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( با IIهای نیکل )ت سلولی کمپلکسیاثر سم بررسی و مطالعه نظریسنتز، شناسایی، 

 فلاون، دفریپرون و مالتولهیدروکسی-3ی شوندهلیتلیگاندهای کی

 1،*سلجوقی، امیر شکوه2،1، مریم بابایی1، شمیلا آزموده1، مجتبی تارین1، سمیع صالحی1سید مجتبی مشمول مقدم
 ایران مشهد، مشهد، فردوسی دانشگاه علوم، دانشکده شیمی، گروه1

 محقق پسا دکتری علوم داروئی، مرکز تحقیقات علوم داروئی، دانشکده داروسازی، دانشگاه علوم پزشکی مشهد، مشهد، ایران2

 01/07/99تاريخ پذيرش:           26/06/99تاريخ تصحيح:              19/08/98تاريخ دريافت: 

 چکيده

(، fHLفلاون )هیدروکسی-3 یلیت شوندهلیگاندهای آلی کی Lکه  ]Ni(L)2[ سه کمپلکس با فلز مرکزی نیکل و با فرمول عمومی اضر،ی حمطالعهدر 

سنتز و از طریق روشmHL( و مالتول )dHLدفریپرون ) سپهای طیف(؛  سکوپی جرمی و تجزیهکسنجی زیرقرمز، ا سایی گردید یترو شنا صری؛  . ندعن

شان دا ستفاده در این مطالعه، پس از کئوردینهدهمطالعات ن سه لیگاند مورد ا سلول ، باعثدن به مرکز فلزیشاند که هر  سرطانی جلوگیری از تکثیر  های 

سرطانی ترکیبمی ضد صیت  شدهشوند لذا خا سنتز سمیت ، از طریقهای  ، HeLa  ،MCF-7یسلول هایردهبر روی  (MTT assayسلولی )آزمون 

MDA-MB-231 ،NALM-6 ،Neuro-2a، L929 مقایس  ه گردید ؛مرجع داروی عنوانبه نیپلات سیس   ها بااثرات آن و مورد مطالعه قرار گرفتند .

، از طریق گاز و حلالدر هر دو فاز  ،(DFTمطالعات نظری )(؛ با اس  تفاده از IIبا یون نیکل ) ،ترکیبات مورد مطالعه ش  وندگیلیتتوانایی کی بر آن،علاه

سته M062x/6-311++G(d,P)سطح  ستفاده از ب سباتی و با ا سی  مورد ؛Gaussian09ی محا شان . قرار گرفتبرر ساختاری ن تجزیه و تحلیل 

های کنشبرهمشوند. می متصل 2Ni+ به ،های کربونیلهای اکسیژن هیدروکسیل و گروهصورت دودندانه و از طریق اتمبه ،لیتوردهد که هر سه کیمی

شانپذیرنده، -گیرنده سیژن کیی انتقال بار موثر از اتمدهندهن شد. به یون فلزی، می لیتورهاهای اک سی کنشبرهم، QTAIMمطالعات با های غیرکوالان

ند. کنایفا می  لیتورها و فلز نیکلکی های الکترواستاتیکی نقش مهمی را در تشکیل کمپلکسکنشطور عمده، برهمو باید عنوان کرد که به دادهنشان را 

صلی، بهTD-DFTی مطالعه و  ELF، آنالیزهای QTAIMدست آمده از طریق آنالیز بهبرای تایید نتایج انجام پذیرفت.  منظور بررسی انتقال الکترون ا

LOL  .شد سبه گردید و نتایج ]Ni(L)2[های کنش و میزان تمایل یون فلزی برای کمپلکسهای برهمانرژینیز انجام  شان  ،محا سدادهن ت که فرآیند ا

ص  ورت  های مورد مطالعهمنظور درک انتقال بار در کمپلکسبه(، NBOآنالیز پیوند طبیعی ). دهدرخ می، یک واکنش بس  یار گرمازا طی ش  دنلیتکی

  .اندبوده کلین هاییون اضافه بار ناشی از حضور درمان یبرا یمناسب یلیت کنندهیعوامل ک شده،انتخاب لیتورهایکیکردند که  دییتأ ،جینتاپذیرفت. 

 .درمانیلیت، کیMTT، DFTروش  (،IIفلاون، دفریپیرون، مالتول، نیکل )هیدروکسی-3: کلمات کلیدی
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 مقدمه-1

ستفاده از  صر فلزی در ا ستمعنا سی ستمفرایندها و  سی ستیهای مختلف از قبیل  سیار مورد توجه محققین  های زی صنعتی ب و 

، یمانند آهن، رو نیات سنگها شامل فلزآن یاجزا وجود دارند که یمختلف یهامواد و دستگاه ،امروزه .(2و 1) قرار گرفته است

ست کلی، نکادمیوم سرب ا صر فلزی در بروز  .(3) و  سم مری، آلزاابتیمانند د یمختلف یهایماریبنقش عنا به اثبات ی و بتا تالا

ست سیده ا ستمفلزهای یونتجمع  .ر سی ستیی در  ست در  ،های زی ، بروزی، فهاسلول منجر به افت عملکرد دراز مدتممکن ا

 (. 5و  4) گردد حاصل از آن یینارسا و ژنتیکی جهش

سطه کلین صر وا سکه یمعمولاً برا ،به عنوان یکی از پرکاربردترین عنا ضدزنگ، ، آهنهای فلزیساختن  ربا، جواهرات، فولاد 

ش یو اجزا یکیالکترونتجهیزات  ستفاده مورد  یصنعت یهانیما ست که گیرد.قرار میا شان داده ا  (7و  6) مطالعات مختلف ن

و  یو نقص رشد در دوران کودک ی، نقص عصبیعروق-یقلب یهایماری، بهیخطر ابتلا به سرطان ر شیبا افزا ،کلین غلظت بالای

شار خون بالا  ست در ارتباطف شی از  تیسم .(9و  8) ا شدت مختل بهرا  یمیآنزهای فرایند میعملکرد و تنظ ،نیهمچن نیکلنا

  .(10) گرددمی ویداتیاز استرس اکس یدایمقدار ز جادیو سرانجام باعث ا کرده

پذیرد. یکی از انجام می یمختلف یهاروشهای زیسبببتی، از های فلزی در محدوده مناسبببر برای فعالیتتثبیت غلظت یون

ستفاده از ترکیبات کیترین و پرکاربردترین روشمهم شوندهها ا ست لیت  صنوع هایرلیتوکی توانندکه می ا شیم و  ییایمی، 

 .هسببتند خاص یفلز یهاونیبه جذب و اتصببال  یبرا یذات تیبا قابل ییهامولکول ی،فلز لیتورهایکی .(11)باشببند  یدیپپت

دو و سبببه  یفلز یهاونیبا  یقو یهاکمپلکس لیهسبببتند که قادر به تشبببک ایچنددندانه یگاندهایل کننده، لیتکیعوامل 

شندمی یتیظرف س .با سیون یمیش یدر حوزه از مطالعات یاریب سی و یکئوردینا و مؤثر  لیتورهایکی یطراح معطوف به برر

  .(14-12)های فلزی مختلف است انتخابی برای یون

سر که قادر به  یفلز لیتورکی افتنی یبرا قاتیتحق شند یِفلز یهاونیکات انتخابی جذبمنا ست، مختلف با -3 .روبه افزایش ا

سته ،(fHLفلاون ) یدروکسیه ست که به یفنلیپل رونیپ-αبنزو  باتیترکایی از د سترده ا سان مصرف  ییغذا میدر رژطور گ ان

3+ مانند یتوانند فلزاتی، مfHL ژهیو، بهدهایاز فلاونوئ یادیتعداد ز .گیردمورد اسببتفاده قرار می
Al ،+2

Fe ،+2
Cu  2+یا

Zn  را به

سیه-3) پرونیدفر .(17-15) کنند لیتیک یخوب انتخابی و  لیتورکی نی( اولdHL( )اون -4-4 نیدیریپ لیمت ید-2،1-یدروک

ست که  آهنی خوراک شی از آهن یتالاسمبتامبتلا به  مارانیب درمان یبراا ضافه بار نا ست مختلف یهابافتدر  که به دلیل ا ، ا

ستفاده قرار می آهن لیتور کینوان عبهرا  dHLطور جامع ، که بهشو همکاران 1کانتاقیروقس توسط گاندیل نیا .(18) گیردمورد ا

سسال یدر ط شد.دادند قرار یها مورد برر سنتز  شف و  شده نیهمچن ، ک ست که گزارش  کم و  یوزن فرمول لیدلبه dHLا

 
1 Kontoghiorghes 
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ست )-یسد مغزاز عبور  به قادر ،سمیلیپوفیل سیه-3-لیمت-2) ولمالت .(20و  19خونی ا ( mHL( )اون-4-رانیپ-4H-یدروک

خود را در  لیدروکسیپروتون ه ،مالتول .(21) ردیگیمولاً هنگام گرم شدن قندها شکل مو مع شده دیتول اهانیگ یتوسط برخ

 ،میبا گال یقو لیتکی کی ی،ونیمولکول آن نیدهد. ایم لیمالتولات را تشببک ونیو آن دادهاز دسببت  بازیتا  یخنث pHسببط  

س ومی، وانادومینی، آلومیآهن، رو شک گریاز فلزات د یاریو ب ش .دهدیم لیرا ت شکل  یفلز لیتورکیسه  ییایمیساختار   1در 

  .(22)است نشان داده شده

O

O

OH

N

O

CH3

H3C

HO

O

O

H3C

HO

     HLf                                                                      HLd                                                   HLm 
 .mHLو  fHL ،dHL  یفلز یهالیتورهای کی ییایمیساختار ش -1شکل 

 یهاونیو  یفلز هایلیتورکی یو هندس یکیخواص الکترون یبرای مطالعههای نظری روش بر مطالعات تجربی، استفاده ازوهعلا

 یگاندهایل یهااتم نیبکنش برهم ی،فلز ونی یانتخاب تیاز ماه قیدق یریتصببو برای ترسببیم یدر سببط  مولکول خاص یفلز

امری ضروری به   شدهانتخابلیتورهای کی شوندگیِلیتکی تیبر خاص یکمپلکس فلز ریأثو ت یفلز یهاونیو  شوندهکئوردینه

بر  یمبتن یدیجد یها، روشییدارو یو بهبود کاربردها دهنشبببولیتکیعوامل  یمنظور طراحبه. (24و  23) رسبببدنظر می

 توسببعه یافته اسببت لیت شببوندهکیعوامل  و های فلزیکمپلکس تشببکیلثابت  ینیبشیپ یبرا 1یکوانتوم یکیمحاسبببات مکان

(25-27.) 

