
                                                         
  

-  و بررسی اوربیتال ھای مولکولی و طیف فرابنفش(IV)باز قلعسنتز و شناسایی لیگاند و کمپلکس شیف 
  مرئی بھ روش نظریھ تابع چگالی

  
  و مسلم صداقت ، ھنا بریحی نژاد*زھرا اسدی

  بخش شیمی، دانشکده علوم، دانشگاه شیراز، شیراز، ایران
  )25/8/1397 :      تاریخ پذیرش31/4/1397: تاریخ دریافت (

  
سی ) IV(      لیگاند شیف باز  مشتق شده از آمینو اسید گلایسین و کمپلکس شیف باز  با فلز مرکزی قلع انس مغناطی ف سنجی رزون ای طی سنتز و با استفاده از تکنیک ھ

ر روی محاسبات تابع. شناسایی شدند(CHN) و ھمچنین آنالیز عنصری  )IR(، طیف سنجی مادون قرمز )1H NMR(ھستھ  زار گوسین ب رم اف تفاده از ن ا اس الی ب ی چگ
انس موھومی . ساختار کمپلکس فلزی انجام گردید یچ فرک ھ ھ دند ک ای ارتعاشی محاسبھ ش انس ھ ی(در این محاسبات ابتدا ساختار ترکیب بھینھ و سپس فرک انس منف ) فرک

شد شاھده ن الاتری. م رژی ب ل، ان رژی ک امل ان ی ش ای الکترون ین پارامترھ ده ھمچن غال ش ال مولکولی اش شده ) HOMO(ن اربیت غال ن ال مولکولی اش رین اربیت ایین ت و پ
)LUMO(مرئی در حلال متانول با استفاده از روش -محاسبھ طیف فرابنفش. ، ممان دوقطبی و بار فلز مرکزی محاسبھ شدندTD-DFT الات ت بررسی انتق ام و جھ  انج

مرئی تجربی و محاسباتی وجود داشت کھ این نشان -مخوانی بسیار خوبی بین فرکانس ھای ارتعاشی و ھمچنین طیف فرابنفشھ. الکترونی درون مولکولی ترکیب استفاده شد
رون نتایج حاصل از بررسی انتقالات الکترونی نشان داد کھ عمده انتقالات از نوع د. دھنده دقت روش و مجموعھ پایھ استفاده شده و صحیح بودن ساختار بھینھ شده می باشد

) و nشامل (لیگاندی  و در برخی طول موج ھا ھمراه با سھم اندکی از نوع انتقال بار می باشد   . 
  

 انتقالات الکترونی، بازشیف، گوسین، نظریھ تابعی چگالی:واژگان کلیدی

  
  مقدمھ

   
از تحقیقات در رابطھ ب       ا  ا کمپلکس ھای فلزی با لیگاند ھای شیف ب ب

ھ شیمی  ین رشتھ ای از جمل ای ب ھ ھ ا در زمین القوه آنھ سیل ب ھ پتان توجھ ب
سیار  سی و شیمی محاسباتی ب معدنی زیستی ، کاتالیست ھا، شیمی مغناطی

ترکیبات شیف باز  و کمپلکس ھای فلزی آنھا ھمچنین دارای . گسترده است
ع خواص اپتیکی ھستند  وثر واق ای فتوولتاییک م شرفت ھ د در پی و میتوانن

ودن،  می ب ر س ستی، غی ذیری زی ھ پ ل تجزی ھ دلی ات ب ن ترکیب ھ ای شوند، ک
رار ھ ق ورد توج ھ م م ھزین ان و ک د آس وب و تولی ی خ دایت الکتریک      ھ

 .]1[گرفتھ اند 
ای        روه ھ صال گ ای دارای ات لی، ) C=N(پلیمرھ ره ی اص در زنجی

