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Résumé

Dans ce travail, des complexes de Cu(ll) et Zn(ll) ont été synthétisés a partir de bases de
Schiff bidentates. Leur caractérisation par spectroscopies IR et UV-Visible a confirmé une
coordination tétradentate de type N, N, O, O. L’activité antioxydante, évaluée par les tests ABTS
et TAC, s’est révélée significative

Des calculs DFT (B3LYP/6-311G pour le ligand, B3LYP/LanL2DZ pour les complexes) ont
permis d’optimiser les géométries et d’analyser les propriétés électroniques (charges de
Mulliken, cartes MEP, orbitales frontieres). En complément, une étude de Docking moléculaire
contre la protéine cible du SARS-CoV-2 a montré que les composés synthétisés présentent une
affinité de liaison supérieure a celle de la chloroquine, suggérant leur potentiel en tant
gu’agents antiviraux prometteurs pour une future formulation thérapeutique.

Abstract

In this study, Cu(ll) and Zn(ll) complexes were synthesized using bidentate Schiff bases.
Characterization by IR and UV-Visible spectroscopy confirmed a tetradentate N,N,0,0 type
coordination mode. The antioxidant activity, assessed through ABTS and TAC assays, was found
to be significant.

Density Functional Theory (DFT) calculations (B3LYP/6-311G for the ligand and
B3LYP/LanL2DZ for the complexes) were employed to optimize molecular geometries and to
investigate electronic properties such as Mulliken atomic charges, molecular electrostatic
potential (MEP) maps, and frontier molecular orbitals (FMOs). Additionally, molecular docking
studies targeting the SARS-CoV-2 protein revealed that the synthesized compounds exhibit
higher binding affinities than chloroquine, highlighting their potential as promising antiviral
agents for future therapeutic development.
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