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با  نا  ید-3،1-( پروپانلی دی ریپ-2)ید-II  ( 3،1 (مس کمپلکسساختار مطالعه 

 دانسیته استفاده از نظریه تابعی 

 
 *، 2نکوئی لرضاا، عبد 1آرزو مرادی 

 ar.moradi@sutech.ac.ir ،صنعتی شیراز دانشگاه شیمی، دانشکده  گروه شیمی، ،شیمی فیزیک، رشته دانشجوی دکتری - 1
  sutech.ac.irnekoei@،صنعتی شیراز دانشگاه شیمی،دانشکده  ،شیمی گروه ،شیمی فیزیک رشته، دانشیار نویسنده مسئول:  -*و  2

 
 ،  NBO ،AIM، فلزیکمپلکس ، کتوندی-بتاکلیدی:  گانواژ

 مقدمه  -1
دل   ،یفلز  یهااستونات  لیاست   ژهیوبه  کتون، ی د-β  یهاکمپلکس منحصربه  لی به  داراساختار  خود  و  ی فرد    ی اژهیخواص 

 ی زورهایکاتال مرها،ی کننده خواص پلاصلاح  عنوانبه ازجملهدارند؛   ی متعدد یها در صنعت و علم کاربردهاکمپلکس ن یهستند. ا

اکسواکنش )مانند  تنیالف   ون یداسیها  و  همچن(Kołodziejczak-Radzimska, 2014)   فعال  ییدارو  باتیرک(،  در  آن  ن، ی.  ها 

تحل  هیتجز ب  یهایافزودن  ،یآلودگ  شیپا  ، ییایم یش  لیو  درمان  و  د  یویر  ی هایماریسوخت،  قرار    ابتیو  استفاده  مورد 

  ی ساختار  یهایداریپا  و   گاندیل-فلز  وندیساختار، استحکام پ  ی مطالعه بررس  نیا  هدف  .(Khamidullina et al., 2019)رندیگیم

از محاسبات نظر 2d)(Cu(dpp (مسن  ا  ید-1،3-(پروپانلیدیریپ-2) ید-1،3 نتاDFT)  دانسیته  یتابع  هیبا استفاده    ج ی( است. 

کمپلکسدستبه با  مشابهآمده  محاسبات  های  گزارش  سهیمقا  کسانی  یدر سطح  تاکنون،  نظر  یخواهد شد.    ی برا   یاز ساختار 

 .ستیموجود ن مقالاتدر  )dppdCu(2کمپلکس 

 
 

   )dppdCu(2 کمپلکس   یبهینه شدهساختار پایدارترین  :1شکل 

 

 روش   -2
انجام شده   AIM 2000و    Gaussian 09W  ،NBO 5.0  یافزارمحاسبات در مطالعه حاضر با استفاده از بسته نرم  یتمام

 یی. از آنجااندمورد بررسی قرار گرفته  311G(d)-6  هیبا استفاده از مجموعه پا  B3LYPدر سطح    2Cu(dppd)  ینفورمرهاااست. ک

این  در    اتیسطح محاسب  نیگزارش شده است، ا  B3LYP/6-311G(d)مشابه در سطح    یهاکمپلکس  یبرا  یقابل قبول  جیکه نتا

  دانسیته  ی ک یتوپولوژ یپارامترها ،های پیوندی طبیعیعلاوه بر تجزیه و تحلیل جمعیتی اوربیتال. شده استبه کار گرفته  مطالعه

 . نداشدهدر محاسبه یب هیو بر اساس نظر AIM 2000با کمک برنامه  Cu-O یوندهایپ  یدر نقاط بحران آن  نیو لاپلاس  ی الکترون
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 یج ابحث و نت   -3
-با تقارن کانفورمر ۷ ت،یلی نسبت به حلقه ک 2Cu(dppd)در  نیدیریپ یهابا در نظر گرفتن چرخش گروه ،یاز لحاظ نظر

