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برخی کمپلکس های نیکل، آهن و منگنز: محاسبه طیف سنجی  بررسی ساختار مولکولی و الکترونی

 فرابنفش و اوربیتال های مولکولی مرزی به روش نظریه تابعی چگال-مرئی
 
 

 بخت ، بهناز معدنی خوش*محمد چهکندی

 دانشگاه حکیم سبزواری، دانشکده علوم پایه، گروه شیمی

 91/2/4528 ، تاریخ پذیرش قطعی: 41/2/4528 ، تاریخ دریافت نسخه اصلاح شده:3/4/4528 تاریخ ثبت اولیه:

 

 چکیده

و 2py2[Fe(dmgH) (9) ،]2[Mn(dmg) (5) ،]2(hppH)2[NiCl (8) ،]2(hppH)2[FeCl (3 )[، Ni(dmg) (4)]2 [کمپلکس های سنتز شده ی     

]2(hppH)2[MnCl (6)  برای انجام محاسبه های نظریه تابعی چگال(DFT)  در سطح)p, d311G(-B3LYP/LANL2DZ/6  انتخاب شد. فایل

دارای سلول  916642( 6)و  CCDC (4 )991151 ،(8) 916624 ،(3 )954596 آن ها به ترتیب با شماره شناسایی (CIF)ساختار بلور سنجی شده 

است. محاسبه های بهینه سازی، انتقال های الکترونی در طیف  2C و 2hC  ،4hD   ،2hCبا گروه فضایی  اورتورومبیکواحد در سیستم مونوکلینیک و 

انجام  42ن به کمک نرم افزار گوسی 4-6برای کمپلکس های  NBOفرابنفش، انرژی کل، انرژی اوربیتال های مولکولی مرزی و -سنجی مرئی

 ،LMCT، MLCT-LMCT فرابنفش این کمپلکس ها به ترتیب مربوط به انتقال های-شد. بالاترین پیک مشاهده شده در طیف سنجی مرئی

MMCT ،MLCT ،MLCT  وLLCT بت به تری که نس دلیل عدد اتمی بیشتر و اندازه کوچک می باشد. طی بررسی های انجام شده اتم نیکل به

بنابراین تمایل . در نتیجه الکترونگاتیویته بیشتری داردالکترونی آن پایین تر و  چگالیدارد، بار موثر هسته روی آن بیشتر،  گنزمنآهن و اتم های 

در سری  LMCT ایه الکترونی خود دارد. به همین دلیل انتقال چگالی صورت انتقال بار و افزایشبرای گرفتن الکترون از لیگاند ببیشتری 

 .گیرد صورت می ، انرژی کمتر و در نتیجه راحت ترطول موج بالاتردر با هسته فلزی نیکل های  کمپلکس

 

 .(DFT)، کمپلکس آهن، نیکل و منگنز، نظریه تابعی چگال NBOانتقال بار، واژه های کلیدی:

  مقدمه .5

پذیرنده مجموعه ای از دو یا چند مولکول، یا از قسمت های متفاوت یک مولکول  -کمپلکس های انتقال بار یا کمپلکس های الکترون دهنده      

شود. نتیجه جاذبه الکترواستاتیک فراهم کردن یک نیروی بین نهادهای مولکولی جابه جا میبزرگ هستند که در آن بخشی از بار الکتریکی 
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ف یپایدارکننده برای کمپلکس های مولکولی است. ماهیت جاذبه در یک مجتمع انتقال بار  یک پیوند شیمیایی پایدار نیست و در نتیجه بسیار ضع

تر از نیروهای کووالانسی است. انرژی تحریک این انتقال به طور معمول در منطقه مرئی طیف الکترو مغناطیسی است که باعث رنگ مخصوص 

( است. طیف سنجی نوری یک روش CTاین نوار جذب نوری، اغلب مربوط به گروه های انتقال بار ) برای این کمپلکس ها می شود.و شدید 

