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: لیگاندهای ایزوسیانید حاوی( IIفلزی پلاتین) های آلی سنتز و شناسایی کمپلکس

 مطالعات داکینگ مولکولی

 1، مژگان باباقصابها2مرضیه دادخواه آسمان، 1، رضا بابادی آقاخان پور1،*حمید رضا شهسواری

 ، ایرانزنجان ،تحصیلات تکمیلی علوم پایه زنجانشیمی، دانشگاه  دانشکده1
 خوارزمی، تهران، ایران دانشکده شیمی، دانشگاه2

 80/88/39تاريخ پذيرش:                  81/88/39تاريخ تصحيح:                   93/53/39تاريخ دريافت: 

 چکيده

'tolyl, -] (R' = p2(CNR)2[PtR  با فرمول کلی های ایزوسیانید( حاوی لیگاندIIفلزی پلاتین)آلی  کمپلکس دوو شناسایی  سنتز به در این مطالعه،

R = 2-chloro-6-methylphenyl (1) and 2-naphtyl (2)) بینیطیفشده توسط  تهیه پلاتینی های. کمپلکسه استشد پرداخته NMR  که

 NOESY-HH تکنیک از ،شناسایی شدند. علاوه براین هستند( HSQCو  HH COSYدوبعدی )و  )Pt)195C, 13H, 1های یک بعدی شامل تکنیک

های مذکور، ساختار به منظور داشتن دید ساختاری بهتر از کمپلکس .استفاده شد NMR H1های طیفبرای تفسیر بهتر  )ای اورهاوزراثر هسته بینیطیف (

جهت  2و  1کمپلکس های  مطالعات داکینگ مولکولی بر روی همچنین بهینه شدند. (یتابع چگال یمحاسبات تئور) DFTاین ترکیبات توسط روش 

 صورت گرفت. DNAبا  ها کمپلکس این گیریحالت اتصال و بهترین جهت تعیین

 ، داکینگ مولکولی.NMR ،DFT(، ایزوسیانید، شناسایی IIفلزی پلاتین)های آلیکمپلکسکلیدی :  کلمات

 مقدمه-1

. با این همه، این داروی ارزشمند دارای استی داروهای ضد سرطان پلاتین یکی از بهترین دستاوردها در زمینه-سیسداروی 

[. بنابراین تحقیقات بر روی داروهای 4-3] استعوارض جانبی از قبیل غیر اختصاصی بودن، سمیّت عمومی و مقاومت داروئی 

های اخیر بررسی خواص داروئی [. در سال1-6تر ضروری به نظر می رسد ]ی پلاتین با عوارض جانبی کمضد سرطان بر پایه

های چشمگیری همراه در زمینه تحقیقات ضدسرطان بوده که با پیشرفت هاترین بخش(، یکی از موفقIIهای پلاتین)کمپلکس

ن، فسفیت، آمین، آلکن و ی وسیعی از لیگاندهای کمکی همانند فسفیتواند در بازه[. این تحقیقات می7-41بوده است ]

ای ه[. در حقیقت تأثیرات الکترونی و فضایی لیگاندهای کمکی نقش اصلی را در تعیین ویژگی44-46ایزوسیانیدها صورت پذیرند ]

 کنند. ها بازی میبیولوژیکی کمپلکس

 

 

 

 shahsavari@iasbs.ac.irن                                                             ایرا، تحصیلات تکمیلی علوم پایه زنجاندانشگاه ، معدنی: استادیار شیمی لونویسنده مسئو. *
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ی پذیرنده-πی قوی و دهنده-σ= آلکیل یا آریلCNR (R  ،)–، ایزوسیانیدها با فرمول عمومی موجوددر میان لیگاندهای کمکی 

های آلکیل )گروه Rهای ایزوسیانیدها توسط ماهیّت استخلافساختاری های توان انتظار داشت که ویژگیپس می .هستند ضعیف

ز اایزوسیانید با عناصر واسطه سنگین مختلفی از های ، کمپلکسدر تحقیقیات انجام شده درگذشته یا آریل( کنترل شوند.

های . در این رابطه، کمپلکس[47-43] اندتهیه و مورد بررسی قرار گرفته  Pt(II))و  (Au(I), Ir(III), Cu(I), Ru(II)جمله

ای کریستال هپلاتین حاوی لیگاندهای ایزوسیانید در تحقیقات مختلف همانند کاتالیزورهای فوتوشیمیایی و فوتوفیزیکی، ویژگی

 اندمورد توجه قرار گرفته DNAی سنسورهای حساس به بخار مواد شیمیایی و اتصال به بردهایشان در زمینهمایع همراه با کار

[33-47] . 