جذب آهن اسببتفاده  ندیآهن در فرآ لیتورهایکی یداریپا یبررسبب یبرا یمحاسبببات یهااز روش با اسببتفاده یدر مطالعات قبل

ستفاده از یدر مطالعه .(28) گردید ضر، با ا شوندگیکی( خواص DFT) های نظریروش حا سیه-3لیتورهای کی لیت   یدروک

2+ یفلز ونی( با mHL( و مالتول )dHL) فریپیرون(، دfHLفلاون )
Ni  آب و  یگاز فازدر هر دو( و حلالDMSO)  لیتفصببببه 

و ممکن است  مورد بررسی قرار دادهرا  ]Ni(L)2[ هایکمپلکس یساختار اتیخصوص ،مطالعه نیا .مورد بررسی قرار گرفته است

ستملیتور کیدر انتخاب  سی سط  یونهای نیکل در  سر برای کاهش  شدمنا ستی مفید با های اثر کمپلکس ،همچنین .های زی

 مشخص گردد. ها؛تا خصوصیات سمیت سلولی آن گشتلف بررسی های سلولی مختمورد مطالعه بر روی رده

 
1 QM 
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 هامواد و روش-2

-2-یدروکسببیه-3 یگاندهایآبه و لشببش تراتی( نII)کلین یهانمک ل،یتریو اسببتون نیآملیاتیمتانول، اتانول، تری هاحلال

سیه-3)مالتول( و  رونیپ-4-لیمت شرکت مرک یدروک سیه-3 گاندیشدند. ل یداریخر ،فلاون از  -4-لمتیید-2، 1-یدروک

 یگاو نیسرم جن چ،یگماآلدریشرکت س از PBSو  نپلاتیسیشد. س یداریخر ،چآلدریگمای( از شرکت سپرونیفری)د نونیدیریپ

(FBSو مح )کشببت  طیRPMI-1640   وDMEM نجریاز شببرکت بور نیپسببی(، ترکای، آمر درزبورگی)گ  بکویاز شببرکت ج  

نی پ لمببان(،  ین)آ ل ی تو و سبببب پ تر یناسبببب ی شببببرکببت از مببایسبببب ل  یج یا کروموب بر لمببان( و  ن،ی)  MTTآ

سلولیرده شدند. یداریخر ی،د یال ت گماکویس شرکت( از دبرمیومیتترازوللفنییدازولتیلمتیی)د شده های  مورد  یفریز

  شد.  ؛ خریداریی فناوری زیستی دانشگاه فردوسی مشهدپژوهشکدهاز  آزمایش در این پروژه،

 ت نظريمطالعا-2-1

ی و با اسببتفاده از بسببته M062x/6-311++G(d,P)از طریق سببط   ترکیبات مورد مطالعه هندسببیسبباختارهای سببازی بهینه

 ی( ، براZPVEsارتعاش نقطه صببفر ) یبرآورد انرژ یمحاسبببات فرکانس برا(. 29، صببورت پذیرفت )Gaussian09محاسببباتی 

پایداری و ثابت تعادل  انجام شبببد. ؛یواقع یهابا فرکانس اختارهاسببب یداریپا دییها و تأدر فاز گاز و حلال ی سببباختارهاهیکل

شرا ،هاکمپلکس شد. ی کلوین؛درجه 15/298 یدر دما یشیآزما طیبا توجه به  سبه  در  ،(DMSOها )آب و اثرات حلال محا

صال  ندیفرآ س ؛(II) کلین ونیبه  لیتورهای فلزیکیات ستهیمدل پ ار، ازک نیا یبرا قرار گرفت. یمورد برر  یهاد قابل قطبشِ و

ستفاده  ؛(CPCMمانند ) ست شدها سط  NBO) یعیطب وندیپ آنالیز اوربیتال .(30)ا منظور به ،M062x/6-311++G(d,p)( در 

س س یو مولکول یاتم هایاربیتالها در الکترون عیتوز یبرر صال باند کووالان سهم ات های کمپلکس یبالا ییایمیش در تمایل یو 

+2]2(L)Ni[ (fL  =3-فلاون، هیدروکسیdL  ،دفریپیرون =mL )ییایمیواکنش ش یهاشاخص(. 31) استهانجام گردید؛ = مالتول 

ستفاده از توابع موج  شد. نییتع ؛مورد مطالعه باتیروند واکنش ترک فیمنظور توصبه مجزا، باتیترک یِکوانتوم شده از دیتولبا ا

بسبببته  از طریقها بدر در مولکول یهااتم یبا اسبببتفاده از تئور کیتوپولوژ اتیصبببوصببب، خM062x/6-311++G(d,p) جینتا

AIM2000 فت ؛لیو تحل هیمورد تجز ( و II) کلین ونی نیب کنشبرهم تیماه یبررسببب ی، برانیبر اعلاوه .(32) قرار گر

 Multi-WFN(، با استفاده از LOL) یوضعم اوربیتالی ابیمکان و (ELFالکترون ) یسازیمحل تابع، یانتخاب یفلز لیتورهایکی

شد  ؛3.4 س یبرا TD-DFT مطالعات(. 33)انجام  ص یبرر صو شده ها؛کمپلکس یکیانتقال الکترون اتیخ ستفاده  ست ا  .(34)ا

س ستات لیحداقل پتان س زی( نMESP) یمولکول کیالکتروا  ریمقاد یابیارز یشده برایسازنهیبهساختار  قرار گرفت. یمورد برر

شد. ؛2Ni+ یفلز ونیبا  mHLو  fHL ،dHL  هایکمپلکس کنشبرهم یانرژ ستفاده  ها با کمپلکس نیا L-Ni کنشبرهم یانرژ ا

  است:محاسبه شده ،(1توجه به معادله )
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∆E interaction=E complex-E M-EHL    )1( 

یداری یمنظور بررسببببه ندیل-فلز یهاکنشبرهم پا به آن ریقاد( و مMIA) یفلز ونی ی، وابسبببتگگا  ندیفرآ یها برامربوط 

 (:35) محاسبه شد (2) یمعادله شدن، توسطلیتکی

MIA=-[Eel (complex)-Eel(HL)-Eel(Ni2+)+(Evib(complex)-Evib (HL)  )2( 

 اتحیصببفر و تصببح ینقطه یشببامل انرژ ،vibEو  بوده SCF یدسببت آمده از محاسبببههب یکیالکتر یانرژ elE ،فوق یدر معادله

  است.دست آمدههب ؛ارتعاش یهافرکانس یحرارت لیو تحل هیاست که با استفاده از تجز (37و  36) کلوین 298تا  0از  ییدما

 هاسنتز کمپلکس-2-2

 (1)، (II)کلينمالتولاتسيسنتز کمپلکس ب-2-2-1

مولار قطره  1شد و سپس سود آب حل  ترلییلیم 10در رونیپ-4-لیمت-2-یدروکسیه-3 گاندیگرم( ل 083/0) مولیلیم66/0

خوردن قرار گرفت و سپس هم طیتحت شرا قهیدست آمده، ده دقبرسد. محلول به 9/8محلول به  pHقطره به آن اضافه شد تا 

به سبز روشن  رنگیبه آن افزوده شد. با افزودن نمک، محلول ب ،آبهشش تراتین (II)کلیگرم( نمک ن 087/0) مولیلیم 30/0

شرا 24داد. محلول به مدت رنگ  رییتغ شد و در نتهم طیساعت تحت  شته  سبز یجهیخوردن گذا سوب  ست به یرنگ آن، ر د

کاتور قرار گرفت تا خشک شود یشد و به مدت سه روز در دسدادهآب سرد شستشو  تریلیلیم 5سه بار و هر بار با  ،آمد. رسوب

 یعنصببر یهیو تجز یجرم ی، اسببپکترومترIR سببنجیفینجام ط. سببنتز کمپلکس مورد نظر با ا(C° 219-220 ذوب ی)نقطه

 شد. دییتأ

IR (cm-1): 678-754-1217-1317-1418-1550-1586-1690-3422 

MS (m/z): 308 [M+], 43- 183  

CHN: Anal. Calcd: C: 56/33 ;  H: 86/3 ; Found: C: 78/32 ; H: 00/4  

 (2)، (II)کلين (نوناتيديريپ-4-لمتييد-2، 1-يدروکسيه-3)سيسنتز کمپلکس ب-2-2-2

مولار  1 آب حل شببد و سببپس سببود ترلییلیم 10در  رونیپ-4-لیمت-2-یدروکسببیه-3 گاندیگرم( ل 110/0) مولیلیم 79/0

سد. محلول به 9/8محلول به  pHشد تا افزودهقطره قطره به آن  ست آمده، ده دقبر شرا قهید خوردن قرار گرفت و هم طیتحت 

به سبز  رنگیبه آن افزوده شد. با افزودن نمک، محلول ب ،آبهشش تراتین (II)کلیگرم( نمک ن 104/0) مولیلیم 36/0سپس 

شن تغ سرنگ داد. محلول به رییرو شرا 24آمده، به مدت  تد سوب  یجهیخوردن قرار گرفت و در نتهم طیساعت تحت  آن، ر

