
 4 -44، ص 4931 تابستان، 41پژوهش در شیمی و مهندسی شیمی، شماره 
ISSN: 2588-2805 

http://www.ieaj.ir 

 

  
 

 
 

 

 
 
 
 
 
 

 
 

 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 چکيدٌ

کوپلکغ  ،دس اػتًَیتشیل NiCl2ثب   N2S(L)ًَع  ؿیف ثبصی اٍاکٌؾ لیگبًذ ػِ دًذاًِ 

[Ni(L)Cl]  ؿکبفتگی پیًَذ  اص طشیقساC-S .تکٌیک ّبی  ثَػیلِایي هبدُ  حبكل کشد

1) اػپکتشٍػکَپی سصًٍبًغ هغٌبطیؼی ّؼتِ
H NMR)هبدٍى قشهض ،(IR) هشئی ،-

ٍ ٍلتبهتشی  (C, H, N, S) ؿٌبػبیی ٍ ّوچٌیي آًبلیض ػٌلشی (UV-Vis)فشاثٌفؾ

جفت اکؼبیؾ ًیوِ ثشگـت پزیش دس  کوپلکغ اػت.ثشسػی ؿذُ  آى  (CV)چشخِ ای

تیل سادیکبل اکؼبیـی ٍلت ًـبى هیذّذ کِ هـبثِ اکؼبیؾ سادیکبلی تیَفٌَلاتَ ثِ  86/0

ٍ  DFT تَػط هحبػجبتآى  یظگی ّبی کبّـاػت.ػبختبس الکتشًٍی، طیف هحلَل ٍ ٍی

TDDFT .تفؼیش ؿذُ اػت 

 .DFT الکتشٍؿیوی، ،(II)کوپلکغ ًیکل :يديکل ياشگبن
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-2 حبصل از N2S وًع ببزشيف بب ليگبود  (II) ويکلسىتس کمپلکس 

: الکتريشيمی ي ایل متيله(آويليه-2-)پيریدیه-N-)بىسیل تيً(

  DFTمحبسببت 

 

 1ريیب روجيىٍ خجستٍ
 ایشاى تْشاى، ؿوبل، تْشاى ٍاحذ اػلاهی آصاد داًـکذُ ؿیوی، داًـگب1ُ

 

 وبم وًیسىدٌ مسئًل:
 خجؼتِ سٍیب سًجیٌِ
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 هقذهِ     
داسًذ، فقط ثب تغییشات اًذکی دس قؼوت اكلی  N  ٍSّبی کِ اتن ّبی دٌّذُ ی ؿیف ثبصٍیظگی ّبی ثیَلَطیکی ٍ فیضیکَؿیویبیی 

آسایؾ غیشػبدی ٍ  N2Sدٌّذُ ی ؿیف ثبصّبی . کوپلکغ ّبی فلضی داسای [2-1]ػبختبسؿبى ثِ طَس قبثل تَجْی هتفبٍت هیـًَذ 

هحیط اطشاف هشکض فلضی هثلا ٌّذػِ ی . [4-3] ًؼجت ثِ هحیط هَلکَلی حؼبع ّؼتٌذگًَبگًَی ػبختبسی ثِ خَد هیگیشًذ ٍ 

ػَاهل اكلی ثشای هتبلَپشٍتئیي ّب ّؼتٌذ تب اػوبل کَئَسدیٌبػیَى، تؼذاد لیگبًذّبی کَئَسدیٌِ ؿذُ ٍ گشٍُ ّبی دٌّذُ ی آًْب ٍ... 