'R' 2(CNR)2[PtR) [  ( با فرمولی کلیIIپلاتین)فلزی های آلی، سنتز و شناسایی یک سری جدید از کمپلکسپژوهشدر این 

= p-tolyl, R = 2-chloro-6-methylphenyl (1) and 2-naphtyl (2))های حاصل توسط اند. کمپلکس، گزارش گردیده

با کمپلکس ها مورد شناسایی قرار گرفتند. ساختار  NOESY تکنیککمک با همراه دوبعدی یک بعدی و  NMR بینیطیف

ررسی ببه منظور  ها کمپلکساین بهینه شدند. علاوه بر آنچه ذکر شد، مطالعات داکینگ مولکولی بر روی  DFTاستفاده از روش 

 صورت گرفته است.  DNAبه  آن هاتوانایی اتصال 

 بخش تجربی-2

 هامواد شيميايي و دستگاه -9-8

 H NMR (400 MHz)1 ،H} NMR (100 MHz)1C{13،PtNMR (86 MHz)195  ،DEPT 135°  ،HH COSYهای طیف

 ،HSQC  وNOESY-HH  توسط دستگاهBruker Avance DPX 400 MHz  شدندو در دمای اتاق ثبت .TMS  (H1  و

C136 ( و محلول آبیPtCl2Na Pt)195( های شیمیایی جابجایی .عنوان مرجع استاندارد خارجی استفاده شد به)δ(  برحسبppm 

. شدانجام  vario EL CHNSتوسط دستگاه  CHN. آنالیز عنصری ندبیان شد Hzبرحسب هرتز   (J)شدگیهای جفتو ثابت

آلدریچ و اکروس -های سیگمااز شرکت naphtyl isocyanide-2و   Chloro-6-methylphenyl isocyanide-2مواد شیمیایی 

جهت  ص سازی بیشترنیازی به خال وبودند های استفاده شده به عنوان مواد شیمیایی تجاری قابل دسترس خریداری شدند. حلال

. [13] ، بر طبق گزارشات قبلی سنتز شدp[Pt(-cis ،A-(SMe2tolyl)2(2[پلکس کم نداشتند.صورت گرفته های انجام واکنش

 .شدندچسب گذاری بر 4 طرحطبق  NMR بینیطیفلیگاندها در های شیمیایی جاییجابهبهتر برای مشخص کردن 
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 و ایزوسیانید. p-tolyl. برچسب گذاری لیگاندهای 1 طرح

 .methylphenyl)-6-chloro-], (R = 22)CNR(2tolyl)-p[Pt( ،1ي کمپلکس تهيه -9-9

2Cl2CH (mL 41،) methylphenyl -6-chloro-2 حلال ( درmmol 411/1mg,  411) A کمپلکس ابتدا به محلول

isocyanide (mmol 313/1 mg, 64 اضافه )کمک سپس با چرخید. در دمای اتاق ساعت  1و مخلوط واکنش به مدت  شد

در نهایت محصول به صورت  .شستشو داده شد( mL 3×4) هگزان سرد-nبا  جامد حاصل شده و حلال آن تبخیر گشت خلأ

 (.٪73)بازده که تحت خلا خشک شد حاصل جامد زرد روشن 

Anal. Calc. for C30H26N2Cl2Pt: C, 52.95; H, 3.85; N, 4.12. Found: C, 52.63; H, 3.71; N, 4.23. NMR in 

CDCl3: δ(1H) = 2.22 [s, 6H, Me of p-tolyl]; 2.32 [s, 6H, Me of CNR]; 6.88 [d, 4H, 3JHH = 7.9 Hz, H3’ of 

p-tolyl]; 7.14-7.29 [m, 6H, H3, H4 and H5 of CNR]; 7.37 [d, 4H, 3JPtH = 63.3 Hz, 3JHH = 7.9 Hz, H2’ of 

p-tolyl]; δ(13C) = 19.1 [s, 2C, Me of CNR]; 21.2 [s, 2C, Me of p-tolyl]; 127.6; 128.1 [s, 4C, 2JPtC = 67 

Hz, C2’ of p-tolyl]; 129.0; 129.9; 131.0; 132.2; 137.8; 139.1 [s, 4C, 3JPtC = 44 Hz, C3’ of p-tolyl]; 148.7 

[s, 2C, 1JPtC = 889 Hz, C1’ of of p-tolyl]; 151.9 [s, 2C, 1JPtC = 920 Hz, C1 of CNR]; δ(195Pt) = -4026.3 [s, 

1Pt, Pt center]. 

