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Résumé 

Dans ce travail, des complexes de métaux de transition Cu(II) et Ni(II) bases de Schiff tridentates ont été synthétisés. 

Ces composés ont été caractérisés par différentes méthodes spectrales telles que l’IR, l’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 l'azote et l'oxygène. La capacité de piégeage du radical DPPH  montre que tous les 

composés possèdent un pouvoir inhibiteur par rapport au standard. L’évaluation de l’activité antibactérienne des 

complexes a été effectuée par la technique de diffusion sur disque vis-à-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 frontières (FMO) ont été calculées à l'aide de la théorie de la 

fonctionnelle de la densité (DFT) avec la base B3LYP/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 être utilisées globalement. 

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

Abstract    

In this work transition metal complexes Cu(II) and Ni(II) 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-à-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. 

 
 ملخص

 

 UV-Vis IRقواعد شيف الثلاثية تميزت هذه المركبات بطرق طيفية مختلفة مثل  Ni(II)Lو Cu(II)Lتم تصنيع معقدات المعادن الانتقالي  ،في هذا العمل

 رةلقدا تظھر لأكسجينوا جينونيترالذي ينسق مع أيونات المعادن من خلال   NOO tridentatesتصرفت كمخلب  شيف عداقو أن لىإ ئجأشارت النتا و 

سطة ابوت لمركبات وابطااللبكتيريا للرد لمضاط النشااتقييم اء جرإتم  .رنة بالمعيارمقا مثبطةة تمتلك قوأن جميع المركبات   DPPH ورجذ تنظيف على

 لجھدا ئطاخرو ، Mullikenوشحنة  ،لمحسنةا لھندسةا بحسا تم ).املجرا سالبةو املجرا موجبة( لبكتيرياا نم مختلفةت لقرصي ضد سلالار الانتشااتقنية 

 B3LYP LanL2D. مع  (DFT)يفية ظلوالكثافة انظرية ام باستخد (FMO) يةودلحدالجزيئية ارات المدوا (MEP) لجزيئيا ستاتيكيولكھرا

 تظھرو مشجعة عليھا للحصوا تم لتيا لنتائجا ل ،لمحتما بالتفاعل تنبا جلأ من Mpro  كورونا تينولبر لنشطا موقع في لجزيئيا ءسارلاا تسادرا اءجرا تم

 .علاجيا مھااستخدا يمكن تلجزيئاا هذه ناا

 لجزيئيا ملالتحاا ، DET لجزينيا ءسارلاا ،ثيماللجر دمضا ة،لأكسدا داتمضا ،لطيفيا لتحليلا تمجمعا شيف عداقو :لمفتاحیةا تلكلماا


