard-Jones (LJ)势、Morse 势等两体势

能量项数少，而发展至今更加精确的考虑多体相互

作用的多体势，如修正嵌入原子法 (Modified 
Embedded Atom Method，MEAM)势函数、反应力场

(Reaction Force Field，ReaxFF)势函数等含有更多的

能量项，因为需要考虑更多体势相互的作用。上述

势函数的简单表达如下： 
Lennard-Jones 势[44]： 

12 6

( ) 4U r
r r
σ σε

     = −    
     

 (10) 

其中：r 为 2 个原子间的距离；σ为两原子间不存在

相互作用的距离；ε为势阱深度。该函数可简单描述

原子间的吸引和排斥作用。 
Morse 势[45]： 

0 02 (( ))
0( ) [e 2e ]a r r a r rU r D − − − −= −  (11) 

其中：D0 为分子解离能；r0 为原子间势能最小时的

距离；r 为两原子中心距；a 为与原子性质相关的常

数。该函数不仅描述了相互作用，并且能很好地近

似实际分子的振动能级。 
MEAM 势[46]： 

system ( )) 1(
2i ij

i j i

U E rρ φ
≠

 
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=


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其中：i 和 j 表示两原子；E 为嵌入能函数；ρi为原

子 i 处的背景电子密度；φ(rij)为相距 rij 的两原子间

的对势。该函数在两体势的基础上还考虑了核外电

子作用和体系中每个原子间的相互作用。 
ReaxFF 势[47]： 

system bond over under angle

tors vdWaals Coulomb Specific

U E E E E
E E E E

+ + +

+ + +

= +
 (13) 

其中：Ebond为键能项；Eover为过配位的能量矫正项；

Eunder为欠配位的能量矫正项；Eangle和 Etors 分别为键

角能和扭转角能；EvdWaals和 ECoulomb 是非键作用的范

德华能和 Coulomb 能；ESpecific表示系统中特有的项，

除非需要关注特定系统(如孤对电子、共轭、氢键)
的性质，否则一般不包括。该函数同时考虑了键合

和非键合的能量，更加精确，并能满足描述化学反

应、化学键断裂和形成的需要。 
力场参数为势函数公式中所需的参数，如力参

数、键长、键角、原子碰撞直径等。其主要来源于

试验数据和精确的量子化学(Quantum Chemistry，
QC)计算。  

在应用 MD 方法时，需要特别重点考虑力场的

选择，选择合适的力场类型可以提高计算结果的准

确性。如常用于模拟生物分子的 GROMOS 
(GROningen MOlecular Simulation)力场[48]；适用于

蛋白质、多肽、有机溶剂等液体体系的 OPLS-AA 
(Optimized Potentials for Liquid Simulations-All 
Atom)力场[49]；适用面广，包括有机无机小分子、

生物大分子、聚合物的 CVFF (Consistent Valence 
Force Field)力场[23]；常用于聚合物和有机材料的

PCFF (Polymer Consistent Force Field)力场[50]；设计

用于研究化学反应的 ReaxFF 力场[51]等。其中在无机

和有机分子体系中具有良好适用性的 COMPASS 
(Condensed-phase Optimized Molecular Potentials for 
Atomistic Simulation Studies)力场被广泛应用于有

机阻锈剂的研究。 
COMPASS 力场是第一个从头算(ab initio)力

场，能够准确地同时预测各种分子和聚合物的性质，

包括气相性质(结构、构象、振动等)和凝聚相性质(状
态方程、内聚能等)。该力场是由 Sun 依据 CFF 
(Consistent Force Field)力场进行参数化和依据实际