ی ات حرارت واص ثب ین داری خ د، ھمچن شان میدھن ود ن وبی را از خ  خ
مطلوبی چون پارامغناطیسی، نیمھ ھادی بودن، مورد استفاده بودن در سل 
ھای الکتروشیمیایی و مقاومت در مقابل انرژی ھای بالا بھ دلیل استحکام 

بھ علت این خواص برتر، آنھا برای ]. 2-3[ واحد ھای شیف باز  می باشند
وپلیمری تھیھ کامپوزی ای ک وک ھ ت، مواد گرافیتی، اپوکسی الیگومر و بل

  ].4-5[مورد استفاده قرار گرفتھ اند 
ا        ھ ھ واع زمین ای آن در ان پلکس ھ تفاده از کم ھ اس ی ک ی از فلزات یک

در دھھ ھای . ازجملھ  زمینھ ھای زیستی متداول شده است فلز قلع می باشد
ی  ای آل پلکس ھ عاخیر، مطالعات بر روی کم زی قل دھای ) IV(فل ا لیگان ب

رده است ب ک ھ خود جل ادی را ب ھ زی ی . شیف باز ، توج ای آل پلکس ھ کم
د )  IV(فلزی قلع نقش مھمی در پزشکی، کشاورزی و صنعت ایفا می کنن

بھ دلیل فعالیت ضد توموری )  IV(بسیاری از ترکیبات آلی فلزی قلع]. 6[
 برخی موارد حتی بھتر از سنتز و آزمایش شده اند و اثبات شده است کھ در

علاوه بر این، کمپلکس ھای شیف ]. 7[داروھای ضد سرطان عمل میکنند 
این جنبھ توجھ . باز  قلع انواع متنوعی از ساختارھا را میتوانند داشتھ باشند

  کشف   ساختارھا  از انواع جلب کرده است و بسیاری  را   زیادی محققان
 

  zasadi@shirazu.ac.ir :ایمیل نویسنده مسئوول

  
  .شده است

از جملھ تحقیق ھایی کھ بر روی ترکیبات شیف باز  و کمپلکس ھای       
ابعی . فلزی آنھا میتواند انجام شود، محاسبات کوانتمی می باشد  نظریھ ی ت

ھ (DFT)چگالی   یک روش جدید در شیمی محاسباتی محسوب میشود و ب
ی و برر یش بین ت پ د جھ زاری قدرتمن وان اب ولی از عن واص مولک ی خ س

... جملھ ساختار مولکولی، فرکانس ھای ارتعاشی، طیف ھای الکترونی و
شود ناختھ می ھ. ش ر پای از  ب یف ب د ش دا لیگان ژوھش ابت ن پ               در ای

سنتز و شناسایی شده ) IV(کمپلکس آن با ترکیب آلی فلزی قلعو  آمینو اسید
تفاده ا اس ین ب بات  و ھمچن ی و از محاس ف الکترون ی طی ھ بررس وری ب تئ

  .ھچنین انتقالات الکترونی در طیف این کمپلکس پرداختھ ایم
  

  روش کار
 

  سنتز و شناسایی لیگاند و کمپلکس شیف باز 
سین        سیل (GLY)سنتز این لیگاند توسط تراکم آمینو اسید گلای  و سالی

ام انول انج ول ات سید در محل یم ھیدروک ضور پتاس د در ح دآلدھی دار.  ش      مق
سین 1 ید گلای و اس ول از آمین ی م رم0.075( میل ر 5را در )  گ ی لیت  میل

ھ .  درجھ رفلاکس می شود50مخلوط آب و اتانول حل کرده و در دمای  ب
ھ  سین ، پتاسیم ھیدروکسید ب ول منظور حل شدن کامل آمینو اسید گلای محل

ر0.11( میلی مول سالیسیل آلدھید 1مقدار . اضافھ می گردد در )  میلی لیت
وق 5 ول ف ھ محل ره ب ره قط صورت قط ی شود و ب  میلی لیتر اتانول حل م

ردد ی گ ان. اضافھ  م س از مدت زم اق 3پ ای ات ول را در دم اعت محل  س
رسوب تشکیل شده را صاف شده . گذاشتھ تا رسوب زرد رنگ تشکیل شود