  .naphtyl)-2], (R = 2)CNR(2tolyl)-p[Pt( ،2ي کمپلکس تهيه -9-9

 2Cl2CH (mL 41 ،)naphtyl isocyanide-2 (mmol حلال ( درmmol 411/1, mg 411) A کمپلکس ابتدا به محلول

313/1  mg, 64 ساعت در دمای اتاق چرخید. سپس با کمک خلأ حلال آن تبخیر  1 شد و مخلوط واکنش به مدت( اضافه

حاصل گردید که تحت رنگی در نهایت محصول سبز شستشو داده شد. ( mL 3×4) هگزان سرد-nگشت و جامد حاصل شده با 

 (.٪31)بازده  خلا خشک شد

Anal. Calc. for C36H28N2Pt: C, 63.24; H, 4.13; N, 4.10. Found: C, 62.91; H, 4.51; N, 3.97. NMR in 

CDCl3: δ(1H) = 2.28 [s, 6H, Me of p-tolyl]; 6.97-7.88 [m, 22H, aromatic protons of naphtyl and p-tolyl 

moieties]; δ(13C) = 21.3 [s, 2C, Me of p-tolyl]; 122.9; 124.5; 125.9; 127.8; 128.1; 128.3 [s, 4C, 2JPtC = 

65 Hz, C2’ of p-tolyl]; 129.9; 132.3; 132.7; 133.0; 139.2 [s, 4C, 3JPtC = 44 Hz, C3’ of p-tolyl]; 146.6 [s, 

2C, 1JPtC = 922 Hz, C1 of CNR]; 149.3 [s, 2C, 1JPtC = 893 Hz, C1’ of of p-tolyl]; δ(195Pt) = -4055.5 [s, 

1Pt, Pt center]. 
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 جزئيات محاسبات تئوري -9-1

کد دستور . [36-33]شداجرا  B3LYP روش و با استفاده ازGaussian03 [31 ]ی برنامهتوسط  (DFT)محاسبات تابع چگالی 

LANL2DZ  31-6 کد دستوربرای توصیف پلاتین وG(d) ی همچنین هندسه [.11و  31] ها انتخاب شدبرای توصیف سایر اتم

 سازی شدند.های تقارنی بهینهمحدودیتگونه بدون اعمال هیچ DFTطورکامل با استفاده از روش ها بهکمپلکس

 محاسبات داکينگ مولکولي -9-0

ترکیبات این بعدی اتصال -3نقشه  واز داکینگ مولکولی استفاده شد ، DNAکنش ترکیبات سنتز شده با برای ارزیابی نحوه برهم

انواع  .اندایجاد شده AutoDock Tools1.5.6ی افزارهاها با استفاده از نرمشد. این نقشه حاصل DNAبه جایگاه فعال 

  [.14-11] شدند استخراجها ( از بانک اطلاعات پروتئین 1BNA،1Lu5با کدهای متفاوت ) DNAساختارهای مختلف 

 نتایج و بحث -3

 ايزوسيانيد ليگاند  ويحا (IIهاي پلاتين)کمپلکسسنتز و شناسايي  -9-8

 4با  p[Pt(-cis ،A [31]-(SMe2tolyl)2(2[ ش کمپلکسنشان داده شده است. واکن 4 طرحها در روش کلی سنتز کمپلکس

])pPt-  هایمنجر به تشکیل کمپلکسو در دمای محیط  2Cl2CHدر حلال ایزوسیانید مختلف والان از لیگاندهای اکی

naphtyl (2))-2R = methylphenyl (1) and -6-chloro-], (R = 22)CNR(2tolyl)  نشان  4 طرحدر شد. همانطور که

با استفاده از شوند. میجایگزین ایزوسیانید لیگاند با  Aدر کمپلکس [ 11]متیل سولفید ، لیگاندهای فعاّل دیداده شده است

( و همچنین تکنیک HSQCو  HH COSYدوبعدی )، )Pt)195C, 13H, 1ی های یک بعدشامل تکنیککه  NMR بینیطیف

DEPT 135 بینیطیفهای عددی برای در محلول مورد بررسی قرار گرفت )دادهها ساختار کمپلکس است NMR  در بخش