های انتقال بار است. کمپلکس های انتقال بار در بسیاری از مولکول های گوناگون، ماده های معدنی و همچنین  قدرتمند برای توصیف گروه

 .]4-3[محلول ها وجود دارند  آلی، جامدها، مایع ها و

 برخی از کمپلکس ها با فرمول عمومی ]4-6[( CIFدر این پژوهش ساختارهای بدست آمده از فایل بلور سنجی شده )  

،MX2(hppH)2 [hppH=1,3,4,6,7,8,-Hexahydro-2H-pyrimido[1,2-a]pyrimidine   [M(dmgH)2Lx](x=0-2) ( 

dmgH2=dimethylglyoxime,L=pyridine), 
[M(dmg)2](dmg=dimethylglyoximato)  

2py2[Fe(dmgH) (2 ،)]2[Mn(dmg) (3 ،)[Ni(dmg) (5 ،)]2 [برای محاسبه های بهینه سازی استفاده شدند. ترکیب های مورد مطالعه شامل  

]2(hppH)2[NiCl (4 ،)]2(hppH)2[FeCl (1 و )]2(hppH)2[MnCl (1هستند که ) .تمامی آن ها دارای گروه های عاملی آمین و کتوکسیم هستند 

به عنوان لیگاند در کمپلکس های الگوی  3C(NOH)C(NOH)CH3CH ( با فرمول شیمیاییDimethyl glyoxime) کسیمدی متیل گلی اُ  

هیدوژنی  به دلیل برهمکنش های بسیار قوی پیوند M(dmg)]2[ساختار کمپلکس های . ]2 [به کار رفته استنزیم ها و کاتالیزورها ساختاری آ

ه تشکیل شد 2dmg‒و  M+2یهستند. این کمپلکس ها از فرمول کلی یون های  فلز توجه بسیار جالب O···Oدرون مولکولی و فاصله های نزدیک 

 5-3 هایقابل توجیه است. در کمپلکس 2dmg‒اکسیژن های پذیرنده دربه وسیله ها آن  O‒H···O ی پیوندهای هیدروژنیلاند که قدرت باا

‒Ni‒N ،Feلیگاند به وسیله پیوند های بسیار کوتاه -از طریق اتم های نیتروژن به فلز مرکزی متصل شده است. پیوندهای قوی فلز 2dmg-لیگاند 

N ،Mn‒N انگستروم( و فاصله های پیوند  26/4 و 28/4، 45/4)به ترتیبO···O  2-درونdmg ( نشان  66/9و  65/9، 84/9به ترتیب )انگستروم

نیز به اثبات  Ni(dmg)]2[خاصیت ضد میکروبی کمپلکس  به کار  رود. هم چنین  RNAو DNAمیتواند برای سنتز   2dmg‒. ]6-1[داده شده است 

 .]44[رسیده است 

بین لیگاندهای متقارن  O‒H···Oبه وسیله پیوندهای هیدروژنی بسیار قوی  x=0xL2[M(dioxH))[-(2لیگاند کمپلکس های -پیوندهای قوی فلز  

فلز، لیگاندهای دی متیل گلی اکسیمات را به سمت یکدیگر می کشد، حال -. قدرت زیاد پیوندهای لیگاند]1[آنیون اکسیمات مشخص شده اند 

کلی از کمپلکس ها با فرمول دیگر یک سری . ]6-1[می دهد فلز یک رابطه معکوس با اندازه یون فلزی نشان –آنکه قدرت پیوند لیگاند 

a]pyrimidine-pyrimido[1,2-2H-hexahydro-[hppH = 1,3,4,6,7,8 2(hppH)2MX ر ساختاری بررسی شده اندظاز ن ]هاآندر همه  که ]4 

آمینو ثانویه و هالید متصل NH کنشهای اضافی بین می چهاروجهی با برهبه اتم مرکزی با ژئومتراز طریق اتم نیتروژن ایمین  خنثی لیگاند گوانیدین