ی-nو با  اق خشک م  ھگزان و دی اتیل اتر شستھ  می شود و در دمای ات
  .)1 شکل] (8[گردد 
دار        دا مق پلکس ابت نتز کم ت س ده 1جھ نتز ش د س ول از لیگان ی م  میل

ای )  گرم0.255( س در دم صورت رفلاک رده و ب انول حل ک  50را در ات
رد ی گی رار م دار . درجھ ق ی مول از ترکیب1مق ع میل ل قل  )IV( دی متی

   بھ  و  اضافھقو بھ محلول فو  را در اتانول حل کرده ) گرم0.220(کلرید 
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  .روش سنتز لیگاند شیف باز  بر پایھ آمینو اسید .1شکل 
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  .)IV( روش سنتز کمپلکس شیف باز  قلع.2شکل 

  
  
  

  

  .)IV( ساختار بھینھ شده کمپلکس شیف باز  قلع. 3 شکل
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ا رسوب .  ساعت رفلاکس شود5مدت  ی شود ت رد م وق س سپس محلول ف

ردد شکیل گ ا . ت ا  ب رده و ب اف ک وب را ص ر -nرس ل ات زان و دی اتی ھگ
  .)2 شکل] (8[  می گردد شستھ و سپس در دمای اتاق خشک

  
  روش محاسباتی

 
و  )IV(ابتدا ساختار کمپلکس شیف باز  قلع       توسط نرم افزار گوس وی

GaussView 5.0رسم گردید و فایل ورودی جھت محاسبات ساختھ شد  .
 و مجموعھ پایھ B3LYPساختار این ترکیب با استفاده از روش محاسباتی 

LanL2DZع م قل ھ استاندارد و مج] 9[  برای ات ھ پای  311g(d,p)-6موع
ا ی ] 10[ برای بقیھ اتم ھ سی جھت بررس ده و محاسبات فرکان ھ گردی بھین

. پایداری ساختار بھینھ شده انجام شد کھ در ھیچ فرکانسی منفی مشاھده نشد
ھمچنین پارامترھای الکترونیکی شامل انرژی کل، انرژی بالاترین اربیتال 

ده  غال ش ولی اش غال ) HOMO(مولک ولی اش ال مولک رین اربیت ایین ت و پ
زی محاسبھ شدند)LUMO(نشده  ز مرک ار فل ی و ب ان دوقطب سپس . ، مم

دل  تفاده از م ا اس انول ب لال مت ب در ح اختار ترکی ھ ] CPCM] 11س بھین
ای  ال ھ ی و اوربیت ف الکترون گردید و از ساختار نھایی جھت محاسبھ طی

ف ال. مولکولی استفاده شد رای محاسبھ طی انول از ب ی در حلال مت کترون
زار گوسین .]12[  استفاده شدTD-DFTروش رم اف ا ن  تمامی محاسبات ب

Gaussian 09جھت تایید صحت و دقت نتایج، طیف الکترونی .  انجام شد
ام شده در  ی انج الات الکترون سھ شده و انتق محاسباتی و تجربی با ھم مقای

  .طیف ھر ترکیب بررسی گردید
 

  نتایج و بحث
  

 اسایی ترکیباتشن
انس        ای طیف سنجی رزون ا استفاده از تکنیک ھ شناسایی ترکیبات ب

ز )1H NMR(مغناطیس ھستھ  ین  )IR(، طیف سنجی مادون قرم و ھمچن
ایی  . انجام شد(CHN)آنالیز عنصری  ای شناس ھ تکنیک ھ نتایج مربوط ب

  1H NMR, 119Sn NMR ,لیگاند شیف باز  و ھمچنین اطلاعات طیف 
 UV-Visو IRھ . ھر دو ترکیب در زیر آورده شده است ای مربوط طیفھ