 تجربی گردآوری شده است(.
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 در دمای محیط. 2و  1 هایروش سنتز کمپلکس .2 طرح

بسیار  4 انتخاب شده است، چون ساختار کمپلکس NMRهای جهت بررسی طیف 4کمپلکس  ،تکراربه منظور جلوگیری از 

مورد نیاز  NMRهای ی طیفهمه در قسمت تجربی ذکر شده است. 4کمپلکس  NMRو اطلاعات  است 4کمپلکس شبیه 

 ppmو  ppm 44/4 = δ، دو پیک یکتایی در 4کمپلکس ، HNMR1اند. در طیف آورده شده 4-3های در شکل 4کمپلکس 

34/4 =  δ  متیل در لیگاندهای های گروهمشاهده شد که به ترتیب مربوط به p-tolyl طیف از . استو ایزوسیانیدHH-NOESY ،

های متیل هر دو لیگاند بین پروتون NOEبیانگر ارتباط این طیف ، که استفاده شدهای متیل گروهبرای تشخیص ، 4کمپلکس 

در  p-tolylهای متیل ، ارتباط قطری واضح بین گروهHH-NOESY( است. طیف 4آروماتیک )شکل حلقه های های با پروتون

ppm 44/4 = δ  3و'H  های هیدروژن اتمtolyl-p  درppm 33/6 = δ دهد. همچنین ارتباط قطری دیگری بین را نشان می

برقرار  ppm 41/7 = δو  ppm 34/4 = δهای هیدروژن ایزوسیانید به ترتیب در اتم  5Hهای متیل لیگاندهای ایزوسیانید و گروه

 که پیک مختلف وجود دارد 1ی آروماتیک (. در ناحیه4کند )شکل های متیل را فراهم میی تشخیص پیکاست که زمینه

دو پیک  همچنینشود. مربوط می CNRلیگاند   5Hو  3H ،4Hهای به پروتون ppm 41/7 = δ تا ppm 41/7 = δی بین ناحیه

در  tolyl-pهای لیگاند  2H'و   H'3های پروتون ترتیب مربوط به به ppm 37/7 = δو  ppm 33/6 = δدوتایی متمایز در 

های شود که ستلایتجفت می، Hz 3/63=  PtHJ3 با ثابت جفت شدگی با مرکز پلاتین  H'2 های . پروتونهستند 4کمپلکس 

 .(a4)شکل  می شودمربوطه حذف  Pt}NMR195H{1در طیف مشاهده شده در این کمپلکس، پلاتین 
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 CDCl.3 حلال در 1کمپلکس  NOESY -HH. طیف 1شکل 

 CNRهای متیل ، دو پیک یکتایی برای گروه4کمپلکس ، H}NMR1C{13ی آلیفاتیک طیف ، در ناحیهHNMR1مشابه طیف 

(ppm 4/41 = δ و )tolyl-p (ppm 4/44 = δمشاهده می ) 2شود. پیک مربوط به’C گروه tolyl-p ر شیفت شیمیایید ppm 

نیز با مرکز پلاتین جفت شده   C’3شود. کربن ( ظاهر میHz 67=  PtCJ2های پلاتین )به صورت یکتایی همراه با ستلایت 4/443

(Hz 11=  PtCJ3 و یک پیک یکتایی در )ppm 4/431 = δ 1های کند. پیکایجاد می’C  گروه tolyl-p  1وC  لیگاند CNR  هر(

ppm 1/144 = δ ،(Hz 141=  PtCJ1 )( و Hz 331=  PtCJ1، )ppm 7/413 = δدر به ترتیب دو مجاور مرکز پلاتین هستند( 

از آنجایی که این دو پیک مشاهده شده در این  .هستندهر دو نشانگر ثابت جفت شدگی بزرگ با مرکز پلاتین که شوند، ظاهر می

لازم به ذکر هست (. b4 شوند )شکلمیظاهر نشان مربوطه DEPT 135°مربوط به کربن نوع چهارم هستند، در طیف  نواحی

به ترتیب از تکینیک  4کمپلکس  H}NMR1C{13و  HNMR1به منظور تعیین دقیق سیگنال های مشاهده شده در طیف های 

، 4کمپلکس ، PtNMR195(. نهایتاً طیف d4و  c4های )شکل کمک گرفته شده است HSQCو  HH COSYدوبعدی های 