-49[آمینو اسیدها است  Rآمینو نیتریل ها و  -Rبه فلزمرکزی متصل شده است. بی سیکلیک گوانیدین یک کاتالیزور موثر برای سنتز نامتقارن 

( و نقش آن ها در سامانه 2NH9HN=C(2برای  pka =13.6) ]45[. افزون بر این، مشتق های گوانیدین از نظر قدرت بازی بسیار بالای آن ها ]44

  .]48[های زیستی، ترکیب های مهمی هستند 

بیشتر،  دارد، بار موثر هسته آن منگنزاتم نیکل به دلیل عدد اتمی بیشتر و اندازه کوچکتری که نسبت به آهن و در سری های مورد مطالعه،    

الکترونی خود دارد.  گالیچمایل بیشتری برای گرفتن الکترون از لیگاند به صورت انتقال بار و افزایش الکترونی آن پایین تر و بنابراین ت چگالی
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بار در  ایه انتقال . بنابراین اینشود های با هسته فلزی نیکل بهتر انجام می در سری کمپلکس (LMCTهای بار لیگاند به فلز ) به همین دلیل انتقال

داده های تجربی برای  می توانند به عنوان کامل کننده محاسبه های نظری گیرد. صورت می و در نتیجه راحت تر، انرژی کمتر طول موج بالاتر

(  DFTنظریه تابع چگالی ) .]43-46[فهمیدن بهتر ساختارها و ویژگی های کمپلکس های سنتز شده و در نتیجه طراحی مطلوب آن ها، به کار روند 

نس ایک روش محاسبه ای سریع و قابل اطمینان است که می تواند راهکاری برای تعیین پایداری بالای ساختارهای بهینه شده، انرژی پایداری، فرک

 . ]41[های ارتعاشی و نمودارهای انرژی پتانسیل باشد 

مورد مطالعه  DFTآن ها به کمک محاسبه های   UV-Visیطیف سنجبررسی با  را 5-1کمپلکس های در  انتقال های الکترونیدر این مقاله ما  

 قرار می دهیم.

 

 روشهای محاسباتی .2

ثابت ] 6-4[ 4-6ترکیب های  CIF، اتم های غیر هیدروژنی در ساختار بلوری بدست آمده از DFTبرای آغاز بهینه سازی ساختار به روش        

برای اتم های دیگر بهینه   311G(d, p)-6 برای اتم های مرکزی و LANL2DZو سری پایه  ]B3LYP ] 94-44و موقعیت اتم ها با استفاده از تابع 

رسم گردید. در ادامه محاسبه طیف  Gaussviewو  Chem3dبه کمک نرم افزار های  ]1[با توجه به مقاله مربوطه  5و  9شد. ساختار ترکیب های 

به   6و  8-3، 5، 4-9انجام شد. ترکیب های   B3LYPدر سطح تئوری NBOو  (TD-DFT)به کمک روش وابسته به زمان  UV-Visسنجی 

انجام شد.  ]Gaussian 09  ]94ترتیب دارای حالت های اسپین یکتایی، چهارتایی، یکتایی و دوتایی هستند. تمامی محاسبه ها به وسیله ی نرم افزار

 د.ترسیم ش  Chemissianبه کمک نرم افزار UV-Visطیف های 

 

 . نتایج و تجزیه و تحلیل داده ها3

 5-1ساختار مولکولی کمپلکس های . 3-5

جمع آوری  4در جدول  4-6و ساختارهای بهینه شده کمپلکس های  ] 6-4[های مربوطه   CIFبرخی از پارامترهای ساختاری بدست آمده از        

 2hC دارای  تقارن 8و  4به وسیله اتم های نیتروژن متصل شده اند. کمپلکس های به مرکز های فلزی مربوطه  (hppH) 2و  2dmg‒ 4-6شده است. در 

کوئوردینه شده با  5و4هستند. ژئومتری پیرامون هسته های فلزی  Mn(II)و   Ni(II)با مرکزهای به ترتیب 2Cو  2hC دارای تقارن 6و  2C ،5و 