实验数据经验优化得来[52]，现广泛应用于包括大部

分常见的有机分子、金属、金属离子和聚合物共价

分子的研究，所以很适用于阻锈剂模拟研究。后续

不断更新、扩展，将 COMPASS 力场与现有量子力

学计算相结合，采用平衡结构和振动频率的比较来

推导新的价参数，解决原 COMPASS 力场中的一些

与实际试验结果的不一致性，开发出适用于包括离

子液体等更多药物分子和化合物的 COMPASS II 力
场[53]。如今通过对参数和计算方法的进一步优化和

改性，已开发出 COMPASS III 力场[54]。 
1.3  系综 

在一定的宏观条件下，大量性质和结构完全相

同的、处于各种运动状态的、各自独立的系统的集

合称为统计系综，简称系综。为了准确反映实际的

物理过程，分子动力学模拟总是在一定的系综下进

行[55]，常用的系综包括正则系综(NVT)、微正则系

综(NVE)、等温等压系综(NPT)、等温等焓系综(NPH)
和巨正则系综(VTμ)。 

系统的一切统计特性基本都是以系综为起点推

导得到。实际应用时要注意选择适当的系综，在钢

筋阻锈剂研究中常用 NPT 系综确定体系平衡状态



· 228 · 《硅酸盐学报》    J Chin Ceram Soc, 2025, 53(1): 225–240 2025 年 
 
时分子构型，NVT 系综研究阻锈剂吸附构型、分子

在表面的吸附能和分子扩散行为。 
1.4  时间步长 

MD 仿真是通过给定系统的初始状态，积分牛

顿方程来计算系统不同时间下的状态(速度和位

置)。积分计算时的任何参数错误都会产生偏差结果

和计算误差。时间步长是定义模拟中原子或分子移

动和计算频率的关键参数。因此为获得可靠的结果，

选择合适的时间步长至关重要。由于 MD 模拟中、

积分计算的是带有化学键原子系统的运动，因此时

间步长的尺度应与化学键的最快振动频率的尺度相

匹配，该频率在几分之一飞秒(fs)的量级[56]。一般时

间步长越大，可以模拟越久的时间跨度，计算效率

越高，但过大的时间步长会引起总能量随时间迅速

增加，导致原子碰撞，使模型崩溃[57]。而较小的时

间步长会造成不必要的计算，延长计算时间。因此，

时间步长应设置为最优值，至少低于系统最高频率

的 10 倍[56]。在阻锈剂模拟研究中，理想的时间步长

一般为 1~2 fs[58]。 
1.5  边界条件 

在 MD 模拟中，由于每个原子的位置、速度和

力在每一个时间步长都需要重新计算，因此计算大

量分子(>10 000)所需的计算时间是很大的。为了减

少计算成本，研究者们常在一个封闭的模拟盒子中

构建一个更小的系统进行模拟。但是由于边界效

应，作用在盒“壁”附近的原子和盒子中部原子上的

力有很大不同。为了避免任意的边界效应，在模拟

阻锈剂在金属表面的吸附时，通常采用周期边界条

件(Periodic Boundary Condition，PBC)[59]。该边界

条件是在盒边界外“镜像”出新模拟盒，新盒中原子

与原始盒中原子数量，位置和动量相同，从而消

除边界效应，使其模拟具有周期性特征的无限大

系统。 
1.6  阻锈剂模拟研究基本流程 

在研究钢筋阻锈剂时，首先常使用 QC 计算对

阻锈剂分子进行建模和结构优化，得到最稳定分子

结构，为 MD 模拟提供相应参数，使模拟结果更准

确。当需要模拟阻锈剂分子在钢筋表面的吸附，构

建合适的吸附表面也必不可少。一般使用 Fe 及其氧

化物模拟钢筋表面，在模型建立时应选择晶体结构

米勒指数最低的稳定表面。 
模型构建完后需设计必要参数，如力场、模拟

盒子大小、温度、时间步长等。研究表明模拟温度

的改变会对模拟结果产生巨大的影响[60]，根据研究

需求确定合适的稳定温度也很重要，如模拟室温常

使用 298 K。模拟时间也存在较大可变性，范围从

30~2000 ps 不等[61]，一般是根据模型系统达到稳定

时停止模拟，实际模拟中也需考虑计算成本与精度

间的平衡。 
随后指定系统中各粒子初始位置和速度开始模

拟。为提高计算效率，作为基底的 Fe 原子一般都会

被冻结。首先对体系进行能量最小化以消除不合理

的原子接触，而后对体系升温至所需温度，并在一

定系综下平衡体系，达到平衡后方可长时间模拟采

集样本并进行分析，得到 MD 模拟结果。MD 模拟

基本流程如图 1 所示。 

 
图 1  分子动力学模拟研究钢筋阻锈剂的基本流程 

Fig. 1  Basic process of molecular dynamics simulation 
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2  分子动力学模拟在阻锈剂研究中的

应用 

2.1  阻锈机理研究 
阻锈机理的传统研究方法有失重法[62]、电化学

方法[63–64]、表面微观分析技术[64–66]等。而随着阻锈

剂的发展，低毒或无毒、无污染的绿色有机阻锈剂

受到更多研究者的青睐[65, 67–68]，但因有机物种类繁

多，作用机制相对于无机阻锈剂更为复杂，传统研

究方法很难直观、快速、准确的认识到大部分有机

阻锈剂作用机理。许多研究者报道，有机阻锈剂阻

锈机制通常为在钢筋表面形成物理或化学吸附膜，

吸附行为主要取决于阻锈分子自身物理化学性质，

这些性质与其官能团、空间结构、电子轨道特性等

有关，并提出相关计算模型。借助量子化学计算和

分子动力学模拟能计算阻锈分子与钢筋表面吸附

能、模拟最稳定吸附构型、判断分子与表面吸附位

点和类型、分析分子扩散性等，以此更好的解释阻

锈机理。 
2.1.1  阻锈剂分子吸附作用及构型    为简化运

算，大多数研究者通常采用真空或加入部分水分子

和混凝土微溶液主要离子来模拟混凝土内部溶液环

境，Fe 原子及氧化物团模拟钢筋表面，以单分子在

Fe 原子或其氧化物表面吸附构型及结合能等分析

阻锈机理及性能。模拟混凝土环境的主要粒子有

H2O、K+、Na+、Ca2+、OH–、Cl–，模拟钢筋的常用

表面主要有 Fe、γ-FeOOH、Fe3O4、Fe2O3 (如图 2
所示)。 

 

图 2  阻锈剂研究中的常用模型[54, 69–70] 
Fig. 2  Common models in research on corrosion inhibitors[54, 69–70] 

 

Fe 是目前分子动力学模拟中最常用的基底表

面，而大量研究者采用 Fe(110)模拟 Fe 表面的晶体

取向，因为它具有最大的面积和最强的热力学稳定

性[39, 71–72]。Zhang 等[73]为研究 2-(4-吡啶基)-苯并咪

唑对碳钢的阻锈性能，采用 Fe(110)作为基底平面，

平面上方构建厚度为 30 Å 的真空板。然后将量子化

学计算构件优化后的阻锈剂分子置于 Fe(110)表面建

立腐蚀系统，最后使用 COMPASS 力场，温度 298 K，

NVT 系综下模拟阻锈分子在 Fe(110)表面上的行为。

当系统温度和能量达到平衡时根据结合能方程可得

到 Fe(110)表面与阻锈分子间的相互作用，并得到最

佳吸附构型。结果显示阻锈分子依靠 N 原子平坦吸

附在 Fe 表面，且具有更多 N 原子的 2-(4-吡啶基)-
苯并咪唑较苯并咪唑和吡啶具有更大的表面结合

能，理论具有更高的阻锈效率，与实际试验结果一

致，表明 MD 模拟可以从分子构型和能量角度解释

阻锈机理。Xiong 等[74]分别使用 Fe(110)、Fe(001)、
Fe(111)模拟基底钢筋，计算 2 种咪唑衍生物(SMIF
和SMID)与3种基底的相互作用能。结果显示，SMIF
与 Fe 表面结合能大于 SMID，表明 SMIF 阻锈效率

