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Résumé

Dans ce travail, des complexes de métaux de transition Cu(ll) et Ni(ll) bases de Schiff tridentates ont été synthétises.
Ces composés ont été caractérisés par différentes méthodes spectrales telles que I’IR, I'UV-Vis, SM et électrochimie.
Les résultats ont indiqué que les bases de Schiff se comportaient comme un chélateur NOO tridentates qui se
coordonne aux ions métalliques par I'azote et I'oxygene. La capacité de piégeage du radical DPPH montre que tous les
composes possédent un pouvoir inhibiteur par rapport au standard. L’évaluation de 1’activité antibactérienne des
complexes a été effectuée par la technique de diffusion sur disque vis-a-vis de diverses souches de bactéries (Gram
positif et Gram négatif). La géométrie optimisée, la charge de Mulliken, les cartes de potentiel électrostatique
moléculaire (MEP) et les orbitales moléculaires frontieres (FMO) ont été calculées a l'aide de la théorie de la
fonctionnelle de la densité (DFT) avec la base BSLYP/LanL2DZ. Des études de docking moléculaire ont été menées
au site actif de la protéine Mpro de Covid19 afin d’anticiper les schémas de réaction possibles. Les résultats obtenus
sont encourageants et montrent que ces molécules peuvent étre utilisées globalement.

Mots clés : Base de Schiff, Complexes, Antioxydante, Antibactérienne, DFT, Docking moléculaire.

Abstract

In this work transition metal complexes Cu(ll) and Ni(ll) tridentates Schiff bases have been synthesized. These
compounds have been characterized by different spectral methods such as IR, UV-Vis SM and electrochemistry. The
results indicated that the bases of Schiff behaved as a tridentates NOO chelator that coordinates with metallic ions by
nitrogen and oxygen. The trapping capacity of the DPPH radical shows that all compounds have inhibitory power
compared to the standard. The evaluation of the antibacterial activity of the complexes was carried out by the technique
of diffusion on disk vis-a-vis various strains of bacteria (Gram positive and Gram negative). Optimized geometry,
Mulliken charge, Molecular Electrostatic Potential (MEP) maps and Molecular Boundary Orbitals (FMO) were
calculated using the Density Functional Theory (DFT) with the B3LYP/LanL2DZ. Molecular docking studies were
conducted at the active site of Mpro corona virus in order to anticipate possible reaction patterns. The results obtained
are encouraging and show that these molecules can be used globally.

Key words: Schiff base, Complexes, Spectroscopy, Antioxidant, Antimicrobial, DFT, Docking moléculaire.
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