در  Fe(II)دارای ساختار چهار وجهی است.  Cl‒( و hppH)2ه شده با لیگاند های کوئوردین 6و8دارای ساختار مسطح مربعی ودر  (dmg)‒2لیگاند  

، 3و ژئومتری هشت وجهی و در  4hDو دو پیریدین در موقعیت محوری با تقارن  (dmg) ‒2، با عدد کئوردیناسیون شش و کوئوردینه شده به 9

با  (. ساختارهای بهینه شده سازگاری خوبی4هستند)شکل Cl‒و  (hppH)2ای با لیگانده  2Cچهار کوئوردینه دارای ساختار چهار وجهی با تقارن 

( که تفاوت زاویه های ساختار بهینه شده با مقدارهای 2[NiCl(hppH)2[) 8آن ها نشان می دهند مگر در ترکیب  ساختار های بلور شناخته شده

تجربی کمی بیشتر است که آن هم شاید به دلیل تمایل بالای اتم نیکل به جذب الکترون و کشیده شدن اتم کلر به سمت آن باشد که موجب 

 زی شده است.پیرامون فلز مرک Ni-Cl-H-Nو زاویه های دو وجهی نظیر  N-H-Clتغییر فاحش به ویژه در زاویه 
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 .5-1 برای ترکیب های B3LYP/6-311G (d,p)/LANL2DZ ( تجربی و بهینه شده در سطحº( و زاویه های )Å. پیوند ها )5جدول 

 1  2  3 

 Exp. Cal.  Exp. Cal.  Exp. Cal. 

3,16N-Ni 1.862 1.8945 15,2N-Fe - 1.9429 2,15N-Mn - 1.9632 

2,15N-Ni 1.859 1.8937 1,9N-Fe - 1.9481 1,14N-Mn - 1.9654 

5,18O-3,16N 1.350 1.3199 3,11O-1,9N - 1.3129 3,15O-1,14N - 1.3711 

4,17O-2,15N 1.341 1.3205 4,12O-2,10N - 1.3717 4,17O-2,15N - 1.2930 

27,5H-18,14O 1.109 1.2095 30,31H-4,12O - 1.0143 13,26H-3,16O - 1.0083 

27,14H-4,17O 1.354 1.2058 30,31H-3,11O - 1.6344 14,17H-2,15O - 1.6749 

N-C 1.291 1.3007 N-C - 1.3126 N-C - 1.3082 

O-H…O 
 

16,15N-Ni-2,3N 

27,14H-18,5O-16,3N 
Ni-N-O 

15,16N-Ni-2,3N 

172.1 

 

97.60 
104.44 
123.84 
179.99 

170.85 

 

96.78 
103.83 
122.35 
180.00 

O-H…O 

 

16,15N-Fe-2,3N 

27,14H-18,5O-16,3N 
Fe-N-O 

15,16N-Fe-2,3N 

- 

 

- 
- 
- 
- 

167.856 

 

99.26 
~103 
~123 

179.98 

17…O26H-3O 

4…O13H-16O 

16,15N-Mn-2,3N 

27,14H-18,5O-16,3N 
Mn-N-O 

15,16N-Mn-2,3N 

- 

 

- 
- 
- 
- 

165.199 
165.166 

99.48 
~104 
~122 

179.99 

 4   5   6  

 Exp. Cal.  Exp. Cal.  Exp. Cal. 