قرار  کاتوریسرد شستشو داده شد و به مدت سه روز در دس آب تریلیلیم 5سه بار و هر بار با  ،دست آمد. رسوببه یسبز رنگ
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و  یجرم ی، اسببپکترومترIR سببنجیفیبا انجام ط ،. کمپلکس مورد نظر)C° 228-230 ذوب یگرفت تا خشببک شببود )نقطه

 شد. دییتأ یعنصر یهیتجز

IR (cm-1): 700-764-1121-1290-1358-1497-1547-1602-1709-3398 

MS (m/z):  333 [M+], 55- 95  

CHN: Anal. Calcd: C: 82/39 ;  H: 95/5 ; Found: C: 37/39 ; H: 61/6  

 II( ،(3)(کلين (1لاتفلاونيدروکسيه-3) سيب سنتز کمپلکس-3-2-2

شد. محلول به تریلیلیم 5در  ،آبهشش تراتی( نII)کلیگرم( نمک ن 145/0) مولیلیم 50/0 ست آمده به محلول اتانول حل  د

سیه-3 گاندیل مولیلیم 1 شده در  فلاونیدروک سه قطره تر تریلیلیم 10حل  شد. بعد از افزودن  به  نیآملیاتیاتانول افزوده 

خوردن هم طیتحت شبببرا قهیدق 15رنگ داد. محلول را به مدت  رییتغ رهیآن به زرد ت رنگیب ریترک گاند،یمحلول نمک و ل

 سنجیفی. سنتز کمپلکس مورد نظر با انجام ط(C° 120-122 ذوب یدست آمد )نقطهبه رنگی. رسوب سبز ماششدهگذاشت

IRشد. دییتأ یعنصر یهیو تجز یجرم ی، اسپکترومتر 

IR (cm-1):  683-715-843-1204-1287-1452-1571-1591-1711-3466 

MS (m/z): 534 [M+], 57- 291  

CHN: Anal. Calcd: C: 62/63 ; H: 73/3 ; Found: C: 08/63 ; H: 24/4  

 کنید.؛ مشاهده می1طرح های این پروژه را در مربوط به روش سنتز کمپلکسشماتیک 

 

 الف

 

 ب

 

 پ

 .3)پ( کمپلکس شماره  2 )ب( کمپلکس شماره 1های پروژه. )الف( کمپلکس شماره . شماتیک سنتزی کمپلکس1طرح 

 
1 3-Hydroxyflavonolate 
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 هاي سلولي رده-2-3

 کیتوتوکسیو سا سرطانیضد تیسنتز شدند. پس از سنتز، خاصه، ادشدی یگاندهایبا ل کلیاز ن هاییمطالعه، کمپلکس نیدر ا

انسببانی، گیرنده  نهی)سببرطان سبب MCF-7(، F-1020013-تخمدان انسببانی ینومای)کارسبب HeLaی سببلول هایرده روی بر هاآن

(، F-1019013b-گیرنده استروژنی منفی سانی،ان نهی)سرطان س MDA-MB-231 یسلول ی(، ردهF-1019013-روژنی مثبتاست

NALM-6 لوسمی لنفوسیتیک حاد(،  ی)سرطان سلولهاNeuro-2a نوروبلاستوما موشی(-F-1118063 و )L929 سلولی  ی)رده

 یسبهمقای منظوربه .دیگرد ی( بررسبMTT assayسبلولی )سبمیت( با آزمون F-1122024-فیبروبلاسبت موشبی، سبلول نرمال

ص سیسا تیخا ش جیرا یبا داروها هاکمپلکس نیا کیتوتوک ص ،درمانییمیدر  سیسا تیخا  زین نپلاتیسیس یدارو کیتوتوک

 گرفت. بررسی مورد مرجع؛ عنوانبه

 MTT  سلولي به روشسميتبررسي اثرات -2-4

، HeLa  ،MCF-7 ،MDA-MB-231یسببلول هایدر برابر رده توموریضببد تیفعال ی، برامطالعه نیشببده در اهیته هایکمپلکس

NALM-6 ،Neuro-2a  وL929 س س یبرر صد ؛سهیمقا یمرجع برا داروی عنوانبه نیپلات سیو از  شد. در ستفاده  بقاء  زانیم ا

سلول ستفاده با ،(ها)زنده ماندن  س ؛MTTمینمک تترازول یبر مبنا سنجیروش رنگ کی از ا که  ،MTT قرار گرفت. یمورد برر

 ترکیر به و شده احیاء زنده هایتوسط آنزیم دهیدروژناز موجود در میتوکندری فعال سلول ،یک نمک تترازولیوم زردرنگ است

 )چاهک( و به تعداد ایخانه 96 هایتپلی در ،هاسلول. گرددمی تبدیل باشد؛و نامحلول می لیکریستا که فورمازان رنگ بنفش

 یچسبببندگ یکشببت، کشببت داده شببدند و برا طیاز مح Lμ 100 هر چاهک در ازایبه سببلولی یسببلول از هر رده 2-5× 410

کشببت تازه، اضببافه شببده و  طیاز مح μL 100 کشببت، طیمح قیشببدند. پس از حذف دق ؛شببر انکوبه کی مدتبه ،مطلوب

سنتزشده،  هایاز کمپلکس کی هر سپس. گرفت انجام ؛ساعت 24-72 مدتبه 2CO %5 و گراددرجه سانتی 37در  ونیانکوباس

. شداضافه ؛هابه سلول nM 20تا  μM 200 نهایی هایو در غلظت گشت قیکشت، رق طیحل و سپس در مح DMSO ابتدا در

ی های مورد مطالعه بر روی همهی غلظتی اینسببت که در این محدوده، بیشببترین تاثیر کمپلکسدلیل اسببتفاده از این دامنه

 سسی. بود %1 از کمتر ،هاکشت در تمامی آزمون طیدر مح DMSO نهایی غلظت. گردیدهای سلولی مورد مطالعه؛ مشاهدهرده

سپس در همان غلظ لابتدا در محلو نیپلات شده و  ستفاده تنمکی حل  سلول برای شده ا ضافه هاکمپلکس، به  . (50) شدا

سی سپس، سانتی 37در  ونانکوبا س انیدر پا ساعت انجام گرفت. 48 مدتبه 2OC %5 و گراددرجه  ز ا Lμ 20 مقدار ون،یانکوبا

ضافه هاه چاهک( بPBSنگ )ربافر بی (، درmg/ml 5) MTT محلو سیون، ساعت 3-4 از پس و شد ا  هاچاهک محتوای انکوبا

ستالبه DMSOاز  μL 100، ه( تخلیه شد. سپس در این مرحلکشت محیط) فورمازان که در  رنگ شبنف هایعنوان حلال کری

سلول شیکر  ،دور در دقیقه 400عت سر با دقیقه 6 مدت به پلیت،. شدافزوده چاهک هر به اند،شده ایجاد هاسیتوپلاسم  روی 
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 دسببتگاه توسببط ها،. سببپس شببدت رنگگرددحل  DMSO درون کاملاً شببده، تشببکیل فورمازان هایقرار گرفت تا کریسببتال

سبات مربوطه،خوانده nm 570موج  طول در الیزاریدر، ستفاده از روش رنگنمونه  50IC شد. بعد از محا ساس ها، با ا سنجی برا

 تعیین نظر مورد زمان برای شوند؛های بنفش فورمازان احیا میهای زنده، به کریستالکه از طریق سلول MTTنمک تترازولیوم 

  .شد

 کنترل عنوانبه دارو، بدون و سببلول همراهریدر و از محیط کشببت بهعنوان بلانک دسببتگاه الیزااز محیط کشببت فاقد سببلول، به

شد و در سه چاهک، از گرفتهعنوان کنترل در نظر و محیط کشت کامل، به سلول شامل چاهک سه لذا. شد استفاده زنده سلول

 سنجش پلیت از چاهک هس در رقت هر. شد استفاده مطالعه، مورد کمپلکس با مقایسه برای پلاتینداروی کنترل مثبت سیس

 .شدگرفته نظر در تکرار بار سه رقت، هر برای و گردید

 آنالیز آماری-2-5

( one-way analysis of variance (ANOVA)دسببت آمده از این مطالعه، روش واریانس یک طرفه )های بهبرای بررسببیِ داده

؛ SD ±صببورت میانگین شببوند. نتایج، بهجه در نظر گرفته می، قابل تو05/0مقادیر احتمالیِ کمتر از مورد اسببتفاده قرار گرفت. 