هوکي اػت لیگبًذپَؿی ثیَهَلکَل ّبی خبكی دس پشٍتئیي  M-S پیًَذداسای ثِ ػلاٍُ کوپلکغ ّبی ، فیضیَلَطیکی خبكی سا اًجبم دٌّذ

ی لیگبًذّب ثب ثیـتش یَى  ّب سا تقلیذ کٌٌذ. اص ایي گزؿتِ فؼبلیت ّبی ضذثبکتشی ٍ ضذقبسچی کوپلکغ ّب ثب تَجِ ثِ سفتبس کی لیت کٌٌذُ

 .[5]پذیذاس هیـًَذ N ٍ S اتوْبی اص طشیقسدیٌِ ؿذُ ّبی فلضی کَئَ

س ؿیوی د C-C ٍ C-Nکبسثشد ثؼیبسی دس ػٌتض داسًذ ٍ یکی اص قذستوٌذتشیي ٍ ساحت تشیي فشآیٌذّبی تـکیل پیًَذ  ًیکلکوپلکغ ّبی 

ػٌتض ثِ ػلت اّویت آى دس كٌؼت ػَخت ٍ ّویٌطَس دس  C-S . اخیشا ؿکبفتگی پیًَذ[8-6]سٍیی ٍ ؿیوی ػٌتض ٍ هَاد ؿذُ اًذ دا

 (II)ٍ کجبلت (II)، هغ(II)، ًیکل(II)، پبلادیَم(II)پلاتیيیَى ّبی کِ ی ا. ًقؾ ثبلقَُ [9]، تَجِ صیبدی سا جلت کشدُ اػت  بییؿیوی

هشاکض دٌّذُ  ثب یجذیذّبی طشاحی لیگبًذثشای ثبصی هیکٌٌذ ثبػث ؿذُ تب تلاؽ ّبیی دس ثخؾ ّبی فؼبل تؼذاد صیبدی اص هتبلَپشٍتئبصّب 

اص ػیؼتن ّبی ثیَلَطیکی  ٍ ثشای  یفْن ثْتش ی ثشای هیؼش ًوَدىثِ ػٌَاى هذل ًیکلکوپلکغ ّبی  اًجبم ؿَد. ی ًیتشٍطى ٍ گَگشد

 .[13-10] ثکبس سفتِ اًذ ّوگي دس ٍاکٌؾ ّبی کبتبلیؼتی اًتخبثیجذیذ کوک ثِ تَػؼِ ی کبتبلیؼت ّبی 

 .[15-14] ؿذُ اػت ػٌتض N2S [Ni(L)Cl] ثب لیگبًذ دٌّذُ ی (II)  ًیکلکوپلکغ ، C-S ِ اص طشیق ؿکبفتگی پیًَذدس ایي هقبل

ٍ ٍلتبهتشی چشخِ  (C, H, N, S) ٍ ّوچٌیي آًبلیض ػٌلشی ؿٌبػبییاػپکتشٍػکَپی هختلف تَػط تکٌیک ّبی حبكل  کوپلکغ

هحبػجبت تئَسی  آى ثَػیلٍِ ثشاًگیختگی ّبی الکتشًٍی  یکبّـ-یػبختبس الکتشًٍی، ٍیظگی ّبی اکؼبیـ آى ثشسػی ؿذُ اػت.  (CV)ای

 تفؼیش ؿذُ اػت.
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 تجربی

 مًاد ي ريش َب  -1

 Lلیگبًذ  ٍ ثذٍى خبلق ػبصی اػتفبدُ ؿذًذ. ؿشکت هشک تْیِتوبم هَاد آلی ٍ ًوک ّبی هؼذًی اص ،NiCl2 کشثبکؼبلذّیذ،-2-پیشیذیي

 ( ثشای کشٍهبتَگشافی ػتًَی اػتفبدُ ؿذ.ؾه 120-60)تجبستی ػیلیکبطل ، ػٌتض ؿذ. [15]هطبثق سٍؽ هٌتـش ؿذُ تَػط پبتبًبیبک

جوغ آٍسی ؿذ. طیف  Perkin-Elmer 2400 CHNS/O هذل آًبلیض ػٌلشیثَػیلِ دػتگبُ  (C, H, N, S) اطلاػبت هیکشٍتجضیِ ای

ؿذ. هطبلؼبت طیفی  یِتْ KBr قشف ّبی كَستثب ًوًَِ ّبی آهبدُ ؿذُ ثِ  RX-1 PerkinElmer اػپکتشٍفتَهتشثب هبدٍى قشهض 