پاشوندایجاد میهای مختلف   برای    یساختار مولکول  نیدارتری.    1است، در شکل    Ciتقارن    یکه دارا  2Cu(dppd)بهینه شده 

  2Cu(dbm)و  2Cu(bzac) ،2Cu(acac) ی برابرای این ترکیب و همچنین  شده  محاسبه یهندس  یپارامترها  .شده استنشان داده  

بلندتر، و  2Cu(dbm) نسبت به 2Cu(dppd) در O···Oو فاصله  O-uC وندیطول پ  اند. فهرست شده 1 ول در جد سه،یمقا منظوربه

 دارتریکمپلکس پا  جهی درنتو  بین فلز و لیگاند    تریقوپیوند    ل یتشک   دهندهشانن  جینتا  نیاتر است.  کوتاه   ،2Cu(acac)نسبت به  

دهند که کمپلکس مورد مطالعه همچنین نتایج نشان می است.  acacو    Cu(II)  نیبا کمپلکس ب  سهیدر مقا  dppd  و  Cu(II)  نیب

که    نشان دادند،  IR  ی سنجفیبر اساس ط  (Nakamoto, 2009)ناکاموتو و همکارانش  ناپایدارتر است.    2Cu(dbm)از کمپلکس  

 . dbm > bzac > acacاست:  ریبه شکل زمس  یفلز یهاکمپلکس یداریپا بیترت

 
 B3LYP/6-311G(d)محاسبه شده در سطح نظری   AIMو  NBOنتایج  پارامترهای هندسی و :1جدول 

 Cu(dppd)2 Cu(dbm)2 Cu(acac)2 

Cu-O bond distance (Å) 1.923 1.919 1.925 

O···O distance (Å) 2.767 2.754 2.769 

Cu–O bond order 0.178 0.178 0.175 

C-O bond order 1.342 1.349 1.355 

C-C bond order 1.349 1.338 1.341 

Cu atomic charge (e) 1.412 1.412 1.397 

ρBCP 0.0898 0.0905 0.0894 

∇2
BCP -0.1271 -0.1288 -0.1256 

 

.  نمایندمی  دییتأرا  آمدهدستبه، نیز نتایج ارائه شده است 1در جدول که  Wibergی وندیپ  مرتبهو  NBO لیو تحل هیتجز

های مورد  ی کمپلکستیلیحلقه ک در یرزونانس یوندهایوجود پ یدهنده نشان 1در جدول  C-Oو  C-Cمراتب پیوندی  سهیمقا

 که  شودی. مشاهده منداارائه شده  1در جدول    زین  Cu-O  یوندهایپ  ی در نقاط بحران  AIM  لیو تحل  هیتجز  جینتا  مقایسه است.

  ی دهندهنشاننیز  موضوع    نیهستند. ا  2Cu(acac)از    شتریو ب  2Cu(dbm)از    کمتر  Cu(dppd)₂در    ی ک یتوپولوژ  یپارامترها  نیا

 است. 2Cu(acac)با  سهیها در مقابودن آن تریقو و 2Cu(dbm)نسبت به  Cu(dppd)₂در  O-Cu یوندهایبودن پ ترفیضع

 

 گیری نتیجه  -4
هستند. وجود   acac(Cu(2از    تری قواما    )dbmCu(2از    ترفیضع  2Cu(dppd)در    O-Cu  یوندهایکه پ  دندهینشان م  جینتا

کی  یرزونانس  یوندهایپ حلقه  همچنین  در  و  ک  با  نیدیریپ فنیل/  یهاگروه  نیبلیتی،  بر    یتوجهقابل  ریتأث  ی،تیلیحلقه 

پا  ی هندس  یپارامترها مورد    (II)مس    فلز  یهاکمپلکس  یداریپا  بیترت  ،یطورکلبهدارد.    هاپلکسکم   یداریو  لیگاندهای  با 

  .شودیم دییتأ dbm > dppd > acac صورتبهبررسی 
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