更高，与电化学测试和失重试验结果一致。值得注意

的是阻锈分子与 Fe(110)表面结合能大于与 Fe(001)
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和 Fe(111)表面的结合能，且 SMID 与 Fe(111)的结

合能大于 SMIF，与实际试验结果不同，表明在模

拟时使用 Fe(110)作为基底具有更高的准确性。 
在实际混凝土强碱环境中，钢筋表面会形成由

铁的氧化物和氢氧化物构成的致密钝化膜[75–76]。因

此，为了更准确的模拟混凝土环境下阻锈剂在钢筋

表面的吸附，也有许多研究者使用 Fe2O3、Fe3O4、

γ-FeOOH 等作为基底模拟钝化后的钢筋表面，以模

拟阻锈剂在混凝土内钝化钢筋上的吸附行为。Feng
等[70]对比了晶格失配度最小的 Fe(100)、Fe2O3(110)、
Fe3O4(100)钢筋表面，采用 COMPASS 力场和 NVT
系综计算真空环境下阻锈剂分子在表面吸附行为。

模拟结果显示，阻锈剂分子以几乎平行的方式吸附

在 3 种平面上，具有较强的相互作用，且吸附稳定

性按 Fe>Fe3O4>Fe2O3 顺序降低。Li 等[54]为研究苍

耳提取物对钢筋的阻锈机理，构建了 Fe(110)和
γ-FeOOH(010)表面作为基底，研究提取物中 6 种主

要有机组分在其表面的吸附作用。计算结果表明阻

锈分子在 2 种表面均有较强的相互作用，且阻锈剂

分子与 Fe(110)表面结合能更高。表明阻锈剂在不同

基底平面上吸附稳定性不同，应根据研究环境选取

合适的基底表面才能输出更准确的模拟结果。 
然而仅使用真空环境模拟阻锈剂分子在金属表

面的吸附行为并不严谨，因为在实际情况下，阻锈

剂是以水相形式存在于溶液中。此外，环境对阻锈

剂的吸附行为具有很大影响，有研究表明，与被溶

剂分子包围的阻锈剂相比，真空下阻锈剂分子与金

属表面的相互作用更强[77]。因此，为使模拟结果更

接近实际情况，大部分研究应在有水分子和离子存

在的情况下进行。如为模拟混凝土碱性环境及溶液

复杂离子状态，许多学者会在溶液环境中加入水分

子和不同离子，如 K+、Na+、Ca2+、OH–、Cl–等，

以求更真实的模拟实际混凝土微环境下阻锈剂的作

用。Wang 等[78]为研究混凝土环境下羟基咪唑离子

液体 (Hydroxyl-functional imidazole ionic liquid，
HAIB)在钢筋表面的吸附行为，以 Fe(110)为基底，

上方建立多个水分子和 1 个阻锈分子构成模拟溶液环

境，在 COMPASS 力场和 NVT 系综下模拟 2000 ps，
以获得稳定的系统和原子轨迹分析。稳定后结果表

明，阻锈剂平行吸附在 Fe(110)表面，形成理想的平

面，且 HAIB 形成的保护膜阻挡了水分子靠近 Fe
表面，展现出疏水性，表明阻锈剂是通过在钢筋表

面吸附形成疏水膜层达到防腐目的，这与扫描电子

显微镜(SEM)、原子力显微镜(AFM)和 X 射线光电

子能谱(XPS)测试分析结果一致。Naderi 等[79]使用

MD模拟研究了甘草提取物中 2种主要成分(甘草酮、

异甘草素)在中性环境和碱性环境下与 Fe2O3(431)表
面的相互作用，以此探究甘草提取物作为钢筋混凝

土结构阻锈剂的作用机理。模拟中性环境的模型由

24 个水分子组成，碱性环境则使用 5 个 OH–替换水

分子组成，随后放入 1 个阻锈剂分子，在 NVT 系综

下进行从头算分子动力学模拟。结果显示，在中性

环境和碱性环境下分子吸附构型不同，水分子和

OH–均可与阻锈剂分子和 Fe 原子形成氢键(共价

键)，影响分子构型和体系能量。Naderi 等[80]为研究

荨麻提取物对钢筋的阻锈机理，使用 16 个水分子和

4 个 OH–分子模拟溶液环境，Fe2O3(0001)作为基体，

放入 1 个阻锈剂分子，在 NVT 系综中进行 MD 模

拟。模拟结果发现，阻锈分子依靠 O、N 与 Fe 原子

形成共价键吸附在钢筋表面，与 XPS 结果一致，且

与真空环境相比，碱性溶液环境下分子吸附构型受

水分子/氢氧化物与阻锈剂的反应和 Fe2O3 表面的影

响，导致阻锈剂分子没有平坦吸附在金属表面，而

是扭曲和变形，如图 3。Tran 等[24]建立了由 H2O、

Na+、Cl–、K+、Ca2+、OH–、阻锈剂和 Fe(110)表面

构成的模拟腐蚀体系，来研究 L-精氨酸(LA)和十二

水磷酸三钠(SP)作为混凝土环境下延缓 Cl–侵蚀的

有机无机混合型阻锈剂的作用机理。模拟结果显示，

阻锈剂分子依靠羧基、胺基基团以平面方式吸附在

Fe(110)表面，LA 与 SP 一起加入时会形成 LA-P 络

合物，其中的磷酸基团带负电可以排斥 Cl–，阻隔了

Cl–与 Fe 原子接触，且含有磷酸基团的 LA-P 与

Fe(110)表面吸附能较 LA 更大，具有更高的阻锈效

率，与电化学试验结果一致。 
研究者们在系统稳定后还可通过吸附能和径向

分布函数(RDF)方法判断分子吸附类型。Li 等[81]使

用 MD 模拟了含有 N、O 杂原子的有机阻锈剂分子

在 Fe(110)表面的吸附行为，RDF 结果表明阻锈分

子主要以 Fe—N、Fe—O 成键的化学吸附为主，并

且成功辨别了 O、N 为吸附活性位点。Wang 等[36]