45N-Ni 3.20 3.001 46N-Fe 3.2066 3.1835 4N-Mn 3.2829 3.3258 

46N-Ni   48N-Fe   44N-Mn  3.3362 

2,4N-Ni 1.983 1.9289 2,24N-Fe 2.0394 1.9778 25N-Mn 2.107 2.0792 

2,4N-Ni   2,24N-Fe   46N-Mn  2.0756 

Ni-Cl 2.2911 2.2963 47,49Cl-Fe 2.3190 2.3373 45Cl-Mn 2.3681 2.3791 

      47Cl-Mn  2.3753 

N-H 0.8033 1.0173 N-H 0.7858 1.0198 N-H 0.8231 1.0208 

 

N-H 0.7592        

H-Cl 2.45 2.2984 H-Cl 2.5243 2.1778 47Cl-48H 2.46 2.1770 

      49Cl-445H  2.1842 

N-H…Cl 168.804 147.579 N-H…Cl 169.073 164.408 45H…Cl-N 172.669 170.893 

N-H…Cl 168.301  N-H…Cl 169.080  47H…Cl-N  170.500 

Ni-Cl-H-N -20.810 59.35 Fe-Cl-H-N 10.707 15.33 Mn-Cl-H-N -50.07 12.51 

Ni-N-C-N 8.32 -13.26 Fe-N-C-N 4.24 -19.15 Mn-N-C-N 1.42 -8.15 

H-N-C-N 10.98 -27.57 H-N-C-N -27.27 -12.35 H-N-C-N 15.70 -1.39 

Cl-Ni-N-C -30.28 69.47 Cl-Fe-N-C 28.86 45.82 Cl-Mn-N-C -27.87 15.65 

N-Ni-N 103.80 175.70 N-Fe-N 107.52 97.48 N-Mn-N 108.68 108.50 

Ni-N-C 115.00 124.36 Fe-N-C 126.43 124.93 Mn-N-C 127.89 129.49 

H-N-C 108.98 112.44 H-N-C 113.34 115.95 H-N-C 113.26 116.53 

Cl-Ni-Cl 116.08 175.24 Cl-Fe-Cl 111.63 147.66 Cl-Mn-Cl 110.66 128.74 
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 .5-1ترکیب های  B3LYP/6-311G (d,p)/LANL2DZ . ساختارهای بهینه شده در سطح 5شکل

 

 الکترونی ل هایبررسی اوربیتال های مرزی درگیر در انتقا. 3-2

اوربیتال مولکولی اشغال شده با چندگانگی الکترونی یکتایی )  444و  444، 449، 14، 444، 14به ترتیب دارای  4-6ساختارهای بهینه شده      

سنجی ( می توانند برای توضیح محاسبه های طیف FMOs( و جفت شده برای دیگر ترکیب ها هستند. اوربیتال های مولکولی مرزی )6و  5برای 

UV-Vis ( و انتقال های الکترونیET (. کاهش انرژی فاصله بین بالاترین اوربیتال مولکولی اشغال شده )9( مفید باشند )شکلHOMO و پایین )

 (  موجب افزایش طول موج انتقال های الکترونی می شود. انرژی های اوربیتال های مولکولی مرزی،LUMOترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده )

4 5 6 

3 2 1 
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 B3LYP/6-311G (d,p)/LANL2DZدر سطح  DFTمحاسبه های  به وسیله 4-6کیب های بهینه شده و انرژی کل تر HOMO-LUMOانرژی بین 

 تشکیل شده اند. dو  pو یا   sاز اوربیتال های اتمی ETهمه اوربیتال های مولکولی درگیر در  گردآوری شده است. 9در جدول 

 ویژگی های انرژی مولکولی.. داده های الکترونی و 2جدول 

طول موج  کمپلکس

 )نانومتر(

تفاوت انرژی 

 )الکترون ولت(

طول موج  کمپلکس قدرت ارتعاش

 )نانومتر(

تفاوت انرژی 

 )الکترون ولت(

 قدرت ارتعاش

 

 

      1 

184.49 

185.66 

205.61 

233.04 

294.13 

6.70 

6.67 

6.03 

5.32 

4.21 

0.186 

0.408 

0.686 

0.459 

0.110 

        

 

      4 

192.87 

200.10 

205.76 

222.60 

226.38 

239.76 

6.42 

6.19 

6.02 

5.56 

5.47 

5.17 

0.043 

0.078 

0.042 

0.403 

0.061 

0.262 

 

 