1) سصًٍبًغ هغٌبطیؼی ّؼتِ ایّبی  اًجبم ؿذ. طیف PerkinElmer Lambda 750 اػپکتشٍفتَهتش ثَػیلِ دػتگبُ فشاثٌفؾ-هشئی
H 

NMR) ثب اػتفبدُ اص اػپکتشٍهتش Bruker (AC)  300 MHz FTNMR دس حلال CDCl3  ِرخیشُ ؿذ.اًذاصُ گیشی ٍلتبهتشی چشخ

اًجبم ؿذ. یک الکتشٍد کبس ػیوی پلاتیي، یک الکتشٍد کوکی ػیوی پلاتیي  CHI Electrochemical workstationای ثب اػتفبدُ اص 

الکتشٍلیت کوکی دس ثِ ػٌَاى  [ClO4][n-Bu4N]اػتفبدُ ؿذًذ. اػتبًذاسد ػِ الکتشٍدی  ثلَستٍ یک الکتشٍد هشجغ ًقشُ/ًقشُ کلشیذ 

mVs  اػتفبدُ ؿذُ اػکيػشػت  .اػتًَیتشیل اػتفبدُ ؿذ
 ثَد. 50 1-

 [Ni(L)Cl] سىتس -2

هیلی لیتش  10دس  L هیلی هَل( هحلَل 5/0گشم ) 152/0 ٍ ػپغهیلی لیتش اػتًَیتشیل حل  20دس  NiCl2 هیلی هَل( 5/0گشم ) 147/0

سفلاکغ ؿذ تب یک هحلَل ػجض سًگ حبكل ؿذ. حلال  N2 اتوؼفشػبػت تحت  10اػتًَیتشیل ثِ آى اضبفِ ؿذ. هخلَط ٍاکٌؾ ثشای 

حلال  هخلَط ثَػیلِ (ؾه 120-60ثب اػتفبدُ اص ػتَى ػیلیکبطل )ٍ ُ کشدخـک  حبكل ساتحت فـبس کبّؾ یبفتِ حزف ؿذ. هحلَل 

ثِ كَست یک حزف حلال تحت فـبس کبّؾ یبفتِ، کوپلکغ خبلق  خبلق ؿذ. ثب )حجوی/حجوی( %10 پتشٍلیَماتش –اتیل اػتبت  ّبی

 خـک گشدیذ. جبهذ ػجض سًگ ثِ دػت آهذ کِ دس خلا

IR data (KBr, cm
-1

): 1589 (C=N), 770 (C-S).
1
H NMR data (CDCl3, ppm): 6.90 (1H, m), 7.10 (2H, 

m), 7.41 (1H, d, J=6.4 Hz), 7.61 (1H, t, J =7.2 Hz), 7.96 (1H, t, J=7.4 Hz), 8.24 (1H, d, J=6.2 Hz), 8.52 

(1H, d, J=4.8 Hz), 8.69 (1H, s). UV-Vis (in acetonitrile), max (ε, M
-1

cm
-1

): 637 (483), 390 (3186), 

324(10943), 268(10279). Electrochemistry (in acetonitrile): E1/2=0.86 V (E=110 mV) and Epc= -0.85 

V. Anal. Calc. for C12H9ClN2NiS: C, 40.58; H, 2.55; N, 7.89; S, 9.03%. Found: C, 40.21; H, 2.47; N, 

7.78; S, 8.88%. 
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 ريش محبسببتی -3

 دس ػطح DFT ػبصی ٌّذػی کبهل ثب اػتفبدُ اص سٍؽ ثْیٌِاًجبم ؿذ.  Gaussian03 (G03) توبم هحبػجبت ثب اػتفبدُ اص ثشًبهِ ی

B3LYP  31-6 پبیِثِ هجوَػِ  ًیکل. توبم ػٌلشّب ثِ جض [17-16]تئَسی اًجبم ؿذG(d)  ِپبیِاختلبف یبفتٌذ. هجوَػ 

LanL2DZ  ی اًجبم ؿذ تب اطویٌبى حبكل استؼبؿ. هحبػجبت فشکبًغ [20-18]ثِ کبس گشفتِ ؿذ  ًیکلثب ّؼتِ ی تبثیش گزاس ثشای اتن

