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 چکیده

 سیب کمپلکس به مربوط گاندیل-فلز وندیپ قدرت و یساختار یها پارامتر ،(DFT)یچگال یتابع هینظر بر یمبتن ینظر محاسبات از استفاده با     

 استونات لیاست انویس آلفا یعنی آن مشابه یها کمپلکس با شتریب یبررس جهت و شد مطالعه 2Cu(CNdbm) مس متانوات لییبنزو ید انویس آلفا

 نیا محاسبات، از حاصل جینتا با مطابق. گرفت قرار اسیق مورد 2Cu(CNbzac) مس استونات لییبنزو انویس آلفا سیبو  2Cu(CNacac) مس

 Chem bio office 14یمحاسبات یمیش یها برنامه از یریگ بهره با که باشد یم متفاوت یها تقارن با داریپا یهاحالت یدارا کمپلکس

AIM2000, Gauss view 05 , Gaussian 09  سطح رد گرفته صورت مطالعات طبق. شد سهیمقا نهیزم نیا با مرتبط مقالات گرید با و یبررس 

 تیعموق درگروه های فنیل  حضور. دارد وجود قرمز مادون یتجرب مشاهدات با محاسبات نیب یخوب یهمبستگ B3LYP/6-311G(d) یمحاسبات

βوندیپ قدرت شیافزا موجب Cu-O است شده . 

 

.یارتعاش یها فرکانس س،م استونات لییبنزو انویس آلفا سیب ،یچگال یتابع هینظر مس، متانوات لییبنزو ید انویس آلفا سیب کلیدی: واژه های

  مقدمه .9

β     -در لیکربون گروه دو وجود. دنباش یم تیاهم حائز صنعت و علوم در که هستند یفرد به منحصر خواص یدارا هاکتونید β- کتونها، ید 

 تیخاص[.2-5] است بسپارش یهاستیکاتال و رهمگنیغ ،همگن یهاستیکاتال یبرا سوبسترا عنوان به هاآن از استفاده جهت یمهم عامل

 از[. 1-4] شود استفاده ستیز طیمح حفاظت و هوا یآلودگ غلظت نییتع یبرا ها آن از تا است شده باعث هاکتون ید -β یدهندگ کمپلکس

 انجام یفلز یهاکتون ید-β یرو بر یفراوان مطالعات [.2-0] شود یم استفاده ابتید و سرطان ه،یر درمان یبرا ییداروها عنوان به نیهمچن ها آن

 هستند نسانسیلوم یبالا تیخاص یدارا هاکتون ید-β یها کمپلکس. است گرفته قرار یبررس مورد فلزات شتریب یبرا هاآن یمیش و است شده

 و متعارف طیشرا تحت هاآن یداریپا لیدل به[. 8] شود یم استفاده زین سوخت به یشیافزا مواد و زگریکاتال عنوان به باتیترک نیا از[. 9-7]
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 شیافزا یبرا مؤثر ماده عنوان به نیهمچن و[ 22] عیما – گاز یکروماتوگراف در مواد نیا[. 20] روند یم کار به فلزات نهش یبرا بالا تیفرار

 یبرا ماده شیپ عنوان به یتیحما یزگرهایکاتال هیته جهت زین و یمریپل صنعت در ،[8] زریل یتکنولوژ درNMR[8 ]   فیط کیتفک قدرت

 یم محسوب یکوانتوم یمیش محاسبات در دیجد نسبتا روش کی (DFT)یچگال یتابعی  هینظر[. 25-21] اندرفته کاربه ناهمگن یزگرهایکاتال

 شدت و یرتعاشا یها فرکانس ،یمولکول ساختار جمله از یمختلف یمولکول خواص ینیب شیپ یبرا قدرتمند و کارآمد یابزار صورت به و گردد

 نشیزگ در را ما تواند یم یمولکول خواص ینیب شیپ در شده استفاده ی ها روش. است گرفته قرار استفاده مورد قرمز مادون و رامان یها نوار

 .کند تیهدا بالا دقت با مناسب روش کی

 فراهم نهیزم نیا در یسنج فیط یقاتیتحق مقالات جذب یبرا را یمناسب بستر ریاخ یها سال در(  گاندیل– فلز)  Cu-O وندیپ طول راتییتغ تیهما

 فرکانس راتییتغ و ، زوایای دووجهی، سه وجهیوندیپ طول بر آنها ریتاث یبررس و گوناگون یها استخلاف ینیگزیجا با چنانکه است، نموده

 با  زین مقاله نیا در. است آورده بوجود را یسنج فیط از مهمی  شاخه کی Cu-O متقارن نا و متقارن یکشش فرکانس ژهیو به یارتعاش یها

 ترانس و سیس یازومرهیا ینسب یها یانرژ و ساختار نیهمچن  مس، استونات لیاست انویس آلفا در لیمت استخلاف یبجا لیفنی  حلقه ینیگزیجا