 ،است p-tolyl گروه هایبا پروتون پلاتینی مرکز که ناشی از جفت شدن است = ppm 3/1146- δدارای یک پیک چندتایی در 

 (.3)شکل  می گرددتبدیل  H}NMR1Pt{195هر چند این پیک چندتایی پهن به یک پیک تیز در طیف 
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-ی بین نواحی آروماتیک طیفمقایسه (b. 1کمپلکس  برای  Pt}NMR195H{1و  HNMR1های ی بین نواحی آروماتیک طیفمقایسه (a. 2شکل 

 .1کمپلکس  HSQCطیف  (d و HH COSYطیف  (c. 1کمپلکس برای  DEPT 135°و  H}NMR1C{13های 

 DFTمحاسبات  -9-9

توسط روش محاسباتی  4و  4های کمپلکس سازیها داشته باشیم، بهینهی بهتری بین ساختارهای کمپلکسبرای اینکه مقایسه

DFT 2های پایه برای هر دو کمپلکس در حلال صورت گرفت. حالتCl2CH  آن است که بیانگر حاصل شده بهینه شد. نتایج

دارای ممانعت فضایی  4است. زیرا لیگاندهای ایزوسیانید در کمپلکس  4پایدارتر از کمپلکس  molJk 37-1به مقدار  4کمپلکس 

 . هستندکمتری 
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 .1کمپلکس  H}NMR1Pt{195و  PtNMR195های ی بین طیف. مقایسه3شکل 

، در 4کمپلکس  امشابه ب. استی مولکول تقریباً عمود بر صفحه CNRو  p-tolylهای لیگاندهای ی حلقههمه 4کمپلکس برای 

 یهای نفتیل لیگاند ایزوسیانید موازی با صفحهدر حالی که بخش ،ی مولکول استعمود بر صفحه p-tolylهای ، حلقه4کمپلکس 

بیانگر  این مشاهدهتقریباً برابر با یکدیگر است.  tolyl-pC-Ptهای بهینه شده، طول پیوندهای اند. در ساختارمولکول قرار گرفته

است که مبیّن این واقعیت است که  11°تقریباً  C-Pt-C. زوایای استمقادیر یکسانی از اثر ترانس برای لیگاندهای ایزوسیانید 

کمپلکس نشانگر ساختارهای بهینه شده  1ل است. شکل آی اطراف مراکز پلاتین بسیار شبیه به ساختار مسطح مربعی ایدههندسه

  خلاصه شده است. 4در جدول  4و  4کمپلکس های  است. پارامترهای هندسی منتخب برای 2Cl2CH حلال در 4و  4های 

 

 (.(°)و زوایا   (Å))طول پیوندها 2و  1های پارامترهای هندسی برای کمپلکس. 1جدول 

Complex 1 Complex 2 

Pt1-C30 2.00272 Pt1-C30 2.00440 

Pt1-C31 2.00357 Pt1-C31 2.00436 

Pt1-C2 2.07506 Pt1-C2 2.07575 

Pt1-C12 2.07595 Pt1-C12 2.07495 

C30-Pt1-C2 88.18559 C30-Pt1-C2 87.65288 

C2-Pt1-C12 86.60999 C2-Pt1-C12 88.14104 

C12-Pt1-C31 88.94197 C12-Pt1-C31 88.10956 

C31-Pt1-C30 96.26363 C31-Pt1-C30 96.10835 

C30-Pt1-C12 174.79408 C30-Pt1-C12 175.74251 

C2-Pt1-C31 175.49036 C2-Pt1-C31 176.08865 
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 اند. های هیدروژن برای وضوح بیشتر حذف شدهاتم. 2Cl2CH حلالدر )راست(  2کمپلکس )چپ(  1کمپلکس شده  های بهینه. ساختار4شکل 

 مطالعات داکينگ مولکولي -9-9

صورت  DNAبازهای  کنش با جفتاز طریق برهم یپلاتینهای ضد سرطان کمپلکس علمی، مکانیسم واکنشهای بر طبق یافته

برای تعیین جایگاه ویژه اتصال،  (II)های پلاتین. از این رو، مطالعات داکینگ مولکولی بر روی کمپلکس[43-41و  16] گیردمی

سنتز شده  (II)های پلاتینی اتصال کمپلکسهایگیرد. انرژر میمورد استفاده قرا DNAشان به حالت اتصال و هندسه اتصال

های از داده (kcal/mol)اتصال  هایانرژیارائه شده است. بیشترین  4در جدول  DNAدو ساختار متفاوت از  بادر این پژوهش 