 . در قسمت اطلاعات تکمیلی آورده شده است
      Ligand (L). Yield: 78%, Color:  yellow, m. p.: 210-
218 °C, Anal. Found (Calcd.)%: C9H7K2NO3; C:  43.75 
(44.00); H: 4.46 (4.66); N: 5.2 (5.4). 1H NMR (250 MHz, 
DMSO-d6, δppm): 8.36 (s, 1H, N=CH), 7.09-6.61 (m, 4H, 
ArH), 3.89 (s, 2H, N-CH2), FT-IR (KBr, cm-1):              
νO-H = 3417, νC-H = 2854-2931, νC=O = 1643, νC=N = 1604, 
νC=C = 1519. 
      SnMe2L.  Yield: 53%, Color: yellow, m. p.:  229 °C, 
Anal.  Found (Calcd.)%: C11H13O3NSn; C: 36.3(36.5); H: 
4.51 (4.73); N: 4.07 (3.87). 1H NMR (250MHz, DMSO-
d6, δppm): 8.36 (s, 1H, CH=N), 7.08-6.45 (m, 4H, Ar-H), 
4.04 (s, 2H, N-CH2), 0.38 (s, 6H, Sn-CH3), 2J (119Sn-H) = 
89.77 Hz, 119Sn NMR (DMSO-d6, δ ppm): -247.36. FT-IR 
(KBr,  cm-1):   νC-H  = 2947,   νC=O  =  1635,   νC=N  = 1604,  

 
νSn-O = 578, νSn-C = 532, νSn-N = 439. UV-Vis. λmax (nm)   
(5 × 10-5 M) in MeOH, (ε (M-1 cm-1)) = 380(7600), 283 
(21400), 239 (32400)   

 
 شیمی محاسباتی 

امی .       مطالعات ساختاری دا تم زار ابت رم اف ا استفاده از ن ا ب اختار ھ س
 در سطح محاسباتی ذکر شده بھینھ و فرکانس ھای Gaussian 09گوسین 

در ) IV(ساختار بھینھ شده کمپلکس شیف باز  قلع. ارتعاشی محاسبھ شدند
  . و فرکانس ھای ارتعاشی مھم در زیر آورده شده است3شکل 

FT-IR (calculated, cm-1): νC-H = 3038-3199, νC=O = 1772, 
νC=N = 1657, νSn-O = 609, νSn-C = 506, νSn-N = 457. 

ھ         تفاوت اندکی بین فرکانس ھای تجربی و محاسباتی دیده می شود ک
مربوط بھ ضریب تناسب فرکانس ھای ارتعاشی در سطح محاسباتی میباشد 

طول پیوند و ھمچنین زاویھ ھای پیوندی . کھ در اینجا اعمال نگردیده است
ابق 1لز قلع با اتم ھای متصل بھ فلز در جدول شماره ف ھ مط  آورده شده ک

ی و محاسباتی مشابھ مشاھده  اختار تجرب ین س این نتایج ھمخوانی خوبی ب
ماره .  می شود ھمچنین پارامتر ھای الکترونی ھر دو ترکیب در جدول ش

  . آورده شده است2
الا      ی محاسبات اوربیتال مولکولی درگیر در انتق  محاسبات .ت الکترون

ی ای مولکولی م ال ھ ھ  اوربیت ی ک الات الکترون ر انتق د در درک بھت توانن
د باشندUV-Visمنجر بھ پدید امدن طیف  سیار مفی شوند ب ین .  می لھ ب فاص

ده  غال ش ولی اش ال مولک الاترین اربیت ال ) HOMO(ب رین اربیت ایین ت و پ
سی) LUMO(مولکولی اشغال نشده  ا ب ی ھ ت در این بررس ار دارای اھمی

است، چرا کھ تغییر در این فاصلھ باعث ایجاد تغییر در طول موج انتقالات 
بھ ھمین دلیل محاسبات اوربیتال مولکولی برای کمپلکس . الکترونی میشود