ی داریپا زین سکمپلک نیا در یمنف فرکانس وجود عدم. است آمده در ریتحری  رشته به کار نیا با مرتبط مقالات ریسا با آن راتییتغ و یبررس

 .دینما یم قیتصد رای شنهادیپی ساختارها

 
 

 . روشهای محاسباتی2

 افزار نرم از. است شده انجام*311G-6  هیپا تابع با ]B3LYP20،22 [ سطح در ]24 [08 نیگوس افزار نرم از استفاده با یکوانتوم محاسبات        

] AIM 2000 27[  است شده استفاده گاندیل-فلز وندیپ قدرت یبررس جهت زین. 
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 جینتا یبررس و بحث. 3

 راتییتغ. باشد یم نیدارتریپا ،iC تقارن ها آن انیم از که آمد، دست به یتئور نظر نقطه از داریپا تقارن هفت ،2Cu(CNdbm) بیترک یبرا     

 .است شده ارائه 2 جدول در مذکور کمپلکس مختلف یها تقارن نیب ینسب یانرژ

 

 .Kcal.mol)-1(بر حسب  2Cu(CNdbm)انرژی های نسبی تقارن های پایدار  .9جدول 

Symmetry 2hD 2D 2hC 2vC iC 2C sC 

ΔΕ 12.5 1.6 2.2 1.0 0.0 2.2 2.2 

 

. 

 کمپلکس استخلاف، اثرات شتریب یبررس جهت به. است شده داده شینما 2شکل در 2Cu(CNdbm) شده نهیبه یمولکول ساختار نیدارتریپا

2Cu(CNdbm) 2 یها کمپلکس باCu(CNacac) 2وCu(CNbzac) همراه به ها کمپلکس نیا شده نهیبه یهندس یها پارامتر. است شده سهیمقا 

 لطو و یتیلیکی  حلقه یهندس یپارامترها یرو بر لیفن یها گروه اثرات. است شده داده شینما 5 جدول در AIM محاسبات از حاصل جینتا

 بتا تیموقع در لیفن استخلاف ینیجانش اثر در که شود یم مشخص ،5 جدول به توجه با. است گرفته قرار یبررس مورد ژنیاکس – فلز وندیپ

 وندیپ قدرت شیافزا با توافق در طول رییتغ نیا. ابدی یم شیافزا  C=O و C=C یها طول اما کاهش،  Cu-O وندیپ طول مذکور، یها کمپلکس

 طول کاهش آن بعت به و تیلیک حلقه در رزونانس شیافزا باعث گروه نیا که باشد یم بتا تیموقع در لیفن استخلاف وجود اثر در گاندیل-فلز

O-Cu  جینتا از حاصله ریمقاد با توافق در گاندیل-فلز قدرت شیافزا. شود یم AIM 2 در آن یلاپلاس و یچگال مقدار آن در که استCu(CNdbm) 

 ( دینیبب را 5 جدول. )است افتهی شیافزا مشابه باتیترک به نسبت

 شده سهیمقا مشابه یاه کمپلکس در گاندیل-فلز پبوند قدرت یبرا محاسبات از حاصله جینتا با توافق در یارتعاش یسنج فیط جینتا که آنجا از

 ثرا در گاندیل-فلز وندیپ قدرت یبررس یبرا یملاک تواند یم خود  OCuO نامتقارن و متقارن کشش یبرا یتجرب و ینظر یها فرکانس لذا است،

 2Cu(CNdbm) دری نظر یارتعاش یها فرکانس جدول، نیا طبق. است شده آورده 1 جدول در حاصل جینتا. باشد بتا تیموقع در استخلاف

 . است ریز مطابق گاندیل-فلز قدرت بیترت لذا. است Cu-O طول با توافق در که افتهی شیافزا مشابه باتیترک به نسبت

2>Cu(CNacac)2>Cu(CNbzac)2Cu(CNdbm) 
 bis(dibanzoylmethane) (II) مس یتیلیک یها کمپلکس یرو بر مطالعه با و قرمز ریز یارتعاش یسنج فیط یمبنا بر] 29،28[ همکاران و یاریط

،bis(benzoylacetonato)  و acetylacetonate) bis( طول کاهش باعث لیفن استخلاف که گرفتند جهینت Cu-O یداریپا لذا ،(4 جدول) شود یم 

 :باشد یم ریز بیترت به فوق یها کمپلکس در

2Cu(acac)>2>Cu(bzac)2Cu(dbm) 
 هالتزکلاو. است نزده هم بر را رابطه نیا توازن CN حضور بدون مشابه یها کمپلکس به نسبت α تیموقع در CN استخلاف حضور بیترت نیا به

. شود یم هیهمسا C=O وندیپ نیهمچن و Cu-O وندیپ شدن سست سبب لیفن استخلاف که گرفتند جهینت یریپذ قطبش کاهش لهیوس به کلمن و

 [. 50] بودند زده رقم را یداریپا ینیب شیپ از یمعکوس فرم نیبنابرا و بوده لیفنی  حلقه با بیترک لهیوس به کاهش نیا