ثِ دػت آهذ. ثشاًگیختگی الکتشًٍی  Eigen ٌّذػِ ی ثْیٌِ حذاقل داخلی سٍی ػطح اًشطی پتبًؼیل ثَدُ ٍ فقط هقبدیش هثجتؿَد کِ 

لشٍهتبى ثب دس دی ک[ 21-23] (TDDFT) ٍاثؼتِ ثِ صهبى چگبل تَػط هذل تئَسی تبثغ B3LYP ػوَدی ثش اػبع ٌّذػِ ی ثْیٌِ ی

ثشای هحبػجِ ی هـبسکت جضء GaussSum [27 ]. [26-24]هحبػجِ ؿذ  (CPCM) قطجؾ پزیش ًیوِ ّبدی اػتفبدُ اص هذل پیَػتِ

 .ثِ جضء گشٍُ ّبی هختلف دس ّش اٍسثیتبل هَلکَلی اػتفبدُ ؿذ

 

 وتبیج ي بحث

 سىتس  -1

 1 ثِ 1جت هَلی دس ًؼ NiCl2ٍ  (L) ایل هتیلي(آًیلیي-2-)پیشیذیي-N-)ثٌضیل تیَ(-2تَػط ٍاکٌؾ  [Ni(L)Cl]، (II) ًیکل کوپلکغ

 (II) ًیکلهـبّذُ ؿذ کِ ٌؾ اص قشهض ثِ ػجض تغییش کشد. سًگ هخلَط ٍاک (.1ؿکل ٌتض ؿذ )تحت ؿشایط سفلاکغ دس اػتًَیتشیل ػ

 . هتلل هیـَد(II) ًیکلثِ هشکض  S-ٍ تیَفٌَلاتَ ،N-ایویي، N-ثب اػتفبدُ اص پیشیذیل Lٍ اػت  L دس C-S هیبًجی ؿکبفتگی پیًَذ

 

SN

N

SN

N
Ni

Cl

NiCl2

Reflux for 10 h

 

 L لیگبًذ C-Sاص طشیق ؿکبفتگی پیًَذ  [Ni(L)Cl] ػٌتض کوپلکغ -1شکل 

 

 هشثَط ثِ ًَاسّبیدس طیف هبدٍى قشهض تشکیت هشجغ، کوپلکغ ثِ طَس کبهل تَػط تکٌیک ّبی اػپکتشٍػکَپی  ؿٌبػبیی ؿذ. 

(C=N) ٍ (C-S) ایویي دس لیگبًذ  L [15] 1621 ثِ تشتیت دس cm
-1 ٍ 776 cm

ػٌتض ؿذُ  دس کوپلکغهـبّذُ ؿذُ اػت کِ  1-

cm 1589 فلض ًیکل ثِثِ ؼلت کَئَسدیٌبػیَى ث
-1  ٍ770 cm

 . دس طیف سصًٍبًغ هغٌبطیؼی ّؼتِ پشٍتَى[29-28]یبفتِ اػتاًتقبل  1-

سا هـخق  C-S ؿکبفتگی پیًَذ کِدیذُ ًویـَد  (CH2)هشثَط ثِ پشٍتَى ّبی ثٌضیلیک  ppm 4.16 تیضکوپلکغ پیک ػیٌگلت 
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ؿذ. ّوبًطَس کِ اًتظبس هیشفت توبهی ػیضدُ پشٍتَى  ظبّش ppm 8.69 دس (HC=N) هیکٌذ. پیک ػیٌگلت هشثَط ثِ پشٍتَى ایویي

 .ًذدیذُ هی ؿَ ppm 8.52-6.90 آسٍهبتیک لیگبًذ دس هحذٍدُ ی

 ي سبختبرَبي الکتريوی DFTمحبسببت   -2

ثْیٌِ  B3LYP تجبدلی -ّوجؼتگی ثب اػتفبدُ اص تبثغ DFTدس حبلت پبیِ ی ػیٌگلت تَػط سٍؽ  [Ni(L)Cl] ٌّذػِ ی کوپلکغ

دادُ ؿذُ اػت. پبساهتشّبی پیًَذی هحبػجِ ؿذُ ثِ طَس قبثل قجَلی ثب اطلاػبت ػبصگبسی  1پبساهتشّبی ٌّذػی ثْیٌِ دس جذٍل ػبصی ؿذ.