       2 

 

279.28 

362.97 

364.16 

 

4.43 

3.41 

3.40 

 

0.155 

0.116 

0.065 

 

 

         5 

222.25 

223.77 

226.62 

245.29 

246.81 

5.78 

5.54 

5.47 

5.05 

5.02 

0.042 

0.130 

0.107 

0.046 

0.045 

 

 

 

       3 

203.59 

207.52 

237.90 

276.98 

313.87 

657.16 

6.08 

5.97 

5.21 

4.47 

3.95 

1.88 

0.075 

0.138 

0.053 

0.165 

0.122 

0.057 

 

 

 

        6 

  205.98 

208.57 

211.86 

252.56 

254.18 

269.65 

272.17 

6.02 

5.94 

5.85 

4.90 

4.87 

4.59 

4.55 

0.021 

0.028 

0.033 

0.032 

0.046 

0.019 

0.024 

 

 

 . طیف سنجی الکترونی3-3

  B3LYP/6-311G(d,p)در سطح تئوری  TD-DFTروش های  به وسیله ی 4-6 طیف سنجی الکترونی پیش بینی شده کمپلکس های موردنظر    

پیک  6؛ نانومتر 46/568و  21/569، 94/912 رپیک اصلی د 5 ؛نانومتر 45/928و 48/955، 64/943، 66/443، 82/448پیک اصلی در  3به ترتیب 

و  54/996، 64/999، 16/943، 44/944، 41/429پیک اصلی در  6؛نانومتر 46/631و 41/545، 24/916، 24/951، 39/941، 32/945اصلی در 

، 36/939، 46/944، 31/944، 42/943 پیک اصلی در 1و  نانومتر 44/986و  92/983، 69/996، 11/995، 93/999پیک اصلی در 3 ؛نانومتر 16/952

 .(8و  5 های )شکل دهند را نشان می نانومتر 54/919و  63/962، 44/938
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 .5-1 یکمپلکس ها یبرا یمرز یمولکول یها تالیاورب اگرامی. د2شکل 

HOMO(61) 

LUMO(72) 

LUMO(117) 

LUMO(114) 

HOMO(106) 

HOMO(110) 

CT 

CT 

CT 
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 .5-1 یکمپلکس ها یبرا یمرز یمولکول یها تالیاورب اگرامی. د2شکل 

LUMO(73) 

LUMO(103) 

LUMO(103) 

HOMO(90) 

HOMO(90) 

HOMO(68) 

CT 

CT 

CT 
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 .5-1دیاگرام اوربیتال های مولکولی مرزی برای کمپلکس های . 2شکل 

 

 14به  (HOMO) 14و از  (LUMO+1)  19( به HOMO-9) 64اوربیتال الکترونی از  های انتقال شامل 4ساختار  در قویترین پیک مشاهده شده

(LUMO+7)  های مولکولی روی لیگاند این اوربیتال نانومتر است. 64/943درdmg  توانند از ، بنابراین انتقال ها میو فلز مرکزی واقع شده اند

 448( به HOMO-5) 446شامل انتقال های الکترونی از  9( شرح داده شوند. ساختارLMCTفلز مرکزی )-انتقال بار لیگاند  p→p نوع 

(LUMO+2)  444و از (HOMO-1 به )441 (LUMO+5) لیگاندمولکولی روی نانومتراست. این اوربیتال های  94/912درdmg   و فلز مرکزی

( MLCT)لیگاند  -و انتقال بار فلز مرکزی (LMCTفلز مرکزی ) –انتقال بار لیگاند d→pو p→p، بنابراین انتقال ها می توانند از نوع واقع شده اند

 24/916( در LUMO+1) 19به  (HOMO) 14( و از LUMO+2) 15( به  HOMO-2) 64شامل انتقال های الکترونی از  5شرح داده شوند. ساختار 

 (MMCTانتقال بار درون فلزی ) d→p، بنابراین انتقال ها می توانند از نوع های مولکولی روی فلز مرکزی واقع شده اند این اوربیتال نانومتراست.