الات . انجام گردید) IV(شیف باز  قلع ر در انتق انرژی اوربیتال ھای درگی
ب کھ میتوانند در این انتقالات الکترونی و ھمچنین سھم اجزاء مختلف ترکی

ماره  سیتھ ی .  آورده شده است3نقش داشتھ باشند در جدول ش ین دان ھمچن
  . نشان داده شده است4الکترونی این اوربیتال ھای مولکولی در شکل 

 بھ بررسی اوربیتال ھای مولکولی 3حال با توجھ بھ در جدول شماره       
 حلقھ π شامل سیستم پای HOMOاز دانسیتھ ی الکترونی تر. پردازیم می

ک  ای %)57(آروماتی م ھ دی ات ر پیون ای غی رون ھ ، زوج الکت
سیژن ماره "اک ای ش سیژن ھ امل اک دار %) 25('' 3 و 2ش ین مق و ھمچن

 سھم HOMO-1تراز . می باشد) C=N(نیتروژن -پیوند پای کربن%) 5(
ای %) 52(عمده ای  د پ ی را پیون سیتھ ی الکترون ربنπاز دان سیژن اک- ک

)C=O ( در بر می گیرد و ھمچنین علاوه بر این شامل سیستم پایπ حلقھ 
ک  ربن%)9(آروماتی ای ک د پ روژن -، پیون رون ) C=N(نیت و زوج الکت

. می باشد%)  8(ھای غیر پیوندی اتم ھای اکسیژن ھر دو با سھم مساوی  
ن  ی ای ف الکترون ھ در طی ر ک اوربیتال ھای مولکولی دارای الکترون دیگ

د ت ش دارن ب نق ماره ) HOMO-2-HOMO-6(رکی دول ش ز در ج  3نی
  .بصورت کامل توضیح داده شده است

. حال بھ بررسی اوربیتال ھای مولکولی خالی از الکترون می پردازیم      
راز  ب دو ت ن ترکی ی LUMO+1 و LUMOدر ای الات الکترون  در انتق

دی π شامل اوربیتال ھای پای LUMOتراز . ترکیب نقش دارند  ضد پیون
، زوج الکترون ھای غیر پیوندی اتم ھای اکسیژن %)34(حلقھ آروماتیک 

ربنπو اوربیتال ھای پای %) 5( د ک دی پیون روژن - ضد پیون   )C=N(نیت
  ضد   سیستم   بر روی  تقریباLUMO+1و تراز می باشد %) 51(با سھم 
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                 طول و زوایای پیوندی اطراف فلز مرکزی.1جدول شماره                                                      
 

 طول پیوندھا

Sn-C26 Sn-C22 Sn-O3 Sn-O2 Sn-N1 

2.119 2.121 2.094 2.125 2.181 

 زوایای پیوندی

95.6 O3-Sn- C22 158.6 O2-Sn-O3 

94.8 O3-Sn- C26 75.4 O2-Sn- N4 

116.3 N4-Sn- C22 83.2 O3-Sn- N4 

116.2 N4-Sn- C26 93.8 O2-Sn- C22 

127.1 C22-Sn-C26 94.4 O2-Sn- C26 

 
 

  پارامتر ھای الکترونی محاسبھ شده ی کمپلکس شیف باز  فلزی.2جدول شماره 
 

Properties Complex 

EB3LYP (a.u.) -711.063 

µ (Debye) 6.738 

EHOMO (a.u.) -0.228 

ELUMO (a.u.) -0.084 

Metal charge (mu) +1.422 
 

  
  )H = HOMO, L = LUMO( انرژی اوربیتال ھای مولکولی درگیر در انتقالات و سھم اجزاء مختلف ترکیب .3جدول شماره            

  

Orbital 
Energy 

 (eV) 

Contribution 

 (%) 