 ًذ.داس

 ثلَست تک ثلَس ٍ هحبػجِ ؿذُ [Ni(L)Cl] صٍایب ٍ طَل ّبی پیًَذ اًتخبة ؿذُ اص کوپلکغ -1جديل 

  تک بلًر محبسبٍ شدٌ

  Bond (Å) 

2.12320 2.073(9) Ni 1-N1 

2.02576 1.990(8) Ni 1-N2 

2.29793 2.251(3) Ni 1-S1 

2.31448 2.284(3) Ni 1-Cl1 

  Angles () 

80.27225 81.5(3) N1-Ni 1-N2 

167.26539 168.9(2) N1-Ni 1-S1 

96.85326 96.7(2) N1-Ni 1-Cl1 

87.5(2) 87.5(2) N2-Ni 1-S1 

177.12550 177.7(3) N2-Ni 1-Cl1 

95.88135 94.30(11) S1-Ni 1-Cl1 

 

 ؿذُ اًذ.  اسائِ 2اًشطی ٍ اجضاء اٍسثیتبل ّبی هَلکَلی اًتخبثی دس جذٍلدادُ ؿذُ اًذ. ًـبى  2 دس ؿکل یاٍسثیتبل ّبی هَلکَلی اًتخبث
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e Bohr  هقذاس ایضٍداًؼیتِ .[Ni(L)Cl] تؼذادی اص اسثیتبلْبی هَلکَلی اًتخبة ؿذُ اص کوپلکغ -2شکل 
 اػت. 304/0-

 

 ٍ HOMO-1 داسد. dπ(Ni) اص (%11) ثب ػْن کبّؾ یبفتِ سا ّوشاُ L % ػْن87 (HOMO) اٍسثیتبل هَلکَلی اؿغبل ؿذُثبلاتشیي 

HOMO-2  خللت %31-21حذٍد dπ(Ni) ٍ 57-60% خللت pπ(Cl) .داسًذ HOMO-7, HOMO-5, HOMO-3  حذٍد

 شکض اػت. اٍسثیتبل هجبصی پبییٌتشهتو Lسٍی ثش  HOMO-4 دس حبلی کِ هـبسکت داسًذ dπ(Ni) اٍسثیتبل ّبی دس 52-71%

(LUMO)، 94 %خللت π
*
(L) ِداسد دس حبلی ک LUMO+1 46 %خللت dπ(Ni)  ٍ40 %خللت π

*
(L)  سا داسد. فبكلِ ی اًشطی

 اػت. eV 2.06 کوپلکغ ثشاثش HOMO  ٍLUMO ثیي
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 [Ni(L)Cl] اًشطی ٍ دسكذ تشکیت تؼذادی اص اسثیتبلْبی هَلکَلی اًتخبة ؿذُ کوپلکغ -2جديل 

 درصد ترکيب )%( اورشي(eV) اربيتبل مًلکًلی

Ni L Cl 

LUMO+5 0.00 99 01 0 

LUMO+4 -0.28 02 98 0 

LUMO+3 -0.67 01 99 0 

LUMO+2 -1.72 02 98 0 

LUMO+1 -1.92 46 40 14 

LUMO -3.21 05 94 01 

HOMO -5.27 11 87 (S, 53) 02 

HOMO-1 -6.26 31 09 60 

HOMO-2 -6.30 28 15 57 

HOMO-3 -6.60 71 09 20 

HOMO-4 -6.94 02 94 04 

HOMO-5 -7.38 52 48 0 

HOMO-6 -7.55 24 62 (S, 43) 14 

HOMO-7 -7.99 55 18 27 

HOMO-8 -8.12 13 25 62 

HOMO-9 -8.29 24 75 01 

HOMO-10 -8.58 09 90 01 

 