نانومتر است. این اوربیتال های  64/999( در LUMO) 445( به HOMO-12) 24شامل انتقال های الکترونی از اوربیتال  8شرح داده شوند. ساختار 

( شرح MLCTلیگاند )-انتقال بار فلز مرکزی d→p، بنابراین انتقال ها می توانند از نوع  و فلز مرکزی واقع شده اند  hppHلیگاندمولکولی روی 

 29( و HOMO-11) 24و از  (LUMO) 449( به HOMO-10) 24( و HOMO-12) 42شامل انتقال های الکترونی از  3داده شوند. ساختار 

(HOMO-9 به )445 (LUMO+1 در )لیگاندنانومتر است. این اوربیتال های مولکولی روی  11/995hppH  بنابراین و فلز مرکزی واقع شده اند ،

-HOMO) 26های الکترونی از  شامل انتقال 6ساختار  ( شرح داده شوند.MLCTلیگاند ) -انتقال بار فلز مرکزی d→pانتقال ها می توانند از نوع  

انتقال بار   p→pنانومتر است. بنابراین انتقال ها می توانند از نوع 44/938( درLUMO)B 444( به HOMO-4)B 21( و از LUMO+1) 445( به 9

اوربیتال  ضریب شرکتاطلاعات کامل شامل . هستند n→n( شرح داده شوند. تمام انتقال های الکترونی ذکر شده از نوع  LLCTبین لیگاندی )

 ت.ذکر شده اس 5و ماهیت انتقال طول موج ها در جدول در اوربیتال های مولکولی های اتمی 

LUMO(101B) 
HOMO(97

CT 
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 .5-1. ضریب های انتقال و ماهیت اوربیتال های مرزی کمپلکس های 3جدول
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 5-3کمپلکس های  UV-Vis. نمودار طیف سنجی 3شکل 

2 

1 

3 
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 4-1کمپلکس های  UV-Vis. نمودار طیف سنجی 4شکل 

4 

5 

6 
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 . نتیجه گیری4

 LANL2DZو سری پایه  B3LYPنرم افزار گوسین و در سطح تئوری  به وسیلهNBO و فرابنفش -های بهینه سازی، طیف سنجی مرئیمحاسبه     

)کمپلکس  8برای اتم های دیگر انجام شد. ساختار تئوری و تجربی همخوانی خوبی دارد مگر در ترکیب  p, d311G(-6 (برای اتم های مرکزی و

]2(hppH)2[NiCl که تفاوت کمی در زاویه ها به خصوص زاویه )Cl -H-N  و زاویه های دو جهی اطراف فلز مرکزی دیده می شود که می تواند

بالاترین پیک مشاهده شده   UV-Visی تمایل بالای اتم نیکل برای نزدیک شدن به اتم کلر و جذب الکترون باشد. با بررسی طیفدلیلی برا

دهند. با توجه به  را نشان می LLCTو  LMCT،MLCT -LMCT،MMCT  ،MLCT ،MLCTبه ترتیب انتقال های الکترونی  4-6ترکیب های 

 های با هسته فلزی نیکل به دلیل در سری کمپلکس  LMCTل هایانتقا، 2dmg‒ لیگاند، با 4-5یب های پژوهش های انجام شده در مورد ترک

الکترونی  گالیچبار موثر هسته روی آن بیشتر،  بهتر انجام می شود چون دارد، منگنزو اندازه کوچکتری که نسبت به آهن و  نیکل د اتمی بیشترعد

ولی در ترکیب  خود دارد. الکترونی چگالیآن پایین تر و بنابراین تمایل بیشتری برای گرفتن الکترون از لیگاند به صورت انتقال بار و افزایش 

 یرد.گدر کمپلکس های آهن و منگنز در طول موج فقط کمی بیشتر از اتم نیکل صورت می  LMCTبه دلیل های ذکرشده، انتقال های  8-6های 
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