也使用RDF方法成功分析了 2种过期降压药成分作

为阻锈剂在金属表面的吸附类型，O 原子和 N 原子

与 Fe 的键长均小于 3.5 Å，表示化学吸附在降压药

吸附钢筋表面起到主导作用。 
2.1.2  阻锈剂分子阻隔性    研究者们通过模拟阻

锈剂分子阻隔腐蚀性粒子扩散、多个阻锈剂分子与

Fe 表面吸附等方法也能从不同角度探究阻锈剂作

用机理。Yan 等[35]使用腐蚀性物质在不同烷基链长 
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(a) Caffeic acid-relaxed 

 
(b) Histamine-relaxed 

 
(c) Caffeic acid-alkaline 

 
(d) Histamine-alkaline 

图 3  不同条件下咖啡酸、组胺分子在 Fe2O3 表面吸附的稳定构型[80] 
Fig. 3  Stable configurations of caffeic acid and histamine molecules adsorbed on Fe2O3 surface under different conditions[80] 

 

咪唑啉衍生物膜中的扩散性来评估抑制效率。首先

用多个阻锈剂分子建立阻锈剂膜层模型，从 NPT 系

综下运行MD模拟得到平衡体系中阻锈剂膜层密度，

选择 H2O、H3O+、Cl–、HS–作为腐蚀性物质，再根

据上述密度建立由 50 个阻锈剂分子和 1 种腐蚀物组

成的模型，使用 NVT 系综模拟至平衡，如图 4a 所

示。根据扩散系数(D)、自由体积分数(VFF)和阻锈分

子与腐蚀物结合能计算结果发现，阻锈剂膜层对带

电腐蚀物(H3O+、Cl–、HS–)具有更强的阻隔作用，

且随着链长增加，腐蚀性物质扩散系数减小，即长

链咪唑啉具有更高的阻锈效率，与报道的试验结果

一致。乔贵民等[82]也使用相似方法建立阻锈剂膜

层，运用 MD 模拟研究了 H2O、H3O+和 HCO3
–在阻

锈剂膜中的扩散性，并增加了基底建模，构建出

Fe(001)+阻锈剂分子膜+真空层 3 层结构，模拟阻锈

剂膜阻隔腐蚀物质向金属基底扩散的行为。通过计

算扩散系数、分子间结合能和自扩散系数，表明 4 种

阻锈剂膜具有良好的阻隔性，并按扩散系数和结合

能对阻锈效率排序发现均与实际实验结果一致。说

明 MD 模拟腐蚀性粒子扩散性可以有效解释阻锈剂

作用机理。 
然而仅从构建的阻锈剂膜层说明阻锈机理并不

严谨，因为有机阻锈剂分子在金属表面吸附成膜并

不都是均匀的，所以结合多阻锈剂分子在金属表面

吸附的研究也是必要的。Diamanti 等[83]首先计算了

5 种有机阻锈剂分子单独与γ-FeOOH(010)表面的相

互作用能，结合能由高到低顺序为酒石酸盐(Ta)>谷
氨酸盐(Glu)>三乙烯四胺(TETA)>苯甲酸盐(Be)>二
甲基乙醇胺(DMEA)。随后将 36 个阻锈剂分子随机

放置在表面附近进行 MD 模拟，研究同种阻锈剂分

子之间及与基底的相互作用。模拟结果显示，因分子

特征基团含有不同电荷，分子间存在相互作用，导致

多个阻锈剂分子在钢筋表面吸附的构型和能量发生

变化，如图 4b 所示。平均相互作用能绝对值由高到

低顺序为 TETA>Glu>Be>Ta>DMEA，其趋势与单

分子模拟结果不一致，表明模拟时阻锈剂分子数是

MD 模拟结果的重要影响因素之一。Xu 等[84]为分析

D-葡萄糖酸钠(D-sodium gluconate，D-sg)对 FeOOH
表面离子吸附的影响，采用 COMPASS 力场对比了有

无 D-sg 分子情况下，FeOOH 表面与 NaCl 溶液中原

子间的相互作用。空白体系中含有 45 个 Na+、45 个

Cl–和 1470 个 H2O 分子，阻锈体系中加入了 15 个

D-sg 分子。MD 模拟结果表明，阻锈剂分子的加入

导致 FeOOH表面的Cl–吸附位点被D-sg中的O原子

占据，减少了 Cl–在铁表面的吸附，提高了耐蚀性。 
综上，研究者们可通过 MD 模拟阻锈剂分子稳

定的吸附构型，计算其与钢筋表面结合能，研究阻

锈剂膜层对腐蚀物质阻隔性，计算原子间键长等方

式判断阻锈剂吸附稳定性、吸附类型和吸附活性位

点等。它能从分子、原子层面有效解释阻锈剂作用 
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(a) Diffusion behavior of corrosive substances in corrosion inhibitor films[35] 

 
(b) Adsorption energy of single molecule and multimolecule of corrosion inhibitor and multi-molecule adsorption configuration[83] 

图 4  多个阻锈剂分子的吸附性及阻隔性 
Fig. 4  Adsorption and barrier properties of multiple rust inhibitors molecules 

 
机理，是对真实试验强有力的补充和完善。表 1 总

结了 MD 模拟在阻锈剂研究中的应用条件，发现目

前研究仍存在一些不足。由表 1 可知，目前多数研

究仅针对单阻锈剂分子在钢筋表面的吸附，缺少对

混凝土内部多离子、强碱性环境下多阻锈剂分子的

定量吸附作用研究。且受限于方法的局限性，传统

MD 模拟不能模拟化学反应，即化学键的形成与断

裂，所以对如某些需要化学反应作用的无机阻锈剂、

有机阻锈剂与溶液中离子的作用等还不能实现。研

究者们也使用如第一性原理等其他计算化学手段模

拟阻锈剂作用机理，从而弥补传统 MD 模拟研究的

不足。目前针对模拟化学反应也开发出了如反应力

场分子动力学(ReaxFF MD)[85]、从头算分子动力学

(Ab Initio Molecular Dynamics, AIMD)[86]和基于密度

泛函理论的分子动力学(Density Functional Theory- 
Molecular Dynamics, DFT-MD)[87]等方法，取得一定

进展。虽然其成功用于燃烧、腐蚀发生等的计算，

但在计算简化和推广到其他反应方面仍存在挑战。

针对多阻锈剂分子、多种离子在不同铁基底表面的

多因素耦合模拟还需继续深入。 
2.2  高效阻锈剂分子筛选 

近年来开发环保无污染可持续的绿色阻锈剂已

成为研究热点，如废弃药物[36, 91]、植物提取物[63, 65, 92]、

维生素[93]、DNA[94]、绿色有机合成物[95–96]等，但 
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表 1  MD 模拟在钢筋阻锈剂研究中的应用条件 
Table 1  Application conditions of MD simulation in the study of corrosion inhibitor 

Corrosion inhibitor Software Surface Solution particle Force field Simulated conditions References 
Sodium tartrate, Sodium benzoate, 

Sodium benzoate, 
Dimethylethanolamine, 
Triethylenetetramine 

Materials 
Studio 
Modelling 
v.3.2.0.0 

γ-FeOOH(010) 36 inhibitor molecules COMPASS Verlet algorithm, 300 K, 
carboxylate 0.5 ns, 
neutral molecules  
0.25 ns, time step of  
1 fs 

[83] 

1-[N,N’-bis(hydroxylethylether)- 
aminoethyl]-2-stearicimidazoline 
(HASI) 

Materials 
Studio 
Modeling 
4.0 

Fe(100) 
Fe2O3(110) 
Fe3O4(100) 

1 inhibitor molecule  COMPASS NVT, 298 K, time step 
of 1 fs, simulated to 
stable state  

[70] 

Neochlorogenic acid, Chlorogenic 
acid, Cryptochlorogenic acid, 
1,5-Dicaffeoylquinic acid, 
4,5-Dicaffeoylquinic acid, 
Xanthiside 

 Fe(110) 
γ-FeOOH(010) 

1 inhibitor molecule+ 
more H2O 

COMPASS III NVT, 298 K, 500 ps [54] 

[Ca(Gallic acid)3]+2,  
[Ca(Gallic acid)4]+2 

 Fe(110) 1 inhibitor molecule+  
500 H2O 

COMPASS NVT, room temperature, 
time step of 1 fs, 1 ns 

[88] 

Hydroxyl-functional  
imidazole ionic liquid (HAIB) 

LAMMPS Fe(110) 1 inhibitor molecule+  
more H2O 

COMPASS Verlet algorithm, NVT, 
300 K, time step of 
0.25 fs, 2000 ps 

[78] 

Two new imidazoline derivatives Materials 
Studio 

Fe(110) 
Fe(001) 
Fe(111) 

1 inhibitor molecule  COMPASS NVT, 298 K, time step 
of 5 fs, 500 ps 

[74] 

Procyanidins, Quercetin, 
Dihydrokaempferol, Taxifolin 

 Fe(110) 1 inhibitor molecule  COMPASS  [89] 

Isoandrographolide (IGD) Material 
Studio 

Fe(110) 1 inhibitor molecule+  
more H2O 

CVFF  [32] 

Caffeic acid, Tartaric acid, 
Histamine, Serotonin 

 Fe2O3(110) 1 inhibitor molecule; 
1 inhibitor molecule  

16 H2O+4 OH– 

 NVT, 300 K, time step 
of 1 fs, 2 ps 

[80] 

Glabrone (GBN), Isoliquiritigenin 
(ILQ) 

 Fe2O3(431) 1 inhibitor molecule+ 
24 H2O; 1 inhibitor 
molecule+19 H2O+5 OH– 

 NVT, 300 K, time step 
of 1 fs, 0.5 ps 

[79] 

L-arginine Materials 
Studio 7 

Fe(110) 1 inhibitor molecule+ 
9 Cl–+491 H2O+3 Na++ 
3 K++3 Ca2++OH−  

COMPASS NVT, 298 K, time step 
of 1 fs, 2000 ps 

[24] 

2-Amino-2-methyl-1-propanol, 
1,2-Butanedicarboxylic acid 

LAMMPS γ-FeOOH(010) 9 inhibitor molecules+ 
787 H2O+11 Cl–+11 Na+ 

CVFF (inhibitor 
molecules), 
CLAYFF 
(passive film, 
solution) 

NVT, 298 K, time step 
of 1 fs, 600 ps 

[23] 

N’-(furan-2-ylmethylene)-2- 
(5methoxy-2-methyl- 
1H-indol-3-yl) acetohydrazide 
(FMAH) 

Materials 
Studio 

Fe(110) 1 inhibitor molecule+ 
1470 H2O+45 Cl–+45 Na+; 

15 inhibitor molecule+ 
500 H2O+45 Cl–+45 Na+ 

COMPASS NVT, 298 K, time step 
of 1 fs, 5000 ps; NVT, 
298 K, time step of  
1 fs, 600 ps 1000 ps 

[90] 

 
有机物结构复杂，种类繁多，且如植物提取物中含

有多种可能有效成分，为比较高效有机组分需进行

大量试验，耗费人力与时间等资源。使用 MD 模拟

可构建不同种类分子在特定表面的运动行为，依据

吸附能、阻隔性、吸附活性位点等为研究者们筛选

最优分子提供更快捷、低成本的数据参考，提高阻

锈剂研发效率。 
2.2.1  人工筛选    研究者可依靠 MD 模拟对比不

同阻锈剂性能，筛选高效分子或官能团，缩短试验周

期。Wen 等[93]通过计算 4 种维生素与 γ-FeOOH(010)
的结合能研究其在氯化物污染下对钢筋腐蚀的抑制

作用，当考虑溶剂化效应模拟时发现，维生素 B6
具有最高的吸附能，即具有最高的阻锈效率，与电

化学试验结果相同，证明了 MD 模拟用于阻锈分子

筛选的可行性。Yan 等[35]采用 MD 模拟研究了腐蚀

性粒子在 6 种不同烷基链长的咪唑啉衍生物中的扩

散过程，发现随链长增加，腐蚀粒子扩散系数减小，

表明长链烷基咪唑啉对腐蚀物的阻隔能力更强，形

成的阻锈剂膜具有更高的阻锈效率，与实际试验结

果一致。Sundaram 等[97]为研究 3 种抗糖尿病药物分

子——阿卡波糖(Ac)、伏格列糖(Vo)和米格利托(Mi)
对碳钢腐蚀的延缓效果，使用 MD 模拟计算了稳定

情况下各分子吸附结合能，由高到低分别为 Ac、Vo、
Mi，表明 Ac 具有更好的抑制性能，该模拟结果与

电化学测试结果一致。Diamanti 等[83]通过对比 6 种

阻锈剂分子在单独吸附和多个分子共同吸附时的结

合能和吸附构型，认为在钢筋表面具有更大结合能

和最完整覆盖率的分子具有更高的阻锈效率，成功

判断出具有适量羧酸基团的酒石酸盐和谷氨酸盐是

最优阻锈剂分子，与电化学测试结果一致。周扬等[23]

基于 MD 技术建立了阻锈剂与钢筋钝化膜的纳观尺

度模型，模拟了醇胺类、羧酸类阻锈剂分子与钢筋
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表面相互作用。根据 RDF 计算对比 2 种阻锈剂分子

存在下 Cl 原子在表面存在概率发现，未掺入时，表面

Cl 原子的占总体系含量的 36.14%，当掺入醇胺类和

羧酸类阻锈剂时，表面Cl原子含量分别降低至29.22%
和 8.75%。也说明羧酸类阻锈剂具有更好的阻锈效率，

这与实际试验结果一致。表明 MD 技术在有机阻锈

剂分子官能团与结构设计中能发挥重要作用。 
还有学者使用 MD 模拟分析植物提取物中高效

阻锈成分，以便后续提纯优化，研制更加高效、经

济的阻锈剂。Vorobyova 等[98]将白坚木单宁提取物

中 5 种常见有机物分子使用量子化学方法优化建

模，并使用 MD 模拟分别研究它们在 Fe(110)表面的

吸附行为。对比 5 种分子在水环境下与 Fe(110)表面

的吸附能可知，具有更多活性位点的黄烷醇-醛加合

物吸附能最大，阻锈效率更高。Ramezanzadeh 等[99]

为确定异株荨麻提取物中对延缓碳钢腐蚀的高效有

机分子，首先使用量子化学计算优化了提取物中 3 种

常见有机分子(组胺、血清素和槲皮素)的结构，然

后分别将优化后的各个分子放置在构建好的 Fe(110)
平面上使用 MD 模拟研究分子在碳钢表面的吸附行

为。模拟结果表明，无论在真空还是水溶液环境下，

槲皮素分子与 Fe 表面均具有最大的相互作用力，这

归因于其具有更多的 O 杂原子和芳香环。Li 等[54]

为确定苍耳提取物中的高效组分，使用 MD 模拟研

究了其中 6 种主要分子在钢筋表面的吸附行为和阻

隔性。结果表明，1,5-二咖啡酰奎宁酸具有最大的

吸附能，且形成的膜层能有效抑制侵蚀性粒子的扩

散，具有较强的阻隔性。MD 模拟技术对筛选植物

提取物中高效有机分子具有很大帮助。 
2.2.2  智能筛选    基于大数据统计学的机器学习

技术已被应用在材料研究领域多年[100–104]，通过对

试验数据收集及处理，训练能模拟阻锈剂结构–性质

关系的模型，可以做到预测阻锈剂阻锈效率，优化

合成方式，开发新的化合物等[105]。机器学习近年来

已成为预测复杂环境中阻锈剂性能的有效方法，在

阻锈剂筛选应用中较传统人工方法节约了试验材

料、时间成本，提高新材料研发效率。MD 模拟结

果可以为机器学习提供数据参考，较实际实验具有

数据来源便捷，试验周期短的优点。 
Khaled 等[106]基于 28 种氨基酸的 QC 计算和 MD

模拟数据，考虑了钢的表面、腐蚀溶液、表面积、

体积、所研究缓蚀剂的最高占据和最低未占据分子

轨道以及钢表面与缓蚀剂之间的结合能的影响，使

用遗传函数逼近算法(Genetic Function Approximation，

GFA)构建了定量构效关系(Quantitative Structure- 
Activity Relationship, QSAR)模型。使用该模型预测

了 3 种新氨基酸的阻锈效率，并利用电化学测试计

算试验阻锈效率，结果表明预测结果与实验结果吻

合良好。体现了 MD 模拟数据用于机器学习预测的

可行性。Akrom 等[95]收集大量嘧啶-吡唑杂化阻锈剂

试验数据，基于机器学习设计了定量结构–性能关系

模 型 (Quantitative Structure-Property Relationship, 
QSPR)，经对比其它文献试验结果和 DFT 计算，成

功预测了 3 种嘧啶-吡唑杂化阻锈剂分子的阻锈效率

和吸附能，误差小于 2%，具有较高的准确性，可以

有效用于这类阻锈剂的筛选。其基于分子量子化学

性质开发的对于氨基酸阻锈效率的预测模型也成功

预测了 L-天门冬氨酸、L-异亮氨酸和 L-脯氨酸 3 种

新氨基酸化合物的阻锈效率，也展现出较高的准确

性[107]。He 等[108]运用机器学习方法，通过收集大量

研究结果和试验数据建立数据集，训练出能准确预

测碳点基阻锈剂阻锈效率的随机森林 (Random 
Forest, RF)回归模型，成功预测了不同碳点基阻锈剂

的阻锈效率，误差小于 10%。并使用遗传算法(Genetic 
Algorithm，GA)优化合成路线，帮助人们使用更简

单的方法合成出高效的缓蚀剂。展现出机器学习技

术对阻锈剂合成、优化、筛选方面的可行性。 
综上所述，通过 MD 模拟可以辅助研究者有效

筛选出最具阻锈潜力的分子，以此鉴别植物提取物

中有效成分、优化分子合成设计、优选阻锈分子等，

为制备更高效阻锈剂提供帮助。并可将模拟数据整

理收集，开发计算机软件，进一步提高筛选效率。

但目前许多研究仅凭单一分子在钢筋表面的吸附行

为评价有效性，缺少考虑多个分子间相互作用，和

分子团在钢筋表面的吸附研究，不利于模拟结果的

准确性。且阻锈剂性能预测和筛选依赖于庞大的数

据库，而数据库的建立需要准确、合适的数据，目

前 MD 模拟对于混凝土中阻锈剂作用效率的模型还

不够准确，需要进一步丰富。 

3  结论和展望 
3.1  结论 

MD 模拟方法可以得到复杂分子的热力学结

构、力学性质，观察体系的动态演变，得出体系与

时间相关的动力学性质，能使研究者更便捷、直观

的探究腐蚀机理，提高研究效率。并且能辅助其他

微观测试方法[如 XPS、SEM、X 射线衍射仪(XRD)
等]的分析，得出更加准确、可靠的结论。结合 MD
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模拟在钢筋阻锈剂研究中的现状，总结出以下结论

(如图 5)： 
1) MD 模拟通过构建简化模型分析阻锈剂分子

在铁表面的运动及吸附行为，结合其他微观测试结

果，已能有效解释阻锈剂作用机理。如分析分子吸附

强度、吸附构型、吸附类型(化学吸附或物理吸附)、
吸附位点(分子杂原子活性位点)及阻碍界面附近水

分子或其他离子吸附和扩散等，帮助研究者得出更可

靠的结论，为分子结构、性能优化提供理论支撑。 
2) MD 模拟可以根据实际作用环境，调控温度、

压强等作用，并加入其他粒子(如为模拟混凝土内部

环境而加入 H2O、Ca2+、OH–等)，有助于人们更快

捷、方便的研究不同环境下(pH 值、侵蚀物质浓度、

温度、压强)阻锈剂的作用效果。 
3) 基于 MD 模拟结果，研究者们可以更快速地

判断阻锈剂作用效果，并可结合机器学习技术，构

建筛选模型，有助于快速筛选出最优阻锈分子。可

用于分析植物提取物类绿色阻锈剂中最优有效成

分，优化合成分子设计等，为将来研发更高效、稳

定的阻锈剂提供便利。 

 
图 5  MD 模拟在阻锈剂研究中的应用[32, 35–36, 54, 81] 

Fig. 5  Application of MD simulation in the study of corrosion inhibitors[32, 35–36, 54, 81] 

 
3.2  展望 

MD 模拟如今已成为研究钢筋阻锈剂机理与开

发的有力工具，具有广阔的应用前景。但目前 MD
模拟不能模拟复杂的化学反应，所以更常用于有机

阻锈剂的研究，且模拟方式较简单，多为 1 种分子

在纯水环境中的吸附。而大量研究表明，混凝土环

境中存在的多种离子会影响阻锈分子作用效果，且

阻锈效果受分子浓度及环境温度等的影响，所以针

对 MD 模拟在钢筋阻锈剂研究的应用提出以下几点

展望： 
1) 在模拟混凝土环境时，不仅可加入 OH–模拟

碱性环境，还可根据真实情况引入 Ca2+、K+、Na+

等阳离子，并强化阳离子与阻锈分子的相互作用，

如模拟酚类与金属阳离子络合反应等，从而得出更

准确、科学的模拟结果。 
2) 钢筋在碱性环境中形成的钝化膜成分复杂，

且当腐蚀性物质侵入或阻锈剂加入会使钝化膜物质

构成发生变化。使用 MD 模拟多个阻锈剂分子吸附

成膜及阻隔腐蚀物的动态变化过程还需进一步深入

探讨(如吸附团聚、成膜覆盖率等)。且许多报道指

出不同阻锈剂同时添加时能发生协同作用，提高阻

锈效率。可尝试使用 MD 模拟研究多种阻锈分子在

钢筋表面的耦合吸附作用，有助于拓展 MD 模拟应

用范围。 
3) 使用 MD 模拟化学反应在部分研究中已出

现突破进展，如燃烧、金属腐蚀起始阶段等。但钢

筋阻锈剂种类繁多，一些无机阻锈剂依靠化学反应

形成沉积膜等机理较为复杂(亚硝酸盐、钼酸盐等)，
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且 MD 模拟长时间化学反应需要耗费的资源成本较

高，针对阻锈剂作用中化学反应的模拟还需进一步

研究探讨。 
4) 目前虽已有研究者基于机器学习方法成功

构建了有机分子在中性环境或酸性环境的阻锈效率

模型，但缺少基于分子模拟数据对混凝土环境中阻

锈效率的模型。未来可结合较为准确的混凝土环境

下阻锈剂模拟数据构建模型，进一步提高阻锈剂研

究效率。 
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Extended Abstract 

The corrosion of steel bar is one of the main reasons for the lack of durability of concrete structure. The serious corrosion of steel 
bars can lead to mechanical strength loss of steel bars, cracking and spalling of concrete, eventually structural deterioration and failure, 
resulting in serious safety problems and huge economic losses. It is thus of great practical significance to control the corrosion of 
reinforced concrete structures for their long life and safe service. Steel bar corrosion inhibitor is one of the main measures used to 
slow down steel bar corrosion because of its advantages of simple construction, economical and effective. However, the problems of 
long corrosion test cycle and high cost become increasingly prominent. Amino acids, drugs, plant extracts, and green compounds are 
used as corrosion inhibitors with the continuous development of green organic corrosion inhibitors. Its composition is complex, the 
mechanism of action is complicated, and it is difficult to screen the effective ingredients. Molecular dynamics (MD) simulation is 
widely used in the research of corrosion inhibitors, which can explain the mechanism of corrosion inhibitors from the atomic level and 
help material control and test design. The effect and mechanism of corrosion inhibitor can be elucidated comprehensively via 
combining the methods of microstructure observation and substance composition tests. The MD simulation effectively solves the 
problem of long test cycle and high cost as one of the important methods to investigate corrosion inhibitors for steel bars, which has 
significant advantages and wide application prospects. This review briefly summarized the basic principles, common formulas and 
application processes of molecular dynamics simulation. The application of molecular dynamics simulation in mechanism research 
and property screening of steel bar corrosion inhibitors in recent years was represented. In addition, the research and application of 
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MD simulation in corrosion inhibitors were prospected to provide a theoretical support for the development of simulation technology 
in corrosion inhibitors. 

The theoretical basis and common formulas of MD simulation are briefly introduced, as well as the environmental factors that 
need to be set in the application process and the basic simulation process are given. In the application of MD simulation, some 
appropriate parameters and conditions are set according to the research environment, and then the results can be calculated. The 
molecular adsorption and diffusion are used to determine the effect of corrosion inhibitors. 

The application of MD simulation in corrosion inhibitor research in recent years is summarized. In the application of corrosion 
inhibitor mechanism research, MD simulation is mainly used for a wide variety of organic corrosion inhibitors with a complex 
mechanism of action. It is reported that the corrosion inhibition mechanism of organic corrosion inhibitors is usually the formation of 
physical or chemical adsorption films on the surface of steel bars, and the adsorption behavior mainly depends on the physical and 
chemical properties of the corrosion inhibitor molecules. These properties are related to their functional groups, spatial structure and 
electron orbital properties, and the relevant calculation model is proposed. Based on  the quantum chemistry calculation and 
molecular dynamics simulation, the adsorption energy of corrosion inhibitor molecules and steel bar surface can be calculated, and the 
most stable adsorption configuration can be simulated, so as to better explain the corrosion inhibition mechanism. The 
environmentally friendly, pollution-free and sustainable green corrosion inhibitors become a research hotspot, i.e., waste drugs, plant 
extracts, vitamins, DNA, green organic compounds, etc., as corrosion inhibitors. However, some of them are complex in structure and 
contain a variety of active ingredients. Conventional research methods need to carry out a large number of experiments, which 
consumes manpower and time. The MD simulation can be used to construct the motion behavior of different kinds of molecules on 
specific surfaces, and select the optimal molecules according to adsorption energy, diffusivity and barrier properties, thus improving 
the research efficiency of corrosion inhibitors. 

Summary and prospects  The MD simulation method can obtain the thermodynamic structure and mechanical properties of 
complex molecules, analyze the dynamic evolution of the system, and obtain the time-dependent dynamic properties of the system. 
This can favor exploring the corrosion mechanism more conveniently and intuitively, and improving the research efficiency. The MD 
simulation becomes an effective tool to investigate the mechanism and development of steel bar corrosion inhibitors and has broad 
application prospects. However, the existing MD simulation cannot simulate complex chemical reactions, so it is more commonly 
used in the study of organic corrosion inhibitors, and the simulation method is relatively simple, mostly adsorption of an inhibitor 
molecule in pure water environment. Some studies show that a variety of ions in concrete environment can affect the effect of 
inhibitor molecules, and the inhibition effect is affected by molecular concentration and environmental temperature. In future studies, 
OH– can be added to simulate the alkaline environment, and Ca2+, K+, Na+ and other cations can be introduced according to the real 
situation when simulating the concrete environment. The interaction between cations and inhibitor molecules can be intense in the 
simulation of phenolic and metal cation complexation reaction, thus obtaining more accurate and scientific simulation results. The use 
of MD to simulate the dynamic process of adsorption of multiple corrosion inhibitor molecules to film formation and corrosion barrier 
needs a further study. The study of the coupling adsorption of various inhibitor molecules on the surface of steel bars can favor 
expanding the application range of MD simulation and providing the data support for future prediction methods such as machine 
learning and deep learning. 
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