 ي طيف الکتريوی TDDFT محبسببت  -3

nm (ε, 483 M 637 پیک پْي کن اًشطی ،ؿذ. کوپلکغ تْیِطیف هحلَل کوپلکغ دس اػتًَیتشیل 
-1

cm
-1

ثب ًَاس ًؼجتب  وشاُسا ّ (

nm (ε, 3186 M 390 پشاًشطی
-1

cm
-1

nm (ε, 10943 M 324س پش اًشطی د ثؼیبسهیذّذ. ًَاسّبی  بىًـ (
-1

cm
-1

) ٍ 268 nm (ε, 

10279 M
-1

cm
-1

 .(3 دیذُ هیـًَذ)ؿکل (
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 اػتًَیتشیل دس حلال [Ni(L)Cl] کوپلکغ فشاثٌفؾ-طیف هشئی -3شکل 

 

هشثَط ثِ  nm 637 ًَاس کن اًشطیسٍی ٌّذػِ ی ثْیٌِ ی کوپلکغ اًجبم ؿذ.  TDDFT تش اًتقبلات الکتشًٍی، هحبػجبتثْثشای دسک 

ثب ػْن  شاُسا ّو (ILCT) اًتقبل ثبس دسٍى لیگبًذی خللتاػت کِ  HOMOLUMO (excitation=679 nm, f=0.0298) اًتقبل

)اًتقبل ثبس ّبلَطى ثِ  MLCT  ٍXLCT خللت اػت nm 390 داساػت. ًَاسی کِ دس (MLCT) ثبس فلض ثِ لیگبًذ کبّؾ یبفتِ اًتقبل

خبكیت  nm ٍ 364 nm 324 اًتقبل ّبی ؿذیذا پش اًشطی دس.  (excitation=399 nm, f=0.0414)لیگبًذ( سا هخلَط کشدُ اػت 

ILCT (.3داسًذ )جذٍل 

 اػتًَیتشیل حلال دس TDDFT/CPCM  ثَػیلِ سٍؽ [Ni(L)Cl] ًتقبلات الکتشًٍی هحبػجِ ؿذُ کوپلکغا -3جديل 

expt. 

(nm) 

Character Key transitions Osc. 

Strength 

(f) 

excitation 

(nm) 

Eexcitation 

(eV) 

637 p(S)/d(Ni)*(L) 

ILCT/MLCT 

(98%)HOMOLUMO 0.0298 679.4 1.8249 

390 p(Cl)/d( Ni)*(L) 

MLCT/XLCT 

(74%)HOMO-1LUMO 0.0414 398.7 3.1095 

 p(Cl)/d( Ni)*(L) 

MLCT/XLCT 

(71%)HOMO-3LUMO 0.2904 361.6 3.4285 

324 (L)/d( Ni)*(L) 

ILCT/MLCT 

(56%)HOMOLUMO+2 

(33%)HOMO-5LUMO 

0.2623 334.1 3.7115 

268 (L)*(L) 

ILCT 

(72%)HOMOLUMO+4 0.2524 263.6 4.7038 

 (L)*(L) 

ILCT 

(67%)HOMO-6LUMO 0.1742 253.9 4.8828 
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 الکتريشيمی  -4

ثِ ػٌَاى الکتشٍلیت کوکی ٍ الکتشٍد هشجغ ًقشُ/ًقشُ کلشیذ  [ClO4][nBu4N]هطبلؼبت ٍلتبهتشی چشخِ ای دس اػتًَیتشیل ثب اػتفبدُ اص 

 ی ساٍلت اػکي ؿذ، کوپلکغ پیک کبّؾ کبتذی غیشقبثل ثشگـت پزیش -5/1تب  5/1پتبًؼیلی هحذٍدُدس ٌّگبهیکِ. ؿذُ اػتاًجبم 

 .(4 ؿکل)ًـبى هیذّذ  (E=110 mV) ٍلت 86/0دس یثب جفت اکؼبیؾ ًیوِ ثشگـت پزیش ّوشاٍُلت   -85/0دس

 

 دس اػتًَیتشیل [Ni(L)Cl] کوپلکغ ٍلتبهتشی چشخِ ای -4شکل 

 