L+1 -0.234 88% (Aromatic ring) + 4% oxygen atoms  + 5% C=N 

L -2.277 34% (Aromatic ring) + 5% oxygen atoms  + 51% C=N 

H -6.211 57% (Aromatic ring) + 25% oxygen atoms  + 7% C=N 

H-1 -7.204 9% (Aromatic ring) + 8% oxygen atoms  + 8% C=N + 52% C=O 

H-2 -7.349 57% (Aromatic ring) + 16% C=N + 14% C=O 

H-3 -7.784 35% Oxygen atoms  + 6% Sn + 26% methyl + 28% C=O 

H-4 -7.896 21% (Aromatic ring) + 53% oxygen atoms  + 11% C=N 

H-5 -8.407 12% (Aromatic ring) + 55% oxygen atoms + 6% Sn + 8% C=O 

H-6 -8.508 13% (Aromatic ring) + 14% oxygen atoms  + 22% C=O + 12% Sn + 31% methyl 
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  .)0.020=  میزان درجھ کانتور الکترونی برای رسم اربیتالھای مولکولی(ھای مولکولی درگیر در انتقالات الکترونی  اوربیتال .4شکل 
  
  
  

  

  .)IV(مرئی تجربی و محاسباتی کمپلکس شیف باز  قلع- مقایسھ طیف فرابنفش.5 شکل
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دکی از زوج %) 88(پیوندی حلقھ آروماتیک  ای ان ھم ھ ھ و س ز یافت تمرک
ای اکسیژن و اور م ھ دی ات ای الکترون ھای غیر پیون ای پ ال ھ  ضد πبیت

ب ) C=N(نیتروژن -پیوندی پیوند کربن ی % 5و % 4بھ ترتی امل م را ش
  .شود

 ھمانطور کھ قبلا توضیح داده شد برای محاسبھ طیف .      طیف الکترونی
ی از روش  دTD-DFTالکترون تفاده گردی ف .  اس بھ طی س از محاس پ

محاسباتی الکترونی جھت بررسی صحت و دقت نتایج محاسبھ شده، طیف 
ن دو  ین ای با طیف تجربی ترکیب مقایسھ گردید و ھمخوانی بسیار خوبی ب

کل  ا در ش ف ھ سھ طی ھ مقای د ک شاھده ش ف م ت5طی ده اس شان داده ش .  ن
بات  ل از محاس ایج حاص ین نت دول TD-DFTھمچن ب در ج ن ترکی   ای

  . آوره شده است4شماره 
ب مورد        ی ترکی الات الکترون ردازیمحال بھ بررسی انتق ی پ ر م . نظ

ی شود 377اولین پیک در طیف تجربی در طول موج  انومتر مشاھده م  ن
وج  ول م باتی در ط ف محاس ی در طی ین برانگیختگ ر اول ق ب ھ منطب ک

راز HOMO نانومتر می باشد کھ شامل یک انتقال از تراز 374.06  بھ ت
LUMO ماره .   می باشد راز 3با توجھ بھ داده ھای جدول ش  HOMO ت

ای یعن ستم پ ای سی رون ھ امل الکت ال ش ن انتق ھ ای ت پای راز حال  و πی ت
راز  ی ت ت و از طرف دی اس ر پیون رون غی ین زوج الکت  LUMOھمچن

 است کھ π*شامل اوربیتال ھای ضد پیوندی پای ) حالت برانگیختھ انتقال(
امل (بر این اساس انتقال اول از نوع انتقالات درون لیگاندی   nش

و  (د ی باش وج .  م ول م ی در ط ک دوم در طیف تجرب  280پی
نانومتر منطبق بر سھ برانگیختگی در طیف محاسباتی در طول موج ھای 

ی در طول .  نانومتر می باشد272.06 و 276.80 و 289.31 برانگیختگ
وج  امل انت289.31م انومتر ش راز  ن ال از ت راز  HOMO-1ق ھ ت  ب

LUMO زارش شده در جدول ای گ ال ھ وع اوربیت ھ ن ھ ب  است کھ با توج
ی باشد3شماره .  برای این تراز ھا انقال از نوع انتقالات درون لیگاندی م