 شودمشاهده می 4به عنوان نتیجه در هر اجرا در نظر گرفته شده است. همانطور که در جدول  AutoDock dlgبرنامه خروجی 

 نشان داد. علاوه بر آن 1BNAرا در اتصال به  )-Kcal.mol 14.18-1(های اتصال داکینگ افزایش یافته انرژی 4کمپلکس 

احتمالاً کاهش به نمایش گذاشت.  1BNAتصال به در ا )-Kcal.mol 12.61-1(های اتصال داکینگ کمتری را انرژی 4کمپلکس 

ه در ک استهای نفتیل در لیگاندهای ایزوسیانید در این کمپلکس مربوط به ممانعت فضایی گروه 4انرژی اتصال در کمپلکس 

 (.4نیز حاصل گردید )جدول  1LU5به این کمپلکس ها در اتصال  انرژی نیزاین روند محاسبات تئوری نیز مشاهده گردید. 

های گروههمچنین (. 1کند )شکل برهمکنش می DNAبا شیار جزئی از  4کمپلکس حاکی از آن است که مولکولی نتایج داکینگ 

p-tolyl  یل که های فنگروه . اماگیرندئی قرار میزبه دور از جفت بازها در شیار ج ی در این کمپلکسپلاتینمرکز متصل شده به

متصل  متیلهای از طریق گروه 4هستند. علاوه بر این، کمپلکس  DNAهای جزئی با شیار منطبق اند کاملاًوسیانید متصلبه ایز

 کند.کنش میبرهم DNAموجود در ساختار  C11و  C9 ،G10، G4 جفت بازهایایزوسیانید با به لیگاند 
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 .DNA ساختاربا  2و  1های کمپلکس . مطالعات داکینگ مولکولی بر روی2جدول 

 Docking binding energy (Kcal/mol) 

Complex/Receptor 1BNA 1LU5 

1 -14.18 -13.91 

2 -12.61 -12.27 

 

 

 . DNA (1BNA)با 1در کمپلکس  پذیرنده هایبعدی لیگاند ای سهه . برهمکنش5شکل 

 نتیجه گیری-4

 یگانددو ل ینو همچن لییآر یگانددو ل حاویکه  4و  4نی یپلات یفلز یآل یدجد هایکمپلکس یی، سنتز و شناساپژوهش یندر ا

کربن  یدهدهن یگاندتوسط چهار ل ی در این کمپلکس هاینمراکز پلات یبطور جالب توجهگزارش شده است. ، هستند ییزوسیانیدا

 مختلف هایتکنیک توسطسنتز شده  یهاکمپلکس .است نادر ی پلاتینیهاگونه کمپلکس یندر ا یزیچ چنین که انداحاطه شده

 NMRسازیینهشدند. به ییشناسا DFT 2 ر حلالد هاساختارCl2CH بطور قابل  4 کمپلکس است که یتواقع ینا یانگرب

در هر  p-tolyl های، نشان دادند که گروهDFT توسط کمپلکس ها شده ینهبه ساختارهای. است 4 کمپلکس از یدارترپا یتوجه
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ح ساختار مسط یکاست که  یتواقع ینا یدشده مؤ ینهبه هایهندسه. هستندمولکول  یعمود بر صفحه یباًدو کمپلکس تقر

 یگاندهایل یاثر ترانس برا یرکه مقاد دهدینشان م یوندهاطول پ یرمقاد گیریهر دو کمپلکس در دسترس است. اندازه یبرا یمربع

 سازیتوسط مدل DNAبا  4و  4 هایکمپلکس کنشبرهم توانایی .است یکسانتقریباً  4و  4 هر دو کمپلکسدر  یزوسیانیدا

مورد  (DNA با شاناتصال انرژی به توجه با) هاهندسه آن یناتصال، حالت اتصال و بهتر یژهو یگاهجا یینبه منظور تع یمولکول

. شوندیمتصل م DNAبه  یریاحالت اتصال ش یقاز طر هاکمپلکساین که  مولکولی نشان داد ینگقرار گرفت. مدل داک یابیارز

و  است 4انرژی بیشتری نسبت به کمپلکس  یدارا 4کمپلکس که  دادتصال بدست آمده از داکنیگ نشان های اهمچنین انرژی

 .باشدعامل ضد سرطان  یکبه عنوان می تواند کاندیدای خوبی،  4کمپلکس 
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