سا داسد.  * (L) % خبكیت94کوپلکغ  LUMO کبّؾ لیگبًذ اػت هبداهی کِپیک کبّؾ کبتذی غیشقبثل ثشگـت پزیش هشثَط ثِ 

% خبكیت L  ٍ53 % خللتHOMO 87 .[30] ؿٌبػبیی ؿَد Ni (II)/Ni (III) فشآیٌذ اکؼبیؾ هیتَاًذ ثِ ػٌَاى جفت اکؼبیؾ

. ثشای دسک [33-32] یکبل تیل تـکیل ؿَدًیض سخ دّذ تب ساد Sسا داسد، ثٌبثشایي اکؼبیؾ هیتَاًذ دس تیَفٌَلاتَ p(S) اٍسثیتبل ّبی

[Ni(L)Cl]  ٍ  [Ni(L)Cl]  ثشای DFT/B3LYP فشآیٌذ اکؼبیؾ دس کوپلکغ، ثبسّبی اتوی هَلیکي سا ثب سٍؽ
هحبػجِ کشدین  +

  (.4)جذٍل

[Ni(L)Cl]  ٍ [Ni(L)Cl] ثشای کوپلکؼْبی DFT/B3LYP ثب سٍؽهحبػجِ ؿذُ  ثبسّبی اتوی هَلیکي -4جديل 
+ 

[Ni(L)Cl]
+ [Ni(L)Cl] Atoms 

0.2375 0.1717 Ni 1 

-0.2047 -0.3098 Cl1 

0.3161 0.0499 S1 

-0.5280 -0.4744 N1 

-0.5727 -0.5058 N2 

 

[Ni(L)Cl]  ٍ  [Ni(L)Cl] ثبسّبی اتوی هَلیکي گًَِ ّبی 
دس  S ثِ ٍضَح ًـبى هیذٌّذ کِ افضایؾ ثبس هثجت قبثل تَجْی سٍی اتن  +

[Ni(L)Cl]دس  Ni% سٍی اتن 7% دس هقبیؼِ ثب 62ثب داًؼیتِ ی اػپیي  S ٍجَد داسد. اهکبى تـکیل سادیکبل تیل سٍی اتن Ni هقبیؼِ ثب
+ 

http://www.ieaj.ir/


 4 -44، ص 4931 تابستان، 41پژوهش در شیمی و مهندسی شیمی، شماره 

ISSN: 2588-2805 

http://www.ieaj.ir 

 

 /Ni (II)(. ثٌبثشایي اص ایي اکؼبیؾ ثِ ػٌَاى اکؼبیؾ تیَفٌَلاتَ ثِ سادیکبل تیل ًبم ثشدُ هیـَد ٍ فشآیٌذ 5 ثیـتش قبثل قجَل اػت )ؿکل

Ni (III) ی داسد.احتوبل کوتش 

 

e Bohr  هقذاس ایضٍداًؼیتِ .[Ni(L)Cl] داًؼیتِ اػپیي کوپلکغ -5شکل 
 اػت. 304/0-

 

 وتيجٍ گيري

ػٌتض کشدُ  C-S ؿکبفتگی پیًَذ اص طشیقدس اػتًَیتشیل  NiCl2 ثب L سا تَػط ٍاکٌؾ [Ni(L)Cl] (II) ًیکلهب ثب هَفقیت کوپلکغ 

ثِ تیل تیَفٌَلاتَ سادیکبلی تکٌیک ّبی اػپکتشٍػکَپی ثؼیبسی هـخق ؿذُ اػت. کوپلکغ اکؼبیؾ ثِ ٍػیلِ  . کوپلکغ کبهلااین

-یًـبى هیذّذ. ػبختبس الکتشًٍی، طیف هحلَل ٍ ٍیظگی ّبی اکؼبیـ Ni (II)/ Ni (III) فشآیٌذ ثیـتشی ًؼجت ثِثب احتوبل سا لیگبًذ 

 تفؼیش ؿذُ اػت. DFT  ٍTDDFT تَػط هحبػجبت یکبّـ
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