 

 

https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=7&cad=rja&uact=8&ved=0ahUKEwjIp4ey1MLJAhUEPxoKHU8gB7EQFgg_MAY&url=http%3A%2F%2Fwww.chemspider.com%2FChemical-Structure.4573998.html&usg=AFQjCNE-HkiE-e_46VRqTorsEwYwzkwO1Q&sig2=XQckZNHb0yPD0i5sWASGQg
https://www.google.com/url?sa=t&rct=j&q=&esrc=s&source=web&cd=7&cad=rja&uact=8&ved=0ahUKEwjIp4ey1MLJAhUEPxoKHU8gB7EQFgg_MAY&url=http%3A%2F%2Fwww.chemspider.com%2FChemical-Structure.4573998.html&usg=AFQjCNE-HkiE-e_46VRqTorsEwYwzkwO1Q&sig2=XQckZNHb0yPD0i5sWASGQg
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 .B3LYP/6-311G(d)محاسبه شده در سطح  Cu(CNacac)2 , Cu(CNbzac)2 ,Cu(CNdbm)2پارامتر های ساختاری کمپلکس های  .2جدول 

Parameters 
Cu(CNacac)2 Cu(CNdbm)2 Cu(CNbzac)2  

  Cis trans Avg. a 

Bond length b      

Cu – O 1.920 1.911 1.913 1.911 1.912 

O-Cβ 1.262 1.268 1.268 1.268 1.268 

Cβ-Cα 1.424 1.433 1.428 1.429 1.429 

Cβ-Ph/Cβ-Me 1.508 1.490 1.491/1.509 1.490/1.509 1.491/1.509 

O…O 2.740 2.691 2.715 2.715 2.715 

CαCN 1.422 1.424 1.423 1.423 1.423 

C≡N 1.157 1.157 1.158 1.158 1.158 

Bond angles b      

OCuO 91.0 89.5 90.3 90.3 90.30 

OCβCα 124.1 123.4 122.9 122.8 122.85 

CuOCβ 129.1 129.0 130.5 130.6 130.55 

PheCβCα/MeCβCα 119.5 122.3 122.7/119.5 122.7/119.4 122.7/119.45 

PheCβO/MeCβO 116.3 114.2 114.4/115.9 114.4/115.9 114.4/115.9 

CβCαCβ 122.6 121.3 122.0 122.1 122.05 

AIM results c      

ρBCP 0.09019 0.09208 0.09187 0.09110 0.09149 

2(ρBCP ) -0.12829 -0.13417 -0.13388 -0.13074 -0.13231 
      

a2 حالت های سیس و ترانس برای  میانگینCu(CNbzac)  
b   تمامی طول پیوند های محاسبه شده بر حسب) Å(  .و زوایا بر حسب درجه می باشد 

. ρBCP (e au-3) ،2ρBCP (e au-5) c  

 

 

 Cu(CNbzac)2.و  .Cu(CNacac)2, Cu(CNdbm)2لیگاند برای  –مقایسه ی پارامتر های وابسته به قدرت فلز  .3جدول 

 

  Cu(CNacac)2 Cu(CNdbm)2 Cu(CNbzac)2Trans Cu(CNbzac)2Cis 

Cu-OPh / Cu-OMet 1.920 1.911 1.911/1.918 1.913/1.916 

C-OPh / C-OMet 1.262 1.268 1.268/1.262 1.268/1.262 

Cα-CPH/ Cα-CMet 1.424 1.433 1.429/1.429 1.428/1.429 

O....O 2.740 2.695 2.715 2.715 

 C 1664 1636 1650 1651 

 Cu 724 729 731 729 

s Cu 723 730 729 730 
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 Cu(bzac)2 . aو  .Cu(acac)2, Cu(dbm)2لیگاند برای  –مقایسه ی پارامتر های وابسته به قدرت فلز  -4جدول 

  Cu(acac)2 Cu(dbm)2 Cu(bzac)2Trans Cu(bzac)2Cis 

Cu-OPh / Cu-OMet 1.925 1.919 1.920/1.923 1.923/1.922 

C-OPh / C-OMet 1.270 1.275 1.274/1.272 1.274/1.271 

Cα-CPH/ Cα-CMet 1.403 1.405 1.407/1.402 1.406/1.403 

O....O 2.769 2.754 2.760 2.761 

 C 1578 1545 1554 1554 

 Cu 613 656 628 628 

s Cu 450 567 543 543 
a Ref (18 ,19 ) 

 

 یریگ جهینت. 4

 لیفن گروه ینیگزیجا اثر در  ق،یتحق نیا در(II)  مس یتیلیک یها کمپلکس Cu-O وندیپ قدرت که دهند یم نشان محاسبات از حاصل جینتا     

 . است شده دییتا زین قرمز مادون و AIM محاسبات جینتا با که ابدی یم شیافزا α تیموق در CN گروه و β تیموقع در
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