 است.بیان شده

 گیریبحث و نتیجه-3

 هاي طيفيويژگي-3-1

های حاصل انجام شد و نتایج و مقایسه ها؛ی حاصل از آنهاکدام از لیگاندها و کمپلکس رصورت جداگانه بر روی هبه IRآنالیز 

 ث قرار گرفت.به تفصیل مورد بح نیز از این آنالیز

-cm 3271، 1-1 یمشخص در اعداد موج یچند نوار جذب (،2)شکل  رونیپ-4-لیمت-2-یدروکسیه-3 گاندیل IR-FT فیدر ط

cm 1657  شهود  1625و شده در باند یکه نوار جذب بودم ش cm 3271-1 ظاهر  ش شات ک و نوار  بوده H-O یمربوط به ارتعا

 به ،cm 1625-1 باند ظاهر شبببده در ن،ی. همچنگشبببت همشببباهد cm 1657-1 ند( در باC=O) لیمربوط به گروه کربون یجذب

ش ش شات ک سبت داد C=C یارتعا سیه-3لیگاند  FT-IR فیط .شدهحلقه ن آن با فلز  کمپلکسو  رونیپ-4-لیمت-2-یدروک

 IR فیبا ط رونیپ-4-لیمت-2-یدروکسببیه-3 گاندیل FT-IR فیط یسببهیاسببت. با مقاشببدهنشببان داده  2شببکل  در نیکل،

-1 یو باند ارتعاش cm 1591-1به  cm  3465، 1-cm 1657-1 به 3271 ی گفت که باند ارتعاش توانیسنتز شده، م 1کمپلکس 

cm 1625  1به-cm 1570 هایوندیپ گر،ید عبارت. بهاندافتهی رییتغ C=O و  لیگروه کربونC=C ،اندشبببده ترفیحلقه ضبببع 

شانقرمز(، که  جابجایی) شان  جینتا نی. ابود ؛گاندیفلز و ل نبی کنشهمبر یدهندهن سیه-3 گاندیکه ل دادندن -لیمت-2-یدروک

ظاهر  m/z  308در  یمولکول ونی کی(، پ2)شببکل  1جرم کمپلکس  فیدر ط در کمپلکس سببنتز شببده وجود دارد. رونیپ-4
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 کمپلکس از لیگاند دو و یک شدنجدا به ترتیربه ،43 و 183 های. جرم؛ بودبر سنتز کمپلکس مورد نظر یدییأت که استشده

شاره ؛نظر مورد شتند ا صری یتجزیه هایداده همچنین،. دا شت وجود هاآن تئوری و  تجربی مقادیر در خوبی تطابق که عن  ،دا

 .بود ؛1 کمپلکس سنتز تائید بر دیگری شاهد

مشببخص در اعداد  یچند نوار جذب (،3)شببکل  (پرونیفری)د نونیدیریپ-4-لمتیید-2، 1-یدروکسببیه-3 گاندیل IR فیدر ط

مربوط  cm 3163-1شده در باند ظاهر یکه نوار جذب بودمشهود  cm 1334-1و  cm 3163 ،1-cm 1636 ،1-cm 1575-1 یموج

. گردیدمشبباهده  cm 1636-1 ی( در باند ارتعاشببC=O) لیبونمربوط به گروه کر یبوده و نوار جذب H-O یبه ارتعاشببات کشببشبب

حلقه  C=C یبه ارتعاشات کشش ریترتبه توانیرا م cm  1334-1و  cm  1575-1 یشده در اعداد موجظاهر ایهباند ن،یهمچن

-یدروکسیه-3 گاندیل FT-IR فیط یسهیاست. با مقانشان داده شده 3شکل  در لیگاند نیا FT-IR فینسبت داد. ط C-Nو 

-1به  cm  1636-1 یگفت که باند ارتعاش توانی، م(3شکل ) شدهسنتزکمپلکس  IR-FT فیبا ط نونیدیریپ-4-لمتیید-2 ،1

cm 1602  1و-cm 1575  1به-cm 1547 هایوندیپ گر،دی عبارتبه .اندافتهی رییتغ C=O و  لیگروه کربونC=C ضع  ترفیحلقه 

-1در باند  ،یکشش H-Oه مربوط ب ی. نوار جذباستبوده ؛گاندیفلز و ل نیکنش ببرهم یدهندهقرمز( که نشان جابجایی) اندشده

cm 3398   مربوط به  یو باند ارتعاشبب گردیدهظاهرN-C  1از-cm  1334  1به-cm 1358 نشببان  جینتا نای. اسببتافتهی رییتغ

سیه-3 گاندیکه ل اندداده شده نونیدیریپ-4-لمتیید-1،2-یدروک سنتز  شتهوجود  ،در کمپلکس  ستدا  نیجرم ا فی. در طا

. اسببت؛ بودهبر سببنتز کمپلکس مورد نظر یدییاسببت که تأظاهر شببده m/z  333در  یمولکول-ونی کیپ ،(3 شببکل) کمپلکس

شدن به ترتیربه ،55 و 95 هایجرم شاره د ؛از کمپلکس مورد نظر یگاندل دو و یک جدا شتها  یتجزیه های. همچنین، دادهاندا

  .استبوده 2 کمپلکس سنتز تائید بر دیگری شاهد ،داشت وجود هاآن تئوری و  تجربی مقادیر در خوبی تطابق که عنصری

سیه-3گاندیل IR-FTفیدر ط شکل  فلاون یدوروک شخص در اعداد موج یچند نوار جذب ،(4)   cm  3206 ،1- cm 1610-1ی م

 یو نوار جذب استبوده  H-O یمربوط به ارتعاشات کشش، cm  3206-1 شده در باندظاهر ی. نوار جذببودمشهود  cm 1560-1 و

به  توانیم را cm 1560-1 باند ظاهر شببده در ن،یهمچن. گردیدمشبباهده  ؛cm 1610-1 در باند  )C=O(لیمربوط به گروه کربون

 لیگاند IR فیط یسهیاست. با مقانشان داده شده ؛4شکل در کمپلکس  نیا IR فیحلقه نسبت داد. ط C=C یارتعاشات کشش

سیه-3  سن IR فیفلاون با ط یدوروک شده،کمپلکس  ش توانیم تز   و باند cm 1591-1به  cm 1610-1  یگفت که باند ارتعا

 ترفیحلقه ضبببع C=Cو  لیگروه کربون C=O هایوندیپ گر،دی عبارت. بهاندافتهی رییتغ cm 1452-1به  cm 1560-1 یارتعاشببب

-3 گاندیکه ل دادندنشبببان  ،جینتا نیا .اسبببتبوده ؛گاندیفلز و ل نبی کنشبرهم یدهندهنشبببانقرمز(، که  جابجایی) اندشبببده

سیه شتهوجود  ،شدهسنتزفلاون در کمپلکس  یدوروک ستدا شکل  کمپلکس نیجرم ا فی. در طا در  یمولکول-ونی کی، پ(4)

m/z  534  ست که تأشدهظاهر سنتز کمپلکس مورد نظر یدییا شدن به ترتیربه ،57 و 291 های. جرمبود ؛بر   دو و یک جدا
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شاره  ؛مورد نظر مپلکسک از لیگاند شتندا صری یهای تجزیه. همچنین، دادهدا  تئوری و  تجربی مقادیر در خوبی تطابق که عن

  .بود ؛3 کمپلکس سنتز تائید بر دیگری شاهد ،شتدا وجود هاآن

 
 .(1مربوط به کمپلکس ) اسپکترومتری جرمی( و 1مالتول و کمپلکس ) FT-IRهای سنجیطیف -2شکل 

 
 (.2و اسپکترومتری جرمی کمپلکس )( 2و کمپلکس ) دیفریپیرون FT-IRهای نجیسطیف -3شکل 
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 (.3و اسپکترومتری جرمی کمپلکس )( 3و کمپلکس ) فلاونهیدروکسی-FT-IR 3های سنجیطیف -4شکل 

 (MTTتست سميت سلولي )-3-2

متفاوت  یهام حضور دارو( در حضور غلظتنشده )سلول در عدماریشده )سلول در حضور دارو( و تماریت هایسلول یتعداد نسب

سی ساعت 72 از پس ،نظر مورداز کمپلکس  ست حلقه ؛MTT سنجیبه روش رنگ ونانکوبا شک شد. با   میتترازول یسنجش 

 دروژنازیده میآنز ،. در واقعگرددیم لیتبد ؛نامحلول بنفش فورمازان به ،محلول رنگزرد MTT دروژناز،یده هایمیتوسبببط آنز

ستند. نتا ؛نظر ناتوان نیمرده از ا هایسلول یول بودهبه فورمازان  MTT لیسلول زنده و فعال، قادر به تبد ییایرتوکندیم  جیه

 است.آورده شده ؛(1در جدول ) یسلول یپنج رده یکمپلکس مورد نظر بر رو یبرا  50IC تیتوسط کم یسلول تیسم
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و  HeLa  ،MCF-7 ،MDA-MB-231 ،NALM-6 ،Neuro-2aهای سلولی( در مقابل رده3) ( تا1های )فعالیت ضدسرطانی کمپلکس .1جدول 
L929  ساعت تیمار پیوسته 72پس از 

IC50 ± SD (μM) الف 
ی سلولیرده  

پلاتینسیس (3) کمپلکس  (2) کمپلکس  (1) کمپلکس   

12/0 ± 45/0 78/4 ± 8/39 25/2 ± 3/10 83/3 ± 6/15 HeLa 
11/2 ± 50/6 03/7 ± 2/67 18/3 ± 6/17 45/4 ± 2/21 MCF-7 
69/4 ± 6/24 85/6 ± 1/72 23/2 ± 00/5 15/4 ± 3/19 MDA-MB-231 
93/2 ± 0/24 12/9 ± 3/99 54/8 ± 9/65 77/9 ± 1/93 NALM-6 

9/15 ± 1/165  43/6 ± 8/53 7/16 ± 5/153  3/16 ± 4/176  Neuro-2a 
2/0 ± 7/0 5/15 ± 8/168 1/17 ± 2/185  5/17 ± 1/199  L929 

کمپلکس  یبرا 2/185تا  00/5(، 1کمپلکس ) برای 1/199 تا 6/15 ی، در گستره50IC مقادیر که داد نشان آمده دستنتایج به

مرجع،  داروی عنوانبه ،نپلاتیسسی در پارامتر این مقادیر کهدرحالی اندکرده (، تغییر3کمپلکس ) یبرا 8/168تا  8/39( و 2)

ستبه نتایج. کردندتغییر  μM 1/165 تا 45/0بین  س MDA-MB-231 سرطانی هایلسلو بقاء میزان از آمده د سرطان   نهی)

ساعت  72پس از ، nM 20تا  μM 200 غلظتی یگستره در( 2) و( 1) کمپلکس که داد انسانی، گیرنده استروژنی منفی( نشان

سیون تأثیر قابل شته ؛سرطانی هایسلولبر میزان مرگ و میر این  ایملاحظهانکوبا ستدا ستنتایج به ،نی. همچنا  از آمده د

 غلظتی یگستره نیکه در هم دادلوسمی لنفوسیتیک حاد( نشان  ی)سرطان سلولها NALM-6 سرطانی هایلسلو بقاء میزان

با  .استداشته ؛سرطانی هایبر میزان مرگ و میر این سلول ایملاحظهقابل تأثیر انکوباسیون ساعت 72 از پس( 3) کمپلکس از

ستفاده یعیسلول طب عنوانبه  L929 یسلول ۀاز رد قیتحق نیدر ا نکهیتوجه به ا شاهد ا ستبه نتایج شد،و  ست در آمده د  ت

شا in vitro صورتبه MTT یکمّ سلول ،شدهسنتزکمپلکس  ن دادند کهن سیکی بر روی این  سایتوتوک  ؛نرمال هایهیچ اثر 

 .رسد ؛به اثبات  in vivoصورتبه دیبا زین ینیصورت بالهب یرکارگیجهت به هاافتهی نیکه ا شود دیتأک یستبای. اندشتهندا

 بخش نظري-3-3

 تعادل و ثابت وضعيم ونديساختار پ-3-3-1

ی هندسببهلیتورها در نسبببت یک از یون فلزی و دو از لیگاند، های کییون فلزی با اربیتال 8d3های کنش اربیتالاز طریق برهم

ست آمد. به ؛]Ni(L)2[2+ هایکمپلکس در جدول  ،گاز و حلالفاز  در ]Ni(L)2[2+های کمپلکس ینهیبه یساختار یپارامترهاد

طول  .اندگردیده کئوردینه mHLو  fHL ،dHL  لیتورهایکی ژنیاکسبب یهااتم هب ،2Ni+ یفلز ونی اسببت.شببدهنشببان داده  ؛2

؛ حاصببل 2Ni-(29)2O+برای  Å 053/2و  2Ni-(28)1O+ برای Å 922/1برابر با ، ]Ni(L)2[2+در کمپلکس  O-Ni-Oپیوندهای 

؛ 2Ni-(20)2O+برای  Å 912/1و  2Ni-(19)1O+برای  Å  895/1برابر با  ]Ni(dL)2[ در کمپلکس طول پیوندها ،. همچنینشببد

 2Ni-(15)2O+برای و  Å 881/1 برابر با 2Ni-(14)1O+برای  ]Ni(mL)2[ قادیر مربوط به فواصبببل پیوندی در کمپلکسبودند. م

 یفاصببله ،2Ni-mL کمپلکسکه  گردید، اسببتنباط ]Ni(mL)2[ کمپلکس یدسببت آمده برابه جیاز نتا. اندبوده ؛Å 886/1برابر با 
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 ،fLدر  2O-5C و 1O-4C طول پیوند .اسببتدادهرا نشببان  ]Ni(dL)2[ و ]Ni(fL)2[ هایکمپلکساز  یکوتاهتر یکئوردیناسببیون

، طول استداشتهوجود  یفلز ونیبه  fL ژنیاکس یهااز اتم ادیانتقال بار ز کیاز آنجا که . استبوده، Å 218/1و  249/1برابر با 

 طول پیوندهایاست. شدهبلندتر  Å 09/0ی ، بعد از کمپلکس شدن به اندازه2O-(32)5C(29) و 1O-(31)4C(28) یوندهایپ

1O-5C 2 وO-6C  درdL  با ند و در  Å 258/1و  283/1برابر  با  mLلیگا عداز حالیدر  بود Å 227/1و  258/1نیز برابر  که ب

و  02/0ی به اندازه ]Ni(dL)2[در کمپلکس  2O-(22)26C(20)و  1O-(21)25C(19) انتقال بار به یون فلزی، طول پیوندهای

Å 05/0 1(14) و طول پیوندهایO-(16)4C 2(15) وO-(17)5C  2[در کمپلکس(mL)Ni[و  04/0ی ، به اندازهÅ 06/0 بلندتر ؛

 است.شده

سیونی کمپلکس  صل کئوردینا  Å 003/0و  Ni-(28)1O پیوند برای Å 03/0ی ، به اندازهDMSOدر حلال آب و  ]Ni(fL)2[فوا

 Ni-(19)1O، برای پیوندهای Ni-dLطور مشابه، فواصل کئوردیناسیونی کمپلکس به. استشده؛ بلندتر Ni-(29)2O پیوند برای

است. بلندتر شده؛ Å 07/0و  06/0ترتیر  نیز به DMSOو در حلال  Å 05/0و  09/0ترتیر در حلال آب به Ni-(20)2O      و

و در  Å 07/0و  06/0هم در حلال آب به میزان  Ni-mLدر کمپلکس  Ni-(15)2Oو  Ni-(14)1Oی پیوندهای همچنین اندازه

 ،لیتورکی-فلز هایکمپلکس یکینامیترمود یپارامترهااسببت. کرده افزایش پیدا؛ Å 08/0و  07/0ی نیز به اندازه DMSOحلال 

 1:2کمپلکس  یومتریاکنون استوک نکهیبا توجه به ا .(21و  20)شد محاسبه ؛یشده در مطالعات قبل فیبا استفاده از روش توص

 نشان داد: یاتوان واکنش را به شکل سادهی، ماست

C → L2  ++2M 

یدروکسبببی فلاون، -L ( =fL  =3کل، = یون فلزی نی Mکه در آن  مالتول( و  mL= دفریپیرون،  dLه  =C  = کمپلکس فلزی

]2(L)Ni[. 

در  ؛مورد مطالعه هایکمپلکس یداریپا ثابتو  ی، آنتالپی، آنتروپبسیگ یمطلق انرژ ریمقاد شبببامل یکینامیترمود یپارامترها

شان داده جیبا توجه به نتا است.ارائه شده 2جدول  در  دارد. ]Ni(L)2[ کینامیدر ترمود یمتفاوت ری، حلال تأث2جدول  شده درن

 ،Ni-mLو  Ni-dL یهاکمپلکس نیدارتریکه پایدر حال بوداز آب و گاز  شتریب DMSOها در کمپلکس یداریپا ،Ni-fL کمپلکس

 > ]Ni(fL)2[ یبا رابطه بقمطا ،گاز و حلال فاز در ،Ni-L یهاکمپلکس یداریپا اند.مشببباهده شبببده ؛در آب و گاز ریترتبه

]2(mL)Ni[ < ]2(dL)Ni[؛ بود.  

 

 

 

 



 نمشمول مقدم و همکارا                              ( با ...            IIهاي نيکل )ناسايي، مطالعه نظري و بررسي اثر سميت سلولي کمپلکسسنتز، ش

152 

 {.DMSOو } ]آب[ها در گاز، ی آنهای مربوطهلیتورها و کمپلکسی کی. ترمودینامیک و ساختار بهینه2جدول 

 )1-G (kcal mol∆ )1-H (kcal mol∆ )1-S (cal mol K∆ Log k 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

]2(fL) Ni[ 

 
 

0/182- 

]4/100-[ 

}7/106-{ 

8/200- 

]7/106-[ 

}4/100-{ 

0/72- 

]0/69-[ 

}4/63-{ 

5/70 

]6/73[ 

}1/78{ 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

]2(dL)Ni[ 

 
 

2/119- 

]5/238-[ 

}4/213-{ 

2/119- 

]2/232-[ 

}6/219-{ 

8/82- 

]7/80-[ 

}2/81-} 

3/87 

]8/174[ 

}4/156{ 

 
 

 
 

]2(mL)Ni[ 7/106- 

]2/115-[ 

}1/138-{ 

8/131- 

]5/126-[ 

}2/119-{ 

1/79- 

]1/64-[ 

}6/66-{ 

2/78 

]8/83[ 

}2/101{ 
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ی کئوردیناسببیونی هندسببه .(38)اسببت  ؛τ4 کیپارامتر متر های چهار کئوردینه،کمپلکسهندسببه  نییدر تع دیپارامتر مف کی

 آید:دست میبه 3طریق فرمول  های چهار کئوردینه، ازمربوط به کمپلکس

𝜏4 =
360° − (𝛼 + 𝛽)

141°
        (𝟑) 

ستند. ؛کمپلکسدر  θ هایبزرگترین زاویه ،βو  α در این فرمول، که  1تتراهدرال عدد  کی یبرا τ4فوق، مقدار  فرمولمطابق  ه

سه یو برا سط  مربع  یهاهند ساس معادله خواهد بود. ؛0عدد م گاز  فازدر هر دو  ]Ni(fL)2[ کمپلکس یبرا 4τمقدار  ،1 یبرا

شده 59/0-61/0 ی، در محدوده]Ni(mL)2[ و ]Ni(dL)2[ هایی کمپلکسبراو  58/0 برابر با و حلال ستتعیین  شان  ا داد که ن

  .استبودهارج   یافته؛انحراف وجهیچهار کئوردیناسیونی یهندسه

 يوضعم اوربيتالي ابيمکان والکترون  يسازيمحل تابع-3-3-2

 .انددادهدر فاز گاز را نشبببان  لیتورهاکیو  یمرکز فلز نیب کنشبرهم مربوط به ELFو  LOL ینمودارها ،3جدول  و 5 شبببکل

س کنشبرهم ریترتبه ،ELFو  LOL یبزرگ و کوچک پارامترها ری، مقادیطور کلبه ستات یکووالان شان  کیو الکتروا  انددادهرا ن

 لیتورهایکی نیب کیمتقابل الکترواسببتات ریتأث همین دلیل نیزو به بودند کوچک ELFو  LOL ری، مقاد5مطابق شببکل  .(39)

گاز، فاز در  Ni-O یوندهایپمربوط به  LOLو  ELF ریمقاد 3، در جدول نیبر اعلاوه .استکرده ؛دیی( را تأII) کلین ونیو  یفلز

  است.ذکر شده ؛DMSOآب و 

سبه ریمقاد. 3جدول  ست آمده در به جیدرون )( و ][ نتا ری. )مقاد]Ni(L)2[ هایکمپلکسدر  O-Ni پیوند BCPsدر  LOLو  ELF یشدهمحا  فازد

 .دهد(یمرا نشان  DMSOحلال در آب و 
Complex Bond ELF LOL 

]2(fL)Ni[ 

Ni-O1(28) 

128/0  

(123/0)  

[ 123/0 ] 

275/0  

(271/0)  

[ 271/0 ] 

Ni-O2(29) 

091/0  

(089/0)  

[ 089/0 ] 

236/0  

(233/0)  

[ 233/0 ] 

]2(dL)Ni[ 

Ni-O1(19) 

107/0  

(123/0)  

[ 122/0 ] 

256/0  

(271/0)  

[ 269/0 ] 

Ni-O2(20) 

101/0  

(102/0)  

[ 094/0 ] 

252/0  

(248/0)  

[ 239/0 ] 

]2(mL)Ni[ 

Ni-O1(14) 

131/0  

(100/0)  

[ 124/0 ] 

277/0  

(245/0)  

[ 271/0 ] 

Ni-O2(15) 

107/0  

(116/0)  

[ 089/0 ] 

254/0  

(264/0)  

[ 233/0 ] 
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 .]2(fL)Ni[ (B )]2(dL)Ni[ (C )]2(mL)Ni[( Aفاز گازی ) ELFو  LOLهای نقشه -5شکل 

 MIAو  کنشبرهم هاييانرژ-3-3-3

6x/062M- در سبببط  کنشبرهم یانرژ مقدار، ]Ni(L)2[ هایکمپلکستعامل  ثابتاز  شبببتریب نشیدسبببت آوردن ببه یبرا

311++G(d,p)  سبه ستشدهمحا صل ن ا ست.شدهگزارش  4در جدول  ؛DMSOگاز، آب و  یفازها یز درو نتایج حا توان یم ا

سیار گرمازا  ،شدنلیتکی ندیفراها، کمپلکس یهیکل یبرا یمنف کنشبرهم یانرژ ریمقاد لیدلبهگرفت که  جهینت  جینتا و بودب

 ]Ni[ < ]2(mL)Ni(dL)2[گازی مطابق با  در فاز ]Ni(L)2[های کنش کمپلکسانرژی برهم .کردند ؛دییرا تأ 2شده در جدول ارائه

< ]2(fL)Ni[ اند. کیلوژول بر مول را به خود اختصاص داده ؛-32/457و  -92/476، -79/809ترتیر هم مقادیر بوده و به 

شانهای فلزی که مربوط به کمپلکس MIAمقادیر  ست ی میزان پایداریدهندهن و  ]Ni[ ،]2(dL)Ni(fL)2[های ، برای کمپلکسا

]2(mL)Ni[ شابه با . اندبوده ؛34/391و  28/383، 81/672؛ به ترتیر شاهده IEم ست که عدمشده، م های پایداری ِ کمپلکسا

عدم  ،، نسبت به دو کمپلکس دیگر]Ni(dL)2[کمپلکس . استبوده؛ ]Ni[ < ]2(mL)Ni[ < ]2(fL)Ni(dL)2[شده مطابق با لیتکی

بالاتر هم برای کمپلکس با  IEبر این، مقدار علاوه. بود ؛تر برای این کمپلکسپایین IEپایداری بیشبببتری داشبببته که مرتبط به 

 پایداری بالاتر مشاهده گردید.

توجه اسبببت که قابلاسبببت. کردهایجاد  ؛MIAکنش و ای را در مقادیر انرژی برهمحضبببور حلال هم تغییرات عمده ،همچنین

یداری کمپلکس  به ]Ni(fL)2[پا فاز حلال  ندازه، در  ته ؛Kcal/mol 78/0ی ا یاف قدار. اسبببتکاهش  برای کمپلکس  ،این م
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]2(dL)Ni[ در حلال آب و ،DMSO  مقدار پایداری برای کمپلکس . بود ؛کیلوکالری بر مول 33/1و  42/3به ترتیر]2(mL)Ni[ 

 ]Ni(fL)2[اسببت که کمپلکس شببایان ذکر  ،. همچنینبود ؛برمولکیلوکالری 97/1و  96/0برابر با  ،DMSOنیز در حلال آب و 

مقدار . استبوده ؛کنشی بالاترین انرژی برهمکنندهتاییدکه  بودشدن در هر دو فاز گاز و حلال پیوندتمایل برای  ندارای بالاتری

 و ]Ni[ < ]2(dL)Ni[ < ]2(fL)Ni(mL)2[ترتیر عبارتند از: شببده در فاز گازی، بهمحاسبببه MIAکنش و مقادیر های برهمانرژی

]2(dL)Ni[ < ]2(mL)Ni[ < ]2(fL)Ni[. 

برای فاز گازی،  G(d,p)311-6/x062M++محاس  به ش  ده در س  طح  ]Ni(L)2[ های( مربوط به کمپلکسKcal/molکنش ). انرژی برهم4جدول 
 باشد(.می DMSOبه حلال آب و ، به ترتیب مربوط [])مقادیر قرار داده ده در )( و  DMSOحلال آب و حلال 

]2(fL)Ni[ ]2(dL)Ni[ ]2(mL)Ni[ 

IE MIA IE MIA IE MIA 

79/802-  

(72/803-)  

[ 72/803- ] 

81/627  

(59/673)  

[ 59/673 ] 

92/476-  

(74/472-)  

[ 85/472- ] 

28/383  

(70/386)  

[ 61/384 ] 

32/457-  

(29/457-)  

[ 39/457- ] 

34/391  

(20/392)  

[ 31/392 ] 

 (؛ هستندESPهای پتانسیل الکترواستاتیکی )نقشههای بیولوژیکی، های فعال در سیستمبینی جایگاهای پیشیک روش مفید بر

 >نارنجی  >قرمز  یدهند که در گسببترهمیهای مختلفی نشببان رنگ را با بر روی سببط  ESPمقادیر متفاوت مربوط به (. 40)

 ،که مناطق قرمزدرحالیاسببت ی کمبود الکترون )فعالیت نوکلئوفیلی( دهندهنشببان ،مناطق آبی آبی؛ قرار دارند. >سبببز  >زرد 

شان ست ؛ی فراوانی الکترون )فعالیت الکتروفیلی(دهندهن شکل . ا ستفاده از نرم افزار  MESPهای ، نقشه6در  به دست آمده با ا

GaussView 5.0 هر سه کمپلکس مورد مطالعه به  فلزی در کز، مر6براساس شکل  است.شدهها؛ نشان دادهمربوط به کمپلکس

لیگاند به مرکز فلزی  یشوندهکئوردینه های اکسیژنهای اتمشدت الکترون دوست بوده و این کمبود الکترونی با انتقال الکترون

  گردد.جبران می

 
 .]2(fL)Ni[ (B )]2(dL)Ni[ (C)]2(mL)Ni[( Aهای )برای کمپلکس MESPی سطوح ایزوله -6شکل 
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 TD-DFTي العهمط-3-3-4

؛ صببورت پذیرفت. M062x/6-311++G(d,p) محاسببباتی و در سببط  TD-DFTها توسببط روش طیف الکترونیکی کمپلکس

خلاصببه  5الکترونی ماژور؛ در جدول توضببیع انتقال تکاسببکیلیتور و  هایقدرت های برانگیختگی،های الکترونی، انرژیانتقال

 .اندگردیده

 با توضببیع بالاتر و  L→ Hدر فاز گازی، مربوط به برانگیختگی  ]Ni(fL)2[ ومتر برای کمپلکسنان 354شببده در مشبباهدهپیک 

1+L → 1-H ضیع پایین شخص به. بودتر؛ با تو ضوح م ضور حلالشدهو ست که ح  362و  361باعث یک جابجایی قرمز به  ،ا

با . بودند با یکدیگر؛ی اصبلی در فاز گاز، مشبابه هاحال، توضبیع اوربیتالاینبا اسبت. شبده ؛DMSOهای آب و نانومتر در حلال

شده 286، پیکی در dLلیتور به تغییر کی ستنانومتر ظاهر  ضیع بالاتر و L → H+2 که مربوط به برانگیختگی ا  → L+3 با تو

1-H ضیع پایین ستبودهتر؛ با تو ست شده ]Ni(dL)2[بر این، حلال دارای تاثیر متفاوتی در کمپلکس علاوه. ا و یک جابجایی ا

 L → H+1 نانومتر و مربوط به 272و یک جابجایی آبی به  H → Lهای نانومتر در حلال آب و مربوط به اربیتال 346قرمز به 

شته ؛DMSO( در حلال %11) L → 1-H+2 ( و%16) ستدا شابهی. ا شد.  ؛]Ni(mL)2[برای کمپلکس  ،نتایج م صل  پیک حا

تر با توضبببیع پایین L → 1-H+1 با توضبببیع بالاتر و H → Lکه مربوط به برانگیختگی  ،نانومتر در فاز گازی 301جود در مو

ست؛ بوده شته؛ DMSOدر حلال  نانومتر 281به  در حلال آب ونانومتر  343یک جابجایی قرمز به ا ست. دا مقادیر طول موج ا

یا ؛]Ni[ < ]2(mL)Ni[ < ]2(fL)Ni(dL)2[ صبببورتهر سبببه کمپلکس در فاز گازی به های برای کمپلکس. اسبببتگردیدهن ب

]2(mL)Ni[  و]2(fL)Ni[های دلیل اربیتالبه ،، توضبببیع اربیتالی بالاتر در انتقالL→ H  این انتقال در کمپلکس که درحالی بود

]2(dL)Ni[ 2 به دلیل+L → H استبوده ؛ترکه دارای انرژی بالاتر و طول موج پایین بوده . 

، به ترتیب [])مقادیر قرار داده ده در )( و  ]Ni(L)2[های های اصلی برای کمپلکساسکیلیتور و توضیع قدرت(، eVژی )(، انرnm. طول موج )5جدول 

 باشد(.می DMSOمربوط به حلال آب و 
Complex Wavelength (nm) Energy (eV) Oscillator 

strength 

 

Excitation (%composition) 

]2(fL)Ni[ 354 

[361] 

{362}  

5/23728  

 [ 2/27692 ] 

{6/27561}  

96/0  

[ 15/1 ] 

{19/1}  

H-1(A)->L+1(A) (15 %), HOMO(A)->LUMO(A) (32 %) 

[H-1(A)->L+1(A) (17 %), HOMO(A)->LUMO(A) (30 %)] 

{H-1(A)->L+1(A) (17 %), HOMO(A)->LUMO(A) (30 %)} 

]2(dL)Ni[ 286 

[346] 

{272}  

2/34901  

 [ 4/28867 ] 

{7/36708}  

38/0  

 [ 20/0 ] 

{16/0}  

H-1->L+3 (24 %), HOMO->L+2 (65 %) 

 [HOMO(A)->LUMO(A) (45 %)] 

{H-1(A)->L+2(A) (11 %), HOMO(A)->L+1(A) (16 %)} 

]2(mL)Ni[ 301 

[343] 

{281}  

6/33177  

 [ 1/29077 ] 

{43/35492}  

33/0  

[ 20/0 ] 

{38/0}  

H-1(A)->L+1(A) (13 %), HOMO(A)->LUMO(A) (35 %) 

[HOMO(A)->LUMO(A) (47 %)] 

{H-1(A)->L+1(A) (14 %), HOMO(A)->LUMO(A) (26 %)} 
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 NBOآناليز -3-3-5

ستقرار برای عدم  ،(E2ی دوم )انرژی اختلال مرتبه شغال NBOهای چگالی الکترونی بین اربیتالا شده از نوع لوویس )پیوندها ا

باشد می ؛پیوندی الکترونیار مناسبی برای تعیین چگالی ی غیر لوویسی؛ معنشدهاشغال NBOهای های تنها( و اربیتالیا جفت

Niو  OLPهای ها، بین اربیتالپذیرنده برای کمپلکس-های دهندهکنشبرهم(. 41)
*LP گونه که از آنالیز آن. گرفت؛ صبببورت

NBO میبر( آید، مقادیر بالاتر انرژی پایداریE2)، های دهنده و بین گونه ،کنش انتقال بار طبیعیِ بیشببتری برهمدهندهنشببان

های ضدپیوندی اتم نیکل های دهنده با اربیتالکنش اتم، قدرت برهمشدمشاهده  6مطابق آنچه در جدول (. 42است ) ؛پذیرنده

(Ni
*LP 2[( در کمپلکس(fL)Ni[  ،گازی فاز  طهو در  حالی ادرا نشبببان د 2OLP < 29OLP < 28OLP < 1OLP یراب که این در 

Niهای دهنده به کنشقدرت برهم. اسبببتکردهر حلال، تفاوت پیدا ها در حضبببوتمایل
*LP،  در حلال آب وDMSO،  به ترتیر

. گزارش شببد ؛29OLP < 2OLP < 1OLP < 28OLPو  1OLP < 2OLP < 29OLP < 28OLP                                  صببورتبه

Niانتقال الکترون  ،که حضور حلال بودوضوح مشخص به
*LP→  OLP  ی مقادیر ثابت تعادل در کنندهبیاناست و دادهرا کاهش

ستبوده ؛جدول ضدپیوندی کمتر صورت که هرچه دهندگی الکترون به اربیتالبدین. ا شدهای   ؛، مقادیر ثابت تعادل بالاتریبا

 . شدحاصل خواهد

Niبه  Oهای الکترون دهندگی اتم
*LP 2[، در کمپلکس(dL)Ni[ 20 صبببورتبهOLP < 2OLP < 1OLP < 19OLP  که درحالیبود

 > 2OLP < 20OLP < 19OLPو  1OLP < 2OLP < 20OLP < 19OLP صببورتترتیر بهبه DMSOهای آب و این مقادیر در حلال

1OLPبالاتر از حلال آب و  ،در حالت کلی، انتقال الکترون در فاز گازی .تعیین شبببد ؛DMSOو این دلیلی بر مقادیر ثابت  بود ؛

پا عادل  گازییینت فاز  قادیر. اسببببتبوده ؛تر در  گاز، حلال آب و حلال  ]Ni(mL)2[برای کمپلکس  ،این م فاز   ،DMSOدر 

 > 2OLP < 1OLP < 15OLPو  2OLP < 15OLP < 14OLP < 1OLP ،1OLP < 2OLP < 15OLP < 14OLP                    صورتبه

14OLPبود ؛ . 
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، []ده در )( و ش)مقادیر قرار داده  Kcal/molپذیرنده بر حسب -های دهندهکنششده مربوط به برهمحاسبهمی دوم های اختلال مرتبه. انرژی6جدول 
 باشد(.می DMSOبه ترتیب مربوط به حلال آب و 

 هاي توپولوژيکيويژگي-3-3-6

شمندیم ی،الکترون یچگال AIM آنالیز س یتواند اطلاعات ارز ص یاریدر مورد ب صو ش یکیزیف اتیاز خ  یهاستمیس ییایمیو 

 ،راسبببتا نیدر ا انجام شبببد. ؛AIM2000با اسبببتفاده از برنامه  ،الکترون یچگال یکیتوپولوژآنالیز  .(43)ارائه دهد  ؛یمولکول

 است:گرفتهمورد بحث قرار  ریز یپارامترها

پارامتر  )ت(، پیوندبودن یضبببویب( پ، )2 Laplacian )بBCP( ، BCPρ، ) ( پیوند یدر نقطه بحران یالکترون ی)الف( چگال

  .BCPG (44) (V/G)و  BCPV )ج( ،یالکترون جنبش یو انرژ لیپتانس چگالی انرژی( نسبت ث) الانسی،کوو/یونی

، یمولکول ینمودارها یدهنده، نشان7شکل  .دادرا نتیجه تر یقو وندی، پمعین BCP در شتریب الکترون ی، مقدار چگالیطورکلبه

سبتآن ین، لاپلاسهای بحرانی پیوندالکترون نقطه یچگال سیل یکیالکترون یهایانرژ چگالی ها و ن ش پتان ( در -V/G) یو جنب

ست ؛مورد مطالعه یهاکمپلکس سه  ،Ni-O وندیپ مربوط به الکترون بالاتر چگالیتر با یقو یوندهایرود که پیانتظار م .ا در هر 

 در کمپلکس، a.u 048/0تا  035/0از  ،]Ni(fL)2[ کمپلکس در O-Ni وندیپمربوط به   ρمقدار  .مشببباهده شبببود ؛کمپلکس

]2(dL)Ni[  تا  044/0ازa.u 047/0  کمپلکس  درو]2(mL)Ni[  تا  033/0نیز ازa.u 053/0اسببت که شببدهمشبباهده  .بودمتغیر  ؛

 که در توافق با اسبببتدادهکاهش  ،Ni-O یپیوندهای کئوردینه شبببده یبرا BCPدر را الکترون چگالی  یکم ،حلال حضبببور

مشبباهده  ؛DMSOگاز، آب و فاز در  2O-Ni(28) وندیپ و ]Ni(fL)2[ ی کمپلکسبرا ،مقدار نیکمتر. بود ؛یسبباختار یپارامترها

که  دادنشبببان  مطلر، نیا. بود ؛یدر فاز گاز ρ=  048/0 با 1O-Ni(29)مربوط به  ی نیزوندیاسبببتحکام پ نیشبببتریو ب گردید

 ؛fL ژنیاکسببب یهااتم گرید نیب کنشبرهمتر از یقو ی،فلز ونیبا  لیتورکی الکترونگاتیو ژنیاکسببب نیانتقال بار ب کنشبرهم

ست.بوده شابه، در به ا شاهدهدر آب  ρ=  047/0با   1O-Ni(19) وندیپ یمقدار برا نیبالاتر ،]Ni(dL)2[ کمپلکسطور م شد و م

]2(fL)Ni[ ]2(dL)Ni[ ]2(mL)Ni[ 

Donor-acceptor ƩE2 Donor-acceptor ƩE2 Donor-acceptor ƩE2 

LPO1→LP*
Ni 

9/125  

(5/66)  

[ 5/48 ] 

LPO1→LP*
Ni 

7/161  

(1/48)  

[ 2/52 ] 

LPO1→LP*
Ni 

3/64  

(3/46)  

[ 2/53 ] 

LPO2→LP*
Ni 

9/84  

(2/75)  

[ 7/70 ] 

LPO2→LP*
Ni 

8/153  

(7/50)  

[ 5/41 ] 

LPO2→LP*
Ni 

2/60  

(4/49)  

[ 3/37 ] 

LPO28→LP*
Ni 

0/121  

(0/110)  

[ 3/85 ] 

LPO19→LP*
Ni 

4/168  

(0/54)  

[ 5/46 ] 

LPO14→LP*
Ni 

2/64  

(1/54)  

[ 3/53 ] 

LPO29→LP*
Ni 

4/91  

(2/79)  

[ 3/58 ] 

LPO20→LP*
Ni 

8/151  

(0/52)  

[ 6/41 ] 

LPO15→LP*
Ni 

3/60  

(3/47)  

[ 1/37 ] 



 1400 تابستان 59، شماره شانزدهمسال                                                                            پژوهشي شيمي کاربردي                  -مجله علمي

159 

متعلق  ]Ni(mL)2[ کمپلکسدر ، وندیاستحکام پ نیشتریب .بود ؛DMSOدر  1O-Ni(29)متعلق به  ρ  = 036/0 مقدار با نیکمتر

 رینسبببت به سببا یشببتریب ρ مقدار ]Ni(mL)2[در  O-Niپیوندهای ذکر اسببت که  انیشببا .بود ؛در فاز گاز 1O-Ni(15) وندیبه پ

شت ؛هاکمپلکس ستنباط  نی، چن]Ni(L)2[ یهاکمپلکس یسهیدر مقا .دا سیونی یوندهایکه پ شدا  راتییتغ ،O-Ni کئوردینا

  .انددادهنشان  ؛هادر فاز گاز و حلال هاآن BCP بر رویالکترون  چگالیدر  یکم

سین مقدار شد ؛یهم مثبت و هم منف تواندمی، 2 الکترون، یچگال لاپلا ی دورنی با مقادیر مثبت کنش کرهرو، برهماز این .با

2  0ی، با مقادیر کنش کوالانسببی یا اشببتراکبرهمباشببد. داشببتهتعلق  ؛به پیوندهای هیدروژنیکه احتمالا  بودهمراه < 2 

سایی می ؛BCPبر روی )منفی(  سه (. 45شوند )شنا س کمپلکس،در هر  نقاط  مثبت را بر روی ریالکترون، مقاد یچگال نیلاپلا

 شبببده و این نیز هیتخل یاتم نیب یهیدر ناح ،یکیبار الکترونایسبببنت  یکنندهدییتأکه  دادنشبببان  ،هاBCP، وندیپ یبحران

 . ؛ بودNi-Oی داخلی پیوندهای کره کنشبرهم یکنندهبیان

سیل یانرژ، چگالی QTAIM آنالیزدر  گریابزار قابل اعتماد د سبت  پتان ست که ممکن است  -V/G، یجنبش یانرژ یچگالبه ن ا

 .(46) شودیم نییتع ؛-V/G>1 یرابطه معمولاً توسط ،یونیهای کنشبرهم استفاده شود. ؛ییایمیش وندیپ تیماه نییتع یبرا

سه  شکار  ؛O-Ni یوندهایپ یونی تیماه کمپلکس،در هر   > ]Ni[ < ]2(dL)Ni(fL)2[صورت به ،هاکمپلکس یونیماهیت  .بودآ

]2(mL)Ni[یوندهایپ قدرت. ؛ تعیین شد O-Ni های آب و ترتیر در حلالبه و داشت یکاهش جزئ ،هادر حضور حلالDMSO، 

  .شددر نظر گرفته  ؛]Ni[ < ]2(dL)Ni[ < ]2(fL)Ni(mL)2[و  ]Ni[ < ]2(mL)Ni[ < ]2(dL)iN(fL)2[صورت به

 
 ،BCP، ρچگالی الکترون بر روی  :]Ni(L)2[ هایکمپلکس در O-Ni پیوندهایمربوط به  منتخب QTAIM یپارامترها ریمقاد نیانگیم -7شکل 

 باشد(.می DMSOمربوط به حلال آب و ، به ترتیب [])مقادیر قرار داده شده در )( و  )-V/G(و نسبت ▽ρ2 ها،لاپلاسین آن

سییونی/پارامتر  سبت به ،کووالان ستشده فیتعر |3λ/|1λعنوان ن شده  یالکترون یچگال یژهیو ریکه از مقاد ا شتق   اریمع وم

ستعیین میزان پیوند  برای یگرید ست  ؛یکووالان سی/یونی، مقدار پارامتر یکلطوربه .(47)ا ی کرههای کنشبرهم یبرا ،کووالان
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ی چگالی الکترونی و مقادیر ویژه، 7جدول . (48)اسببت  ؛بیشببتر از یک ،های اشببتراکیکنشکمتر از یک و برای برهم ،داخلی

مطابق  ،در هر سه کمپلکس مورد مطالعه، این مقادیر. دادشده را نشان های محاسبهمقادیر یونی/کووالانسی مربوط به کمپلکس

 کووالانسی پیوند/یونی ریمقاد انگریب ،7جدول . آمدحساب به ؛بوده که یک شناسایی پیوند یونیی داخلی های کرهکنشبا برهم

O-Niوندیمتوسط پ ریمقاد .بود ؛ O-Ni 2[ یبرا در فاز گاز(fL) Ni[ ،]2(dL)Ni[  و]2(mL)Ni[ ؛168/0و  158/0، 259/0 ریترتبه 

سبه  ست.شدهمحا سیکوو/یونی یپارامترها روی بر یمنف ریتأث ،هاحلال ا شتند ؛الان شات نیا .دا سبات  ریسا جیبا نتا ،گزار محا

 .داشت ؛یمطابقت خوب ،شده در بالاانجام

 کیکوچک و نشببانگر  ،موارد یدر همه که ، بودوندیبودن پیضببویباسببت، دسببت آمدهبهالکترون  یکه از چگال یگریپارامتر د

 جهینت ،7از جدول  .(49) اسبتبوده ؛یفلز مرکز ونیو هر دو  ژنیاکسب یهاالکترونجفت  نیب سباده وندیاز نوع پ خصبوصبیت

گاز آب و فاز در  ]Ni[ > ]2(mL)Ni[ > ]2(dL)Ni(fL)2[ یرابطه مطابق با O-Ni پیوندهای سبببیگمای یژگیکه و شبببدهگرفت

DMSOاستبوده ؛.  

و  ε، پارامتر پیوندبودن یض ویب، 3λو  Ni[:  1λ ،2λ(L)2[ یهاکمپلکسدر  O-M پیوندهای منتخب QTAIM یپارامترها ریمقاد نیانگیم. 7جدول 
 باشد(.می DMSO، به ترتیب مربوط به حلال آب و []الانسی پیوند )مقادیر قرار داده شده در )( و کوو/یونی

Complex Bond λ1 λ2 λ3 ε Ion/cov 

]2(fL)Ni[ Ni-O 

072/0-  

(111/0-)  

[ 111/0- ] 

097/0-  

(090/0-)  

[ 090/0- ] 

679/0  

(466/0)  

[ 646/0 ] 

258/0  

(233/0)  

[ 233/0 ] 

279/0  

(172/0)  

[ 172/0 ] 

]2(dL)Ni[ Ni-O 

106/0-  

(129/0-)  

[ 110/0- ] 

094/0-  

(108/0-)  

[ 091/0- ] 

672/0  

(772/0)  

[ 648/0 ] 

127/0  

(117/0)  

[ 111/0 ] 

158/0  

(167/0)  

[ 170/0 ] 

]2(mL)Ni[ Ni-O 

159/0-  

(110/0-)  

[ 109/0- ] 

134/0-  

(093/0-)  

[ 089/0- ] 

944/0-  

(672/0)  

[ 634/0 ] 

187/0  

(183/0)  

[ 225/0 ] 

168/0  

(164/0)  

[ 172/0 ] 

 گیرینتیجه-4

=  fL) بودمتناظر  یفلز لیتورهایکی انگرینما Lرا که در آن  ]Ni(L)2[های مربوط به کمپلکس یفلز شبببدنلیتیکما خواص 

یدروکسبببی-3 مالتول( Lm= دفریپیرون،  Ldفلاون، ه ، آب و یگاز فازدر  M062x/6-311++G(d,p)سبببط  نظری در را  = 

DMSOسی کرده سبات دق ریز جینتا و ، برر سه یدارا ،شدهنهیبه یساختارها .ستاآمده دیپد ؛قیاز محا  چهاروجهی یهند

ته،انحراف ند. یاف عادل  بود بت ت پا ،هاکمپلکسثا که  طابق Ni-L یهاکمپلکس یدارینشبببان داد  طه م  > ]Ni(fL)2[ یبا راب

]2(mL)Ni[ < ]2(dL)Ni[ عنوان به ،پرونیدفر لیتوری برایکیخواص خوب  یکنندهدییتأکه  بود هاگاز و هم در حلال فاز هم در

را  2Ni+ ونیو  یفلزلیتورهای کی نیب کیالکترواسبتات کنشبرهم ،ELFو  LOLآنالیز اسبت.؛ دهشبشبناخته یفلزلیتور کی کی

یک کی ،TD-DFT نشبببان داد. حد در منطقه پ قدار طول موج برا نیبالاتر نشبببان داد. را نانومتر 272 -362 نیب یوا  یم
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]2(fL)Ni[،  آنالیز شبببد.مشببباهده ؛یگاز فازدر NBO،  لیتورهایهای کیاتم نیمؤثر ب ییایمیشببب وندیپ کینشبببان داد که 

واض  بود که  نیهمچن .استداشته وجود ؛Ni پیوندیضد هایاربیتالبه  ادیانتقال الکترون ز لیدلبه کلین ونیو شده کئوردینه

 ،ی داخلیکنش کرهکه یک برهم برآمدچنین  ،QTAIMاز آنالیز  .اسبببتکردهعمل  ؛یالکترون رشیعنوان مرکز پذبه ،نیکلاتم 

شتهوجود  ؛2Ni+ی اکسیژن و یون های دهندهبین اتم ستدا مجموعه  ،مورد مطالعه یهای کمپلکسسط  ایزوله RDG-NCI. ا

ستات یهاکنشبرهم از یکامل شان کیالکتروا شامل  سیدر والوان هایکنشبرهمکه  داد را ن ست به جی، نتاپایاندر  .شدرا  د

امل وع نیعنوان بهترتوانند بهیم لیتورهای فلزی انتخاب شببدهکیکه چرا باشببد یادیز یممکن اسببت مورد توجه کاربرد ،آمده

های مختلفی از توانند در درمان بیماریهسببتند که می ایها عوامل چندمنظورهلیتورکی ،بنابراین عمل کنند. ؛شببوندهلیتکی

 ونیتوانند با یم ،mHLو  fHL ،dHL  کیلیتورهای که دادما نشببان  یمطالعهمورد اسببتفاده قرار بگیرند.  ؛جمله بیماری آلزایمر

+2Ni2+ ونیاستفاده کرد که در آن تجمع  ،زسالیتکیعامل  کیعنوان توان بهیها مو از آن داده لیتشک کمپلکس ؛Ni درمان  ار

 کرد. 

 سپاسگزاری -5

س قاتیتحق یشورااز  شگاه فردو شهد برا یدان سنیما بد شود.یم تقدیر یمال یهاتیحما یم از  یکه بخش میکنیم دییتأ لهیو

 است.شدهمشهد انجام  یدانشگاه فردوس HPCمحاسبات در مرکز  نیا
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