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Résumé
Dans ce travail, des complexes de Cu(II) et Zn(II) ont été synthétisés à 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 frontières). 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 à celle de la chloroquine, suggérant leur potentiel en tant qu’agents antiviraux prometteurs pour une future formulation thérapeutique.
Abstract
In this study, Cu(II) and Zn(II) complexes were synthesized using bidentate Schiff bