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ABSTRACT 

The ligand 2-(2-(2-hydroxyethylamino) ethylamino) cyclohexanol (HEAC) was 

synthesized via the ring-opening of epoxycyclohexane with 2-(2-

aminoethylamino)ethanol and confirmed using 1H-NMR and FT-IR spectroscopy. 

Subsequently, through the reaction of this ligand in the presence of 4,4-bipyridine, new 

complexes of iron(II), copper(II), and chromium(III) metals were prepared and 

characterized using spectroscopic methods (FT-IR), ICP-OES elemental technique, 

physical methods (conductivity and melting point), and elemental analysis. Experimental 

results and DFT calculations indicated a pentacoordinate geometry for the Fe(II) and 

Cu(II) complexes and a hexacoordinate geometry for the Cr(III) complex in the 

monomeric models. Molecular docking simulation showed that the synthesized 

complexes, compared to the reference drug doxorubicin, some of the synthesized 

complexes showed higher GOLDScore values for interactions with the binding sites of the 

CatB, rHA, and RNR proteins, such that the highest GOLDScore value of 27.79 was 

reported for the interaction of complex (1) with the CatB protein. These theoretical 

findings demonstrate the high potential of the aforementioned complexes for future 

biological studies and in vivo evaluations. 
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   مقاله علمی پژوهشی

آهن، مس و  یفلز یهاکمپلکس یاتصال مولکول سازییهو شب یابیسنتز، مشخصه

 (DFT) یهدف به همراه مطالعات نظر یهاکروم با درشت مولکول

 *یزهرا مردان، شیواجاوید

 ، ايران۵۱۸۱۸–۵۷۵۶۱دانشگاه اروميه، اروميه  ی،دانشکده شيم ی،ندمع یگروه شيم

 کيدهچ  مقاله اطلاعات
 ۱4/04/۱40۵: دريافت مقاله

 ۱۸/0۶/۱40۵بازنگری مقاله: 
 29/0۶/۱40۵پذيرش مقاله: 

باز کردن حلقه  يق( از طرHEAC) يکلوهگزانول(سآمينويل(اتآمينواتيليدروکسیه-2)-2)-2 يگاندل 
و NMR-H1های سنجیيفبا استفاده از طو (اتانول سنتز آمينويلات-ينوآم-2)-2هگزان با سيکلویاپوکس

FT-IR از فلزات  يدیجد یهاکمپلکس پيريدين،یب-4،4 حضوردر  يگاندل ين. سپس با واکنش ايدگرد ييدتا
 یک عنصري(، تکنFT-IR) سنجیيفط یهابا استفاده از روش يه و( تهIII( و کروم)II(، مس)IIآهن)

ICP-OES و  یتجرب يجنتا .دندش يابیمشخصه یعنصر يزذوب( و آنال یو نقطه سنجیيت)هدا يزيکی، ف
 یبرا یوجهو هندسه شش Cu(II)و  Fe(II) یهاکمپلکس یبرا یوجههندسه پنج ، DFTمحاسبات 
نشان داد که  یاتصال مولکول سازیيهشب .پشتيبانی کردند را یمونومر یهادر مدل Cr(III)کمپلکس 
تر و مطلوب GOLDScoreامتياز يسين،مرجع دوکسوروب یبا دارو يسهسنتز شده در مقا یهاکمپلکس

به طوری که  دارند RNRو  CatB ،rHA هایينفعال پروتئ يگاهبرهمکنش با جا یبرا یبالاتر يلتما
گزارش  CatB ين( با پروتئ۱کنش کمپلکس )برهم یبرا ۷9/2۷برابر با  GOLDScoreمقدار  ينبالاتر

 هایيابیو ارز يولوژيکیلعات بمطا یمذکور برا یهاکمپلکس یبالا يلپتانس ی،نظر هایيافته ين. اشد
 . دهدینشان م را ينده( آin vivo) یتندرون

DOI: https://doi.org/10.22075/chem.2026.41875.2473 

  کلیدی: کلمات

 ،HEAC يگاندل

 ،پيريدينیب-4،4

 ،های فلزیکمپلکس

  ،DFTحاسبات م

 ، یمولکول ينگداک
 ، CatB ينپروتئ

 .يولوژيکیمطالعات ب

 

              This is an open access article under the CC-BY-SA 4.0 license.( https://creativecommons.org/licenses/by-sa/4.0/) 

 مقدمه -1

اند تا در تلاش یستی،ز یتفعال یدارا یدجد یباتو سنتز ترک یابیبا تمرکز بر مشخصه یمیاز پژوهشگران حوزه ش یاریامروزه بس

سلامت جامعه  یدر بهبود و ارتقا یکه بتوانند نقش مهم یباتیو مؤثر فراهم کنند؛ ترک یننو یتوسعه ساختارها یرا برا ینهزم

قابل توجه،  یستیز یتبا فعال واحد ساختاری یکعنوان به ینوالکلآم-1،2واحد  یحاو یباتترک تا،راس یننند. در اک یفاا یانسان

کربن مجاور  یهااتم یرو یدروکسیلگروه ه یکو  ینگروه آم یک یحاو یباتترک ین. ا[6-1] اندقرار گرفته یژهمورد توجه و

 یهابا نام و [7] دهندیاز خود نشان م را ییبالا یری ساختاری و واکنش پذیریذپ، انعطافدو گروه ینا یکینزد یلدل بهبوده و 

 عواملو یعیدر محصولات طبکه  شوند،یشناخته م هاینوالکلآم-1،2مجاور و  هایینوالکلآم ها،ینوالکلآم-از جمله بتا یمتعدد

 ، [15] سل ضد ،[14, 13] باکتریاییضد فعالیتاز جمله  زیستی هاییتاز فعال ایگسترده یفط یدارا [12-8] درمانی

 یباتترک ینا ینهستند. همچن [21] یمرآلزا یماریبالقوه در ارتباط با ب یتفعال و [20-17]ضدسرطانی و  [16] قارچیضد

 و یینآم یهااز گروه یکیحداقل  یقکلات از طر یهاکمپلکس یلاستفاده شوند و با تشک یرالکا یمواد کمک نبه عنوا توانندیم

https://doi.org/10.22075/chem.2026.41875.2473
https://creativecommons.org/licenses/by-sa/4.0/
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 هایگاندنوع ل ین. ا[24-22, 2]داشته باشند  نامتقارن یهااز واکنش یعیوس یفط یتدر کنترل و هدا ینقش مهم یدروکسیل،ه

 داشته کنشبرهم یمرکز فلز یکمختلف با  هایهستند که ممکن است به روش یناسیونکوئورد جایگاه های ینچند یحاو

را  یگاندل یولوژیکیخواص ب تواندیم یفلز یون یکبا  یولوژیکیفعال ب یگاندهایل ینشدن ا ینهکوئورد بنابراین. [26, 25] باشند

 .[27] کند یجادا یافتهبا خواص بهبود  هاییدهد و کمپلکس ییرتغ یاو  یل، تعد یتتقو

 یقاتتحق دبریشمراحل در پ ترینیدیاز کل یستی،ز یهاها در اتصال به درشت مولکولآن ییتوانا یو بررس ینسنتز مشتقات نو

 هاییطها و محهمچون هندسه یاییمزا یلواسطه به دل یعناصر فلز یحاو یباتترک یان،م ین. در ا[28] است ییدارو

توجه  یستی،ز هاییستمفرد در سو رفتار منحصربه یساختار یریپذقابل توجه، انتخاب یستیز یتمتنوع، فعال یناسیونیکوئورد

 یستیخواص ز تواندیها ماند که حضور فلزات در ساختار کمپلکس. مطالعات نشان داده[30, 29] اندرا به خود جلب کرده یادیز

درشت  ینترمتنوع یکنوکلئ یدهایو اس هاین. پروتئ[32, 31] کند تعدیل یا یترا تقو شدهینهکوئورد یگاندهایل ییدارو یا

ها، ، انتقال مولکول[33] یوشیمیاییب یهاواکنش زیمانند کاتال یاتیمختلف ح آیندهایهستند و در فر یستیز یهامولکول

 ینا یعینقص در عملکرد طب یادارند. بروز اختلال  یدینقش کل [35]ها یگنال، و انتقال س[34] یسلول ینو ارتباط ب ییشناسا

 هاییژگیاز و کیی .[36] دهدیم یلرا تشک یسرطان ایاز جمله توموره هایماریاز ب یاریبس یمولکول یهدرشت مولکول ها، پا

 ینهدف است، چرا که ا هاییمآنز یاحامل  هایینکنش و اتصال با پروتئآن در برهم ییبالقوه، توانا ییدارو یبهر ترک یاتیح

کمپلکس(  یا یگاند)ل یباتاز ترک وهگر ینا یهاکنشدارد. برهم یممستق یرآن در بدن تأث عمریمهو ن دارو یعتوز یت،بر حلال یژگیو

. هدف از [37]شود یم یابیارز های نظریمحاسباتی یا روش یهاامروزه به طور گسترده به کمک روش هاینو پروتئ DNAبا 

 یهامولکولاتصال درشت هاییگاهسنتزشده به جا یهاو کمپلکس یگاندهااتصال ل یلتما یابیارز ی،اتصال مولکول سازییهشب

 GOLDScore یازبر اساس امت یاتصال مولکول سازییهشب یجپژوهش، نتا یندر اها است. اتصال آن یازهایامت یسهو مقا یستیز

 قرار گرفت. یابیمنتخب مورد ارز یستیسنتزشده با اهداف ز هایلکساتصال کمپ یلتما یسهمقا یبرا

 یناسیونیردکوئو یمریپل یساختارها یلتشک تواندیم ییازدحام فضا ینوالکلی،آم-1،2 یگاندهایل یحاو یهاکمپلکس یدر برخ

پل به عنوان  یجادبا ا تواندیانتخاب کرد که م زنعنوان پلرا به (bipy) پیریدینیب-4،4 یگاندل توانیم ین. بنابرارا محدود کند

اتصال  یگاهدو جا ی، دارا(الف،1شکل) پیریدینیب-4،4 یگانداستفاده شود. ل یناسیونکوئورد یمرهایساخت پل یدوم برا یگاندل

دارای  یگاندل ینبچرخند. ا C-C یونددر امتداد پ توانندیم bipy یریدیلپ یهااند. گروهقرار گرفته 1که به صورت واگرا بالقوه است

 ییهامناسب است که حفره یاو طول آن به اندازه کندیشبکه کمک م یهاهندسه بینییشاست که به پ یساختار نسبتاً صلب

 
1exo 
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 یزن مناسب براپل یکرا به  یگاندل ینا ،4،4 هاییتدر موقع یریدینیپ یتروژندو اتم ن وجود. کندیم یجادا یبا ابعاد مولکول

 .[39, 38] کندیم یلتبد یاتصال مراکز فلز

HEAC ،اتانول  (آمینو یلات-ینوآم-2)-2با  سیکلوهگزان یباز کردن حلقه اپوکس یقاز طرپیش تر است که  آمینوالکل-بتا یک

 یکلوهگزانس یحلقه یک ینامتقارن بالقوه چهاردندانه است که حاو یگاندل یک یگاندل ین. ا[40]ت ه اسشدو مشخصه یابی سنتز 

 الگوهای متنوع ی ( که به واسطه، ب1شکل) باشدیم یدروکسیلگروه ه وو د یفاتیکآل یهثانو یندو آم یاست، دارا یفاتیکآل

 یلمنجر به تشک یفلز هاییونپل در مجاورت  یا و دندانه هس دندانه،، دودندانه به صورت تک تواندیم خود یناسیونکوئورد

 ...شود.وتریمرییمری،د مونومری،یهاساختار یناسیونی،کوئورد یمرهایپل

 

 

 

 .NMR یهاداده يرشده جهت تفس ی( به صورت شماره گذارHEACو )ب( ساختار ) پيريدينیب-4،4)الف(  -۱شکل

با  پیریدینیب-4،4زن پل یگاندو ل یگاندل ینا یبحاصل از ترک یها، کمپلکسHEAC اندیگل یبر رو یشینبا وجود مطالعات پ

 HEAC، هاسیستم یناند. در اشده یبار سنتز و بررس یننخست یدر پژوهش حاضر برا Cu(II)و  Fe(II) ،Cr(III) هاییون

و  Fe(II) ،Cr(III) هاییونبا  یدجد یهاپلکسکم یلدر تشک یکمک یگاندعنوان لبه پیریدینیب-4،4و  یاصل یگاندعنوان لبه

Cu(II) یگاندها،ل الگوی کوئوردیناسیونبر  یمرکز فلز یتاثر ماه یبا هدف بررس یفلز یونسه  یناند. انتخاب ابه کار گرفته شده 

تفاوت در  ست.انجام شده ا یستیز یهامولکولها با درشتآن یکنشبرهم هاییژگیحاصل و و یساختارها پایداریهندسه و 

 یهاکنشبر نوع و استحکام برهم تواندیم هایون ینا یهندس یحو ترج یناسیونعدد کوئورد یش،حالت اکسا ی،الکترون یکربندیپ

 توانندیم یو ساختار یالکترون یهاتفاوت ینا یگر،د ی. از سوها اثر بگذاردکمپلکس یداریبر ساختار و پا یجهو در نت لیگاند-فلز

 یسهمقا ین،باشند. بنابرا یرگذارها به اتصال تأثآن یلتما یزانو م یستیفعال اهداف ز هاییگاهها با جاکنش کمپلکسرهمبر نحوه ب

 هایستمس ینا یستیو ز یساختار هاییژگیدر و یفلز زمرک یتنقش ماه یامکان بررس Cu(II)و  Fe(II) ،Cr(III) یهاکمپلکس

ها با کمپلکس ینکنش ابرهمتوانایی  یسهو مقا یابیارزو  DFTبر محاسبات  یمبتن یتارساخ یلتحل ین،همچن. کندیرا فراهم م

نوآورانه پژوهش  یها، از جنبهیاتصال مولکول سازییهبا استفاده از شب GOLDScore امتیازدهیبر اساس نتایج  یستیاهداف ز

 رود.یحاضر به شمار م

و با استفاده از  یهمذکور ته هاییونبا  پیریدینیب-4،4 یگاندو ل HEAC یبحاصل از ترک یدجد یهاپژوهش، کمپلکس یندر ا

مادون قرمز  سنجییف(، طICP-OES) ییشده القاجفت یپلاسما یکینشر اپت سنجییفشامل ط یتجرب یابیمشخصه یهاروش

(FT-IRهدا ،)یعنصر یزسنجش نقطه ذوب و آنال سنجی،یت (CHNمشخصه )اینمونومری دسی هنساختارهای شدند.  یابی 

 ب الف
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 DFTبر اساس نتایج حاصل از انالیزهای تجربی و محاسبات بهینه سازی شدند .  DFTبا استفاده از محاسبات ها کمپلکس

 یمولکولها با اهداف درشتکمپلکس ینا اتصال توانای یت،در نهاساختار پلیمری برای  هر یک از این ترکیبات پیشنهاد شد. 

و  (RNR)ردوکتاز  یبونوکلئوتید، رB (CatB) ینمانند کاتپسهای هدف پروتئینو  DNAمختلف  یشامل ساختارها یستی،ز

 یلو تحل یمورد بررس GOLDScoreو بر اساس نتایج  یاتصال مولکول سازییهشب ، به کمک روش(rHA) سانیسرم ان ینآلبوم

 .قرار گرفت

 بخش تجربی -2

 هاو دستگاه مواد -1-2

-کروم ،آبه 9نیترات ( ІІІ)پیریدین، آهنبی-4،4هگزان،سیکلواپوکسی آمینو(اتانول،اتیل-آمینو-2)-2ی هاپژوهش ترکیباین  در

(ІІІ)  آبه ، مس 9نیترات(ІІ) آبه ، مس 2کلرید(ІІ) هایشرکت ساخت آزمایشگاهی خلوص درجه استات بابرمید، متانول و اتیل 

 .گرفتند قرار استفاده مورد بیشتر سازیخالص دونب (Sigma-Aldrich) آلدریچ سیگما و (Merck) مرک

با استفاده از  cm 4000-400-1، در بازه فرکانسی KBrترکیبات به صورت قرص  (IR-FT) قرمز مادون هایطیف

 (NMR−H1)هسته  مغناطیسی رزونانس سنجی ثبت شدند. طیف Thermo Nicoletساخت شرکت  Nexus-670 دستگاه

تعیین نقطه ذوب کمپلکس ها با استفاده از  .انجام شد MHz 400 Bruker دستگاه از استفاده با  6d-DMSOحلال در لیگاند

-به وسیله ی دستگاه هدایتmol L 3-10× 1-1انجام شد. هدایت محلول کمپلکس ها با غلظت  9100Electrothermal دستگاه

ها برای زه گیری شد. تجزیه عنصری ترکیبو در دمای محیط اندا O2Hدر حلال  CH-9101مدل  Herisau Merohmسنج 

 Thermo Finnigan Flash 1112 EAریزآنالایزر  تعیین درصد جرمی عناصرکربن، نیتروژن و هیدروژن با استفاده از دستگاه

 شدهجفت پلاسمای اپتیکی نشر سنجطیف دستگاه از استفاده با هاکمپلکس در فلزی هاییون تجربی درصد تعیین .انجام شد

خلاء )روتاری(  در تبخیر دستگاه از چنینهم گرفت. صورت Shimadzu کمپانی ساخت ICP-9000 مدل (ICP-OES) القایی

 استفاده شد.  HEACبرای حذف ترکیبات فرار و حلال در فرایند سنتز لیگاند 

  مورد استفاده در این پژوهشافزارهاي نرم -2-2

 سازیآماده انجام شد. GOLDافزار نرم از استفاده با مولکولی اتصال سازیبیهش محاسبات :مولکولي اتصال سازيشبيه( الف

 مجموعه متمم نسخه) Hermes افزارنرم کمک به اتصال فرآیند انجام برای ترکیبات و هادرشت مولکول بعدی-سه ساختار

GOLD) و هاپروتئین بلوری ساختار فایل گرفت. صورت DNA هاتئینپرو ساختار داده پایگاه از (PDB) جهت. شد دریافت 

 حصول گردید؛ متصل موقعیت همان در مجدداً و شده جدا فعال جایگاه از  2مرجع لیگاند ابتدا سازی،شبیه پروتکل اعتبارسنجی

 
2 Co-crystallized ligand  
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 جستجوی محدوده. نمود تایید را محاسباتی پروتکل عملکرد صحت (>Å 2 RMSD) انحراف مربعات میانگین جذر مقدار

 سایر. شد تعریف مرجع لیگاند هندسی مرکز حول آنگستروم 6 شعاع با کره یک صورت به اتصال فعال جایگاه ایبر پذیرانعطاف

 10 با برابر ترکیب هر برای 3تولیدی ساختارهای تعداد و گردید تنظیم فرضپیش صورت به افزارنرم ژنتیکی الگوریتم تنظیمات

 اساس، این بر شد؛ استفاده محاسبات تمامی برای سازگاری تایید تابع نعنوابه GOLDScore امتیازدهی تابع از. شد تعیین

درشت  فعال جایگاه در نظر مورد ترکیب بالاتر تئوری پایداری و بیشتر کنشبرهم تمایل دهندهنشان تابع این بالاتر مقادیر

  .است مربوطه مولکول

سنتزشده، شامل  یهاکمپلکس یساختار یپارامترها و استخراج یهندس سازیینهمنظور بهبه :(DFT) نظري محاسبات( ب

( در سطح DFT) یچگال یتابع یهنظر یهو بر پا Gaussian 09افزار ها با استفاده از نرمساختار کمپلکس یوندها،پ یایطول و زوا

 یرسا یابر 31G(d)-6 یهواسطه و مجموعه پا لزیف یهااتم یبرا LanL2DZ یه، با استفاده از مجموعه پاB3LYP ینظر

 یلو تحل یبررس یبرا شدهینهبه یحاصل از ساختارها یهندس یشدند. پارامترها یهندس سازیینهسبک، در فاز گاز به یهااتم

 ها مورد استفاده قرار گرفتند.کمپلکس یساختار

 (HEAC)آمينو(سيکلوهگزانولاتيل آمينو(اتيلهيدروکسي-2)-2)-2تهيه ليگاند -3-2

 20) گرم 2زدن، محلولی از لیتر( با هممیلی 10) هگزان محلول در متانولسیکلواپوکسی مول(میلی 20)  گرم 2به محلولی از 

ساعت رفلاکس شد و  6لیتر( اضافه شد. مخلوط واکنش به مدت میلی 5) اتانول در متانولآمینو(اتیل-آمینو-2) -2مول( میلی

لیتر( به مخلوط حاصل به منظور میلی 20) استات در حال جوشیلسپس سرد شد و حلال در دستگاه روتاری خارج شد. ات

 گرم(، نقطه ذوب برابر با 9867/2) %61آید و محصول فیلتر شد. بازده برابر با  شستشو اضافه شد تا یک جامد سفید به دست

 C°1252 عنصری برای ی، تجزیهO2N22H10C )%(: و نیتروژن  (96/10) 82/10رابر با ب هیدروژن (،37/59) 51/59با  برابر کربن

)IR-FT (1−cm) : 3267  νاند(. نوارهای مهم طیف تعیین شد )مقادیر نظری در داخل پرانتز آورده شده( 85/13) 75/13برابر با 

)H−O،3097 )H−N ν( ،2930)H−C ν( ،1449 (2CH asδ) ،1348 (2CH sδ(  ،11241077و)N−C ν(،1230)O−C ν(. 

 ،)6d-MHz, DMSO300( H NMR1 (ppm:) ۸2/4)H1H, O1(، 78/4)H2H, O1(، 11/2)H2H, N1H, N2 (طیفنوارهای 

6/3)2H10H, C2(، 3/3)H1C، ,H1(، 7/2)2H9, & C2H8, C2H7H, C6(، 4/2)H6H, C1(،0/2)2H2H, C2( ، 7/1)2H5H, C2( 2/1و-

1)2H3, and C2H4H, C4(. 

-سيکلوهگزانولآمينو(آمينو(اتيلاتيلهيدروکسي-2)-2)-2بي پيریدین-µ]}-4،4-سنتز کمپلکس کاتنا -4-2

 NO-{[Fe(L)(µ{ (1)) [(n}2)3Bipy    نيترات](II)آهن

 
3 Poses  
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 مول(میلی 1گرم ) 52/0لیتر(، به محلول همزن میلی 5محلول در متانول ) HEACمول( میلی1گرم )26/0محلولی از

O2H.93)3Fe(NO ( ریخته و بلافاصله یک محلول میلی 10در همان حلال )پیریدین با بی-4،4مول( میلی 1گرم ) 26/0لیتر

 نسبت با (1) ساعت رفلاکس شد و سپس فیلتر شد. کمپلکس 5لیتر( اضافه شد. مخلوط واکنش به مدت میلی 5همان حلال )

 (34/538)یه عنصری برای ، تجزC° 166نقطه ذوب برابر با گرم(، 42/0) %46بازده برابر با  شد. تهیه 1:1:1 مولی

8O6FeN30H20C )%(: با برابر نیتروژن برای و ( 62/5) 61/5برای هیدروژن برابر با (، 62/44)40/44برای کربن برابر با

65/15(61/15.)ICP های مهم اند(. نوارتعیین شد )مقادیر نظری در داخل پرانتز آورده شده (37/10) 37/10±1/0آهن برای

)RI-FT (1−cm): 3394)H−O ν( ،3320)H−N ν( ،3032arH)−C ν(  ،2928)H−C ν( ،1610)C=N ν( ،1485 ν طیف

)C=C ،1456)2as CHδ( ،1384)-3NO 4ν(، 1321 (-3NO 1ν)،1039)-3NO 2ν( ،822)-3NO  6ν( ،1356)2s CHδ( ،

1255)O−C ν(،1070)N−C ν( ،727 )pyγ ( .هدایت مولی در حلال O2H ) 1غلظت-mol L 3-10×1 (: 1-. mol 2S . cm 

431. 

آمينو(اتيل آمينو(سيکلواتيلهيدروکسي-2)-2)-2نيتراتوپيریدینبي-µ]}-4،4-سنتز کمپلکس کاتنا -5-2

 هگزانول

 NO-{[Cr(L)(µ (2))(NO3Bipy) [(3{(n  }نيترات](III)کروم

 مول( میلی 1) گرم52/0به محلول همزن  لیتر(،میلی 5) محلول در متانول  HEACمول(میلی 1) گرم 26/0محلولی از 

O2H.93)3Cr(NOپیریدین با بی-4،4مول( میلی 1) گرم 20/0لیتر( ریخته و بلافاصله یک محلول میلی 10) در همان حلال

 نسبت با( 2) ساعت رفلاکس شد و سپس فیلتر شد. کمپلکس 5لیتر( اضافه شد. مخلوط واکنش به مدت میلی 5) همان حلال

 (596/ 49)، تجزیه عنصری برای C° 172نقطه ذوب برابر با گرم(،  44/0) %44بازده برابر با  شد. تهیه 1:1:1 مولی

11O7CrN30H20C )%(:  30/16با برابر و برای نیتروژن ( 01/5) 01/5برای هیدروژن برابر با (، 27/40) 86/39برای کربن برابر با 

،  )IR-FT (1−cm): 3400)H−O νهای مهم طیف اند(. نوارانتز آورده شدهتعیین شد )مقادیر نظری در داخل پر( 44/16)

3325)H−N ν( ،3024arH)−C ν ( ،2940)H−Cν ( ،1610)C=N ν( ،1474)C=C ν( ،1454)2as CHδ( ،1384  4ν(

)-3NO، 1321 (-3NO1ν)، 1039)-3NO 2ν( ،822)-3NO 6ν( ،1350)2sCHδ( ،1270)O−C ν(،1070)N−C ν(  ،795 γ(

)py. هدایت مولی در حلال O2H  1و غلظت-mol L 3-10 ×1: sµ 259. 

 هگزانولآمينو(سيکلوآمينو(اتيلاتيلهيدروکسي-2)-2)-2کلریدديپيریدینبي-µ]}-4،4-کاتناکمپلکس سنتز -6-2

 n]}2Bipy)(Cl)-{[Cu(L)(µ{[ (3) (II)مس
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 مول( میلی 1) گرم 31/0لیتر(، به محلول همزن میلی 5) لمحلول در متانو HEACمول( میلی 1) گرم 37/0محلولی از 

O2H.22CuClپیریدین با همان بی-4،4مول( میلی 1) گرم29/0لیتر( ریخته و بلافاصله یک محلول میلی 10) در همان حلال

 مولی نسبت اب( 3) کمپلکس ساعت رفلاکس شد و سپس فیلتر شد. 5لیتر( اضافه شد. مخلوط واکنش به مدت میلی 5) حلال

 (93/492) ، تجزیه عنصری برایC°300نقطه ذوب برابر با بالای گرم(، 19/0) %20شد. بازده برابر با  تهیه 1:1:1

O4N2Cl30H20C )%(:  31/11با برابر و برای نیتروژن ( 13/6) 22/6، برای هیدروژن برابر با (73/48) 51/48برای کربن برابر با 

، )IR-FT (1−cm): 3425 )H−O νهای مهم طیف اند(. نواریر نظری در داخل پرانتز آورده شدهتعیین شد )مقاد( 37/11)

3243)H−N ν( ،3037arH)−C ν( ،2931)H−C ν( ،1610)C=N ν( ،1493)C=C ν( ،1417)2CH asδ( ،1330 s δ(

)2CH ،1220 )O−C ν(، 1084)N−C ν(، 579 626 و (pyγ (ل. هدایت مولی در حلاO2H ) 1غلظت-mol L 3-10×1 (:S . 

 1-. mol 2cm 64/80 . 

 هگزانولآمينو(سيکلوآمينو(اتيلاتيلهيدروکسي-2)-2)-2برميدديپيریدینبي-µ]}-4،4-کاتناکمپلکسسنتز -7-2

 2Bipy)(Br)-{[Cu(L)(µ(4){[n  ]}(II)مس

 2CuBr مول(میلی 1) گرم37/0لیتر(، به محلول همزن میلی 5) محلول در متانول HEACمول( میلی 1) گرم34/0محلولی از 

لیتر( میلی 5) پیریدین با همان حلالبی-4،4مول( میلی 1) گرم26/0لیتر( ریخته و بلافاصله یک محلول میلی 10) در همان حلال

بازده  شد. تهیه 1:1:1 مولی نسبت با( 4) ساعت رفلاکس شد و سپس فیلتر شد. کمپلکس 5اضافه شد. مخلوط واکنش به مدت 

: برای کربن )%( O4N2Br30H20C (84/581) ، تجزیه عنصری برایC° 300نقطه ذوب برابر با بالای گرم(، 24/0) %26برابر با 

تعیین شد )مقادیر نظری در ( 63/9) 78/9با  برابرو برای نیتروژن ( 20/5) 24/5برای هیدروژن برابر با (، 29/41) 35/41برابر با 

 IR-FT (1−cm): 3422)H−O ν(،  3046arH)−C ν(  ،2935)H−C ν(،1610های مهم طیف اند(. نوارپرانتز آورده شده داخل

)C=Nν(،1493)C=C ν(، 1419)2CH asδ(، 8331)2CH sδ( ،1222)O-C ν(،1077)N−C ν(  ،723 625 و (pyγ ( . 

 .mol L 3-01×1 (: 1-. mol 2S . cm 14/92-1غلظت (  O2Hهدایت مولی در حلال

 یلهمراه در تشک هاییونو آن یگاندل ی،فلز هاییونو رفتار متفاوت  یتبه ماه تواندیسنتزشده م یهاکمپلکس یینبازده نسبتاً پا

ن واکنش، از جمله دما و زما یطشرا ین،واکنش مرتبط باشد. علاوه بر ا یطمحصولات در مح یتحلال ینها و همچنکمپلکس

 باشد. یرگذارتأث ییمحصول نها یلتشک یزانبر م تواندیها، مکمپلکس یگذارو رسوب یلرفلاکس و سرعت تشک

 بحث و نتیجه گیری-3

 هاي طيفيتفسير داده -1-3
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اطلاعات  تواندیم نشان داده شده است، 2 که در شکل (1–4) سنتزشده ترکیبات قرمز مادون هایطیف مقایسه و ارزیابی

 عامل شاخص کششی نوار ،HEAC آزاد لیگاند طیف در. دهنده فراهم کند یهاو اتم یناسیونکوئورد یطدرباره مح یارزشمند

 به نوار این کوئوردیناسیونی، ترکیبات تشکیل از پس. شودمی ظاهر cm 3583−1 فرکانس در الکلی ()Oν-(H) هیدروکسیل

 ،O-H پیوند فنر ثابت تضعیف آن دنبال به و فلزی مراکز با داتیو یوندپ در اکسیژن اتم ناپیوند هایالکترونجفت درگیری دلیل

 نواحی در ترتیببه ارتعاش این که طوریبه است؛ کرده تجربه ترپایین هایفرکانس سمت به را آشکاری جاییجابه

1−cm3394  آهن کمپلکس برای(II) (1جاییجابه ؛1 ترکیب−cm 127 ) ،1−cm 3400  کروم کمپلکس برای(III) (؛2 ترکیب 

 cm−1و ( cm 158−1جایی جابه ؛3 ترکیب) (II)مس کلریددی کمپلکس برای  cm 133 ) ،1−cm 3425−1جایی جابه

 کششی ارتعاش نوار زمان،هم. است شده پدیدار(  cm 155−1جایی جابه ؛4 ترکیب) (II)مس برمیددی کمپلکس برای  3422

 (کروم)  cm 3325−1، (آهن)  cm 3320−1های فرکانس در و شده محسوسی فرکانسی تتغییرا دچار نیز ()Nν-(H) آمینی گروه

، 1−cm  3243  (3 مس، کمپلکس) 1 و−cm 3240 (،4کمپلکس مس) منظم هایجاییجابه این که است آمده دست به 

با  یجنتا ینا. [41]باشد  یبا مراکز فلز یناسیوندر کوئورد یتروژنو ن یژناکس یهامشارکت اتم یانگرب تواندیم فرکانسی،

و  Cl[Cu(HEAC)Cl] یهاکمپلکس یعنوان مثال، برادارد؛ به یسازگار HEAC یهاکمپلکس یبرا یشینپ یهاگزارش

[Cu(HEAC)Br]Brی، باندها ν(O–H) ،ν(N–H) ،ν(C–O)  وν(C–N) [42] اندمشابه گزارش شده یهادر محدوده یزن .

در  پیریدینیب-4،4زن پل یگاندو حضور ل یناسیونیکوئورد یطند به تفاوت در محتوایباندها م یتدر موقع یاختلاف جزئ

 انگشت اثر ناحیه در مشخص و تیز پیک دو کمپلکس، چهار هر طیف در دیگر، سوی . ازحاضر مربوط باشد یهاکمپلکس

  cm  1485–1493−1 و ()cm  1610 (C=N)ν−1 نواحی در ترتیببه که هاپیک این اند؛شده پدیدار(  cm 1600−1پیرامون)

(ν(C=C)) ارتعاشات این صعودی جاییجابه. دارند اختصاص پیریدینبی-4،4 زنپل واحد آروماتیک هایحلقه به اند،شده ظاهر 

اشد. ب یفلز یونبا  یناسیوندر کوئورد یریدینیپ یتروژندهنده مشارکت ننشان تواندیکه م آزاد، پیریدینبی لیگاند با مقایسه در

 و( کروم)  cm  795−1 ،(آهن)  cm 727−1نواحی در پیریدینی حلقه ایصفحهدرون شکل تغییر باندهای حضور این، بر علاوه

 [43]کمپلکس سازگار است  یلپس از تشک یریدینیحلقه پ یمیاییش یطمح ییربا تغ ،(مس)  cm 728−1 و cm 646−1 نواحی

 سازد؛می آشکار پلیمری شبکه این میان را ظریفی ساختاری هایتفاوت ردیناسیون،کوئو کره در هاآنیون وضعیت بررسی. [44]

 کاملاً صورت به نیترات هایآنیون حضور دهندهنشان  cm 1384−1فرکانس در منفرد و قوی نوار ،(1) آهن کمپلکس طیف در

 ,cm 1384−1 هایفرکانس در مایزمت نوار چهار وجود ،(2) کروم کمپلکس طیف در مقابل، در. است خروجی کره در آزاد

 1−cm 1321,1−cm  1039 1 و−cm  822  4 هایارتعاش به ترتیببهν ، 1ν، 2ν 6 وν این در. است یافته اختصاص نیترات بنیان 

شده گزارش یرمقادکه با  مدآبه دست   cm  63−1 با برابر (1ν−4ν=νΔ) اصلی کششی ارتعاش دو میان فرکانسی اختلاف ترکیب،

 یونمشخصه آن یعدم مشاهده باندها ،(II)مس هایکمپلکس در نهایت، در. [45] دندانه سازگار استتک هاییترات ن یبرا
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 هاییبند(، با فرمول4در کمپلکس ) ید( و بروم3در کمپلکس ) یدسازگار با حضور کلر یارتعاش هاییژگیو ظهور و یتراتن

 سازگار است. یباتترک ینا یمحاسبات یجو نتا یشنهادیپ یساختار

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 )الف(

 )ب(

 )ج(
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]}Cr(L)(µ-(2) کمپلکس)بn}2)3Bipy)] (NO-{[Fe(L)(µ،  ) (۱)کمپلکس (الف): ایمقايسه( IR-FT) قرمز مادون هایطيف -2شکل 

n}2)3)] (NO3Bipy)(NO ،  )ج((3)کمپلکس n]}2Bipy)(Cl)-{[Cu(L)(µ،  )(4)کمپلکس )د n]}2Bipy)(Br)-{[Cu(L)(µ. 

 کوئوردیناسيوني ترکيبات پليمري و مونومري ساختار ارزیابي و نظري مطالعات -2-3

 4–1 یهاکمپلکس یشنهادیپ ی( با ساختارهاCHN) یعنصر یزو آنال سنجییتهداحاصل از  یجنتا یفی،ط یهاافزون بر داده

در  پیریدینیب-4،4زن پل یگاندو ل HEACکننده کلاته یگاندفلز به ل یاساس، نسبت مول یننشان دادند. بر ا سازگاری

عنوان ( به2(، کمپلکس )1:2) یونیسه یتالکترول یکعنوان ( به1شد. کمپلکس ) گرفته نظر در 1:1:1 با برابر 4–1 یهاکمپلکس

منظور به DFTسبات محا. شدند یشنهادپ یرالکترولیتغ یباتعنوان ترک( به4( و )3) یها( و کمپلکس1:1) یونیدو یتالکترول یک

شامل طول  یدی،کل یساختار پارامترهای و شد انجام 4–1 یهاکمپلکس یشنهادیپ یمونومر یهندسه ساختارها سازیینهبه

با  شدهینهبه یمونومر هایمدل یبعدسه ی(. ساختارها1)جدول  یداستخراج گرد شدهینهبه یهااز هندسه یوندی،پ یایو زوا

بلور، تک Xانجام پراش پرتو  یبه بلور منفرد مناسب برا یبا توجه به عدم دسترس .شدند یمترس GaussViewافزار استفاده از نرم

عنوان ساختار به DFTو محاسبات  سنجییتهدا ی،عنصر یزآنال سنجی،یفبر اساس شواهد ط هاکمپلکس یمریساختار پل

 .ارائه شده است یشنهادیپ

 }نيترات](II)آهنسيکلوهگزانولآمينو(آمينو(اتيلاتيلهيدروکسي-2)-2)-2بي پيریدین-µ]}-4،4-کمپلکس کاتنا

n}2)3Bipy)] (NO-{[Fe(L)(µ(1) 

 یگاندل یکو  یژنو دو اتم اکس یتروژندو اتم ن یقاز طر HEACدندانه چهار یگاندل (،1کمپلکس ) یمونومربهینه شده در ساختار 

 ینهکوئوردپنج یناسیونیکئورد یطمح یک یجه،شده و در نت ینهکئورد Feمرکز به  یتروژناتم ن یک یقاز طر پیریدینیب-4،4

FeN₃O₂ یهابا داده یمحاسبات یجنتا یقتلفو  پیریدینیب-4،4زن نقش پل تن، الف(. با در نظر گرف3)شکل  شودیم یجادا 

 یطو مح یوجههشت با هندسه ینهکوئوردشش یطمح یدارا (1کمپلکس) یبرا یشنهادیپ یمریساختار پل ی،تجرب

 )د(
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 HEACدندانه اند چهاریگل یژنو دو اتم اکس یتروژندو اتم ن یقاز طر Fe(II) یش،آرا یناست. در ا FeN₄O₂ یناسیونیکوئورد

)شکل  شودیم ینهکئورد یمحور هاییتدر موقع پیریدینیب-4،4زن پل یگاندمتعلق به دو ل یتروژنو دو اتم ن ییدر صفحه استوا

به  Fe(III)از  یمرکز فلز یمولدرون یایسنتز به اح یندفرا یکاهش ط-یشواکنش اکسا سنجی،یفط یجنتا ، ب(. بر اساس3

Fe(II) آزاد خارج از کره  هاییونصورت به یتراتن یوندو آن یمری،پل یونبار کات سازییمنظور خنثبه ین،شد؛ بنابرا دهنسبت دا

 سازگار است. سنجییتو هدا یعنصر یزآنال یجدر نظر گرفته شدند که با نتا یناسیونیکئورد

 

 

 

 

 

 

 

-2)-2)-2بی پيريدين-µ]}-4،4-ساختار پليمری پيشنهادی کمپلکس کاتناب(  ساختار مونومری بهينه شده و الف( -3شکل
 }نيترات](II)آهنسيکلوهگزانولآمينو(آمينو(اتيلاتيلهيدروکسی

 }نيترات](III)کرومهگزانولآمينو(سيکلوآمينو(اتيلاتيلهيدروکسي-2)-2)-2نيتراتوپيریدینبي-µ]}-4،4-کاتناکمپلکس

  n}2)3)] (NO3Bipy)(NO-{[Cr(L)(µ(2) 

 یگاندل یک یژن،و دو اتم اکس یتروژندو اتم ن یقاز طر HEACدندانه چهار یگاندل (،2کمپلکس ) شدهینهبه یدر ساختار مونومر

اند که شده ینهکئورد Cr(III)به مرکز  یژناتم اکس یک یقاز طر یتراتن یونآن یکو  ژنیترواتم ن یک یقاز طر پیریدینیب-4،4

 هاییونصورت به یگرد یتراتن یوندو آن .کندیم یجادا CrN₃O₃ یببا ترک ینهکوئوردشش یونیناسیکئورد یطمح یکدر مجموع 

در ساختار (. الف، 4)شکل  سازگار است سنجییتو هدا ینصرع یزآنال یجاند که با نتاقرار گرفته یناسیونیآزاد خارج از کره کئورد

 یطمتصل کرده و مح یکدیگررا به  یمونومر یزن، واحدهانقش پل یفایبا ا پیریدینیب-4،4 یگانددو ل یشنهادی،پ یمریپل

که چهار اتم دهنده  یاگونهنند؛ بهکیم یجادا Cr(III)را در اطراف مرکز  CrN₄O₃ یببا ترک ینهکوئوردهفت یناسیونیکئورد

HEACدر کره  یتراتن یونمتعلق به آن یژناتم اکس یکو  پیریدینیب-4،4زن پل یگاندمتعلق به دو ل یتروژن، دو اتم ن

 (.ب، 4)شکل  قرار دارند یناسیونیکئورد

 

 الف ب
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-اتيلهيدروکسی-2)-2)-2نيتراتوپيريدينبی-µ]}-4،4-کاتناساختار پليمری پيشنهادی کمپلکس  ب(ساختار مونومری بهينه شده و  الف( -4شکل

 }نيترات](III)کرومهگزانولآمينو(سيکلوآمينو(اتيل

 ]}(II)مسهگزانولآمينو(سيکلوآمينو(اتيلاتيلهيدروکسي-2)-2)-2کلریدديپيریدینبي-µ]}-4،4-کاتناکمپلکس

 n]}2Bipy)(Cl)-{[Cu(L)(µ(3) 

 یک ی،الکل یژناتم اکس یکو  ینیآم یتروژناتم ن یک یقاز طر HEAC یگاندل (،3س )کمپلک شدهینهبه یدر ساختار مونومر

 یطمح یکاند که در مجموع شده ینهکئورد Cu(II)به مرکز  یدکلر یونو دو آن یتروژناتم ن یک یقاز طر پیریدینیب-4،4 یگاندل

در کره  یدکلر یونوجه به حضور دو آن(. با تالف، 5)شکل  کندمی یجادا CuN₂OCl₂ ینهکوئوردپنج یناسیونیکئورد

که با رفتار  شودینم هدر نظر گرفت یناسیونیدر خارج از کره کئورد یآزاد یون، آنCu(II)بار مرکز  شدنیو خنث یناسیونیکئورد

 میمستق یناسیونبا کوئورد Cu–Clشده فواصل محاسبه ،مونومری شدهینهدر ساختار به .سازگار است یبترک یرالکترولیتیغ

مطابقت  یزن یعنصر یزآنال یجکمپلکس و نتا یرالکترولیتیغ یتبا ماه یشنهادپ ینسازگار است. ا Cu(II)به مرکز  یدکلر هاییون

گزارش شده  یشینپ یساختار مطالعاتمشابه در  یهادر کمپلکس Cu(II)–Cl یممستق یناسیونوجود کوئورد ین،دارد. همچن

 یناسیونیکئورد یطمح پیریدین،یب-4،4 یگاندزن توسط دو لنقش پل یفایبا ا ،ییشنهادپ یمریدر ساختار پل .[46] است

اتم  یککه  یاگونهبه شود؛یم یجادا Cu(II)مرکز  یشده برادگرگون یوجهبا هندسه هشت CuN₃OCl₂ ینهکوئوردشش

 یدکلر یونو دو آن پیریدینیب-4،4زن پل یگانددو ل بهمتعلق  یتروژن، دو اتم نHEACاز  یالکل یژناتم اکس یکو  ینیآم یتروژنن

 (.ب، 5متصل هستند )شکل  یبه مرکز فلز یمصورت مستقبه

 

 

 

 

 

-2)-2)-2کلريددیپيريدينبی-µ]}-4،4-کاتناساختار مونومری بهينه شده و ب( ساختار پليمری پيشنهادی کمپلکس  الف( -۵شکل 
 ]}(II)مسهگزانولآمينو(سيکلوآمينو(اتيلاتيلهيدروکسی

 الف ب

 ب
 الف
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 ]}(II)مسهگزانولآمينو(سيکلوآمينو(اتيلاتيلهيدروکسي-2)-2)-2برميدديپيریدینبي-µ]}-4،4-کاتناکمپلکس

 n]}2Bipy)(Br)-[Cu(L)(µ{(4) 

 یک ی،الکل یژناتم اکس یکو  ینیآم یتروژناتم ن یک یقاز طر HEAC یگاندل (،4کمپلکس ) شدهینهبه یدر ساختار مونومر

 یطمح یکاند که در مجموع شده ینهکئورد Cu(II)به مرکز  یدبروم یونو دو آن یتروژناتم ن یک یقاز طر پیریدینیب-4،4 ندیگال

و فواصل  شدهینه. بر اساس هندسه به، الف(6)شکل کندیم یجادا CuN₂OBr₂ کیببا تر ینهکوئوردپنج یناسیونیکئورد

 یهابا گزارش یشآرا یندر نظر گرفته شدند؛ ا یداخل یناسیونیاز کره کئورد یعنوان بخشبه ید، دو برومCu–Brشده محاسبه

در کره  یدبروم یوندو آن حضوربا توجه به  [.47سازگار است ] یدبروم هاییونبا  Cu(II) یممستق یناسیوندرباره کئورد یشینپ

آزاد  یونبوده و وجود آن یخنث یکیار الکتراز نظر ب ی، ساختار مونومرCu(II)بار مرکز  شدنیو خنث یداخل یناسیونیئوردوک

 یمریدر ساختار پل سازگار است. یبترک یرالکترولیتیکه با رفتار غ شودیآن در نظر گرفته نم یبرا یناسیونیئوردوخارج از کره ک

 یوجهه هشتبا هندس ینهکوئوردشش یناسیونیکئورد یطمح پیریدین،یب-4،4 یگاندزن توسط دو لنقش پل یفایبا ا ،یشنهادیپ

اتم  یکو  ینیآم یتروژناتم ن یککه  یاگونهبه شود؛یم یجادا Cu(II)در اطراف مرکز  CuN₃OBr₂ یبشده و ترکدگرگون

به  یمصورت مستقبه یدبروم یونو دو آن پیریدینیب-4،4زن پل یگاندمتعلق به دو ل یتروژن، دو اتم نHEACاز  یالکل یژناکس

 .(ب، 6)شکل نداشده ینهکئورد یمرکز فلز

 

 

 

 

 

 

 

-2)-2)-2برميددیپيريدينبی-µ]}-4،4-کاتناکمپلکس  پيشنهادی پليمری ساختار(ب و شده بهينه مونومری ساختار( الف -۶شکل 
 ]}(II)مسهگزانولآمينو(سيکلوآمينو(اتيلاتيلهيدروکسی

 .4_۱ يناسيونیکوئورد ترکيبات برای( °) هازاويه و( Å) انتخابی پيوند طول .۱ جدول

1  2  3  4  
        پیوند طول

Fe1–N1 0291/2 Cr1–O2 0276/2 Cu1–N3 0267/2 Cu1–O2 3165/2 
Fe1–O1 9774/1 Cr1–O5 8904/2 Cu1–Cl2 4383/2 Cu1–N2 0519/2 
Fe1–N2 0310/2 Cr1–N1 0956/2 Cu1–Cl2 4080/2 Cu1–N3 0062/2 
Fe1–O2 9979/1 Cr1–O1 0960/2 Cu1–O2 3265/2 Cu1–Br1 5843/2 
Fe1–N3 0021/2 Cr1–N4 0878/2 Cu1–N2 0557/2 Cu1–Br2 6296/2 

 ب

 

 الف
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  Cr1–N3 0841/2     

1  2  3  4  

        زاویه

N1– Fe1–O1 94/82 N1–Cr1–O1 54/80 N2–Cu1–O2 42/82 N1–Cu1–O2 79/82 
N1– Fe1–N2 41/86 N1–Cr1–N4 76/83 N2–Cu1–N3 65/177 N1–Cu1–N3 27/176 
N1– Fe1–O2 73/96 N1–Cr1–O1 11/90 N2–Cu1–Cl1 53/88 N1–Cu1–Br1 14/91 
N1– Fe1–N3 67/168 N1–Cr1–N3 87/176 N2–Cu1–Cl2 87/90 N1–Cu1–Br2 95/92 
O1– Fe1–O2 35/165 N1–Cr1–O5 93/89 O2–Cu1–N3 27/96 O2–Cu1–N3 06/94 
O1– Fe1–O2 74/108 O2–Cr1–N4 82/163 O2–Cu1–Cl1 22/111 O2–Cu1–Br1 66/113 
O1– Fe1–N3 44/92 O2–Cr1–O1 16/97 O2–Cu1–Cl2 96/81 O2–Cu1–Br2 61/83 
N2– Fe1–O2 44/82 O2–Cr1–N3 34/96 N3–Cu1–Cl1 13/90 N3–Cu1–Br1 30/88 
N2– Fe1–N3 94/95 O2–Cr1–O5 05/96 N3–Cu1–Cl2 88/90 N3–Cu1–Br2 67/88 
O2– Fe1–N3 57/94 N4–Cr1–O1 90/87 Cl1–Cu1–Cl2 58/166 Br1–Cu1–Br2 63/162 

  N4–Cr1–N3 37/99     
  N4–Cr1–O5 65/87     
  O1–Cr1–N3 58/90     
  O1–Cr1–O5 52/166     
  N3–Cr1–O5 64/90     

 نتایج حاصل از محاسبات داکينگ مولکولي

 بر مولکولی اتصال سازیشبیه شده، مطالعاتسنتز هایکمپلکس عملکرد مکانیسم درک و خواص بیولوژیکیمنظور ارزیابی  به

 در هدف هایپروتئین های زیستی کلیدی شاملماکرومولکول 11. در این بررسی، گرفت انجام شدهبهینه ساختارهای روی

 ایشدهاثبات همگی نقشهایی که عنوان اهداف محاسباتی انتخاب گردیدند؛ پروتئینبهDNA  مولکول و سلولی هایبدخیمی

 الگوریتم از استفاده با مولکولی اتصال فرآیند و انرژی ارزیابی. کنندمی ایفا بدن در سرطانی هایسلول گسترش و تهاجم تکثیر، در

 2 جدول در ((GOLDScoreدهی امتیاز معیار پایه بر) حاصل نتایج و گرفت قرار ارزیابی مورد GOLD افزارنرم در ژنتیک

های مورد مطالعه در مقایسه با دوکسوروبیسین دهدکه کمپلکسمی نشان یمحاسبات هایسازییهشب این نتایج است. شده خلاصه

 داروی از ارزیابی، این زیستی دارند. درهایمولکوله جایگاه فعال درشت تمایل اتصالی بالاتری بسرطان(، )داروی ضد

( پلاتینسیس نظیر) پلاتین برپایه داروهای اگرچه که است ذکر شایان شد؛ استفاده ایمقایسه مرجع عنوان به دوکسوروبیسین

 DNA تار به مستقیم کووالانسی اتصال برپایه عمدتاً هاآن عمل مکانیسم اما هستند، پزشکی معدنی شیمی در آشنایینام مراجع

 فعال جایگاه غیرکووالانسی به و رقابتی تمایل اتصال ارزیابی بخش، این در محاسباتی هدف که آنجا از. است استوار

 استاندارد مهارکننده عنوان به دوکسوروبیسین غیرفلزی داروی است، بوده (RNRو  CatB ،rHA) پروتئینی هایمولکولدرشت

 هایکمپلکس مرجع،  داروی با مقایسه در اساس، این بر .گردید انتخاب اتصال امتیازهای مقایسه جهت هاپروتئین این مرجعِ و

 و  (نوترکیب انسانی سرمی آلبومین) rHA،  (B کاتپسین) CatBهدف  هایپروتئین با اتصالی کنشبرهم در ویژهبه سنتزشده
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RNR (ردکتاز ریبونوکلئوتید) (1) اساس، کمپلکس این بر گذاشتند. نمایش به را پایدارتری و بالاتر امتیازهای{[Fe(L)(µ-

n}
2

)
3

Bipy)] (NO پروتئین  به را تمایل بیشترینCatB ( با امتیازGOLDScore  79/27برابر با)،  همچنین کمپلکس

(3)n]}2Bipy)(Cl)-{[Cu(L)(µ یازهایامت GOLDScore های با پروتئین یمطلوبCatB، RNR و rHA رتیب با امتیاز ت)به

 یازهایامت n]}2Bipy)(Br)-{[Cu(L)(µ (4)به طور مشابه کمپلکس ایجاد نموده است. 14/54 و20/53 ،67/33برابر با  های

GOLDScore هایپروتئین در اتصال به جایگاه فعالبی مطلو CatB، RNR  وrHA 00/32برابر باترتیب با مقادیر امتیاز )به ،

 یفلز یون یتبه کاهش قطب تواندیسنتزشده م یهاکمپلکسبرخی اتصال در  یازامت یشافزانشان داد. از خود  (27/50و 32/50

فعال  یگاهجا یزگرآب ناحیهنفوذ آن را به  تواندیم یجهمرتبط باشد که در نت یبترک دوستییچرب یششدن و افزا پس از کلات

واسطه مختلف  یفلز هاییوننوع و هندسه  یعت،اثر طب یابیاز پژوهش بر ارز بخش ینرو، تمرکز ا ینکند. از ا یلتسه هاینپروتئ

را در  یازامت یشترینب یسین،مرجع دوکسوروب یدارو یان،م ینمعطوف شده است. در ا اهمولکولدرشت ینکنش ابرهم یلتما بر

 یبا دارو یسهسنتزشده، در مقا یهاسکه کمپلک دهندینشان م یجنتا ینا .به دست آورده است B-DNA یاتصال هاییگاهجا

 روینو ازامرتبط با سرطان دارند  یستیبا اهداف ز تمایل به اتصال یبرا یمناسب یلپتانس یسین،ضدسرطان مرجع دوکسوروب

 یرند.مورد توجه قرار گ یشترب یو ضدسرطان یستیز هاییبررس یبالقوه برا یباتعنوان ترکبه توانندیم

 با دوکسوروبيسين مرجع داروی و سنتزشده کوئورديناسيونی ترکيبات برای (GOLDScore) مولکولی اتصال سازیشبيه از صلحا . نتايج2جدول 
 .(اندشده گزارش اتصالی پيکربندی پايدارترين به مربوط هاداده) هدف زيستی هایمولکولدرشت

Top 

II 
TS TrxR RNR rHA HDAC7 

DNA-

Gyrase 
CatB 

BRAF-

Kinase 

B-

DNA 

(Min) 

B-

DNA 

(Maj) 

 

1کمپلکس - 50/32 44/00 27/79 41/37 46/63 42/22 40/81 58/46 43/08 48/28  

3کمپلکس   27/02 55/01 53/91 33/67 52/66 44/87 54/14 53/20 55/16 49/85 57/63  

4کمپلکس 32/24 54/72 49/40 32/00 50/53 40/95 50/27 50/32 57/10 50/72 56/84  

 دوکسوروبیسین 33/47 83/10 54/21 25/95 52/97 50/73 50/10 49/18 66/70 53/34 59/05

اتصال  یگاهها در جاکنش آنو برهم یریبر نحوه قرارگ توانندیمتنوع، م یعامل یهادارا بودن گروه یلمورد مطالعه، به دل یباتترک

 HEACکننده کلاته یگاندموجود در ل ینیو آم دروکسیلیه یعامل یهاگروه یان،م ین(. در ا7باشند )شکل  یرگذارتأث هاینپروتئ

 یرکووالانسیغ یهاکنشو برهم ییفضا تناسبدر  توانندیم پیریدینیب-4،4زن پل یگاندل تیکآروما یستمس ینو همچن

 یزها نکمپلکس یساختار هاییژگیهندسه و و یی،فضا یشاتصال نقش داشته باشند. تفاوت در آرا هاییگاهها با جاکمپلکس

ذکر است  یانباشد. شا یرگذارتأث GOLDScore یربر مقاد یجهنت رو د هاینپروتئ یاتصال حفرهها با انطباق آن یزانبر م تواندیم

با  یبترک ینا یبرا یقبولحالت اتصال قابل ی،محاسبات یجنتا خود، یو ساختار ییفضا هاییژگیو یلبه دل( 2که کمپلکس )

 گزارش نشده است. یبترک ینا یبرا ایینهبه یاتصال ارایش رو،ینشان نداد؛ ازااهداف مورد مطالعه را ن
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{n (۱)کمپلکس )الف(برهمکنش بين  -۷ شکل
2

)
3

Bipy)] (NO-[Fe(L)(µ{ پروتئين  وCatB، )(3)کمپلکس  )ب  n]}2Bipy)(Cl)-{[Cu(L)(µ 
 .RNRو پروتئين  Cu(L)(µ]}-(Br)(n]}2Bipy (4)کمپلکس  )ج( ،rHAو پروتئين 
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 بحث و نتیجه گیری-3

و ساختار آن با استفاده از  سنتز( HEAC) یکلوهگزانول(سآمینویل(اتآمینواتیلیدروکسیه-2)-2)-2 یگاندل ،پژوهش یندر ا

 از این  (II)و مس( III)کروم، (II)فلزات آهن کمپلکس های جدیدی ازشد. در ادامه،  ییدتا NMR-H1و  IR-FT هایسنجییفط

مادون قرمز  سنجییفطهای روشو با استفاده از  یهته ،در حلال متانول پیریدینیب-4،4واسط  یگانددر حضور ل یگاندل ینا

(FT-IR)یعنصر آنالیزذوب و  ینقطه ، سنجییت، هدا (CHN) یجنتا ین،همچن. یدگرد یابیمشخصه ICP-OES یردر کنار سا 

 یگاندل یناسیوننشان داد که نحوه کوئورد DFT مطالعات. نمود ییدحاصل تأ یب( را در ترکIIگونه آهن) یلتشک ،یشواهد تجرب

HEAC مس یهاکمپلکس بهینه شده ساختار مونومری در یگاندل ینا کهیطوروابسته است؛ به یفلز یون یتبه ماه(II) صورت به

دندانه در نظر صورت تکبه پیریدینیب-4،4 و ینهصورت چهاردندانه کوئورد( بهIII( و کروم)IIآهن) یهادودندانه و در کمپلکس

ها فراهم کمپلکس یمریپل یساختارها یشنهادپ یبرا ییمبنا ی،تجرب یهادر کنار داده یمحاسبات یجنتا ین،همچن گرفته شد.

سنتزشده به  یهابالقوه کمپلکس یلمات یسهو مقا یبا هدف بررس یاتصال مولکول سازییهمطالعات شب یت،در نها نمودند.

به سنتزشده  یهاکمپلکسنتایج نشان داد که  انجام شد. GOLDScore یازدهیو بر اساس تابع امت یستیکنش با اهداف زبرهم

 rHAو  CatB ،RNRشامل  یستیاهداف ز یدر برخ یسین،ضدسرطان مرجع دوکسوروب یبا دارو یسهدر مقا( 2غیر از کمپلکس)

کنش کمپلکس برهم یبرا 79/27برابر با  GOLDScoreمقدار  ینبالاتر و دهندیاز خود نشان م یمطلوب Docking یازهایامت

است و  یستیکنش با اهداف زبرهم یبرا یباتترک ینبالقوه ا یتظرف یانگرصرفاً ب یجنتا ین. اگزارش شد CatB ین( با پروتئ1)

 یضرور یلیتکم یستیز هایزمونو آ یانجام مطالعات تجرب ی،محاسبات هایافتهی ییدو تأ یضدسرطان یواقع یتفعال یابیارز یبرا

 .است

 و تشکر ریتقد -4

 .نمایندیتشکر م یمانهصم یهدانشگاه اروم یمیگروه ش یاعضا یو فن یعلم هاییتاز حما یسندگاننو
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