ای  ول موج ھ ی ط ر دو برانگیختگ امل 272.06 و 276.80ھ انومتر ش  ن
راز  ال از ت راز HOMO-4انتق ھ ت ین LUMO ب ال از  و ھمچن انتق

HOMO-2 بھ LUMO3 می باشند، کھ بر اساس داده ھای جدول شماره 
الات  ن انتق ھ ای ت برانگیخت راز حال د ) LUMO(ت ای ض ستم پ امل سی ش

دی ال اول )  π(* پیون ھ انتق ت پای راز حال ت و ت امل ) HOMO-4(اس ش
  نیتروژن و - و پیوند کربن حلقھ آروماتیک  روی  بر  مستقر π  سیستم پای

  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
  
 ھای غیر پیوندی اتم ھای اکسیژن و تراز حالت پایھ انتقال   زوج ھمچنین 

ربن) HOMO-2(دوم  د ک ای آروماتیک، پیون ستم پ امل سی روژن و -ش نیت
ربن د ک ین پیون ن -ھمچن ا ای ن داده ھ اس ای ر اس ھ ب د، ک ی باش سیژن  م اک

دی  الات درون لیگان وع انتق ز از ن الات نی امل (انتق   وnش
  (د ی باش ول.م ی در ط ر دو برانگیختگ ق ب وم منطب ک س     پی

 229.79 است کھ برانگیختگی طول موج 221.26 و 229.79موج ھای 
ال  امل انتق ای HOMOLUMO+1 ش ی ھ اس بررس ر اس ھ ب  است ک

رون لیگاندی است و در نھایت برانگیختگی آخر انجام شده انتقال از نوع د
راز LUMO بھ HOMO-6انتقال از  شامل  ھ ت ی باشد ک  HOMO-6 م

علاوه بر سیستم پای و زوج ھای غیر پیوندی شامل الکترون ھای فلز قلع 
ال  امل انتق دی ش الات درون لیگان ر انتق نیز می باشد کھ این انتقال علاوه ب

  .ی باشدلیگاند نیز م بار از فلز بھ
 

  نتیجھ گیری
  

ع       زی قل ، محاسبات )IV(پس از سنتز و شناسایی لیگاند و کمپلکس فل
DFT و TD-DFTد ام ش زی انج پکلس فل اختار کم ر روی س ایج .  ب نت

مرئی محاسباتی و -مقایسھ ی داده ھای فرکانسی و ھمچنین طیف فرابنفش
 وجود دارد کھ تجربی ترکیب نشان داد کھ ھمخوانی خوبی بین این داده ھا

ب و  ن ترکی رای ای ده ب تفاده ش ھ اس ھ پای ت روش و مجموع ده دق د کنن تایی
ی باشد ای محاسباتی م ھ شده و داده ھ اختار بھین . ھمچنین صحیح بودن س

ام  ز انج ب نی ی ترکی بررسی اوربیتال مولکولی ترکیب و انتقالات الکترون
ین ترکیب عمدتا از شد کھ از این بررسی نتیجھ گرفتیم انتقالات الکترونی ا

دی  وع درون لیگان  و n(ن ( ین در ند و ھمچن ی باش  م
ل  ھ دلی طول موج ھای پایین انتقال بار بین فلز و لیگاند مشاھده گردید کھ ب

ال  ھم انتق د س ی باش لی م زات اص زء فل ع ج ز قل ھ فل الات اینک ار در انتق ب
  .الکترونی ترکیب بسیار کمتر از انتقالات درون لیگاندی بود
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Excitation 
λexp 

(nm) 

λtheo 

(nm) 
(f) 

Composition 

(%) 
Assignment 
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276.80 
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0.370 
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H-4  L (73%), H-2  L (22%) 

π  π* , n  π* 

3 238 
229.79 

221.26 

0.210 

0.054 

H  L+1 (86%) 

H-6  L (93%) 

π  π* , n  π*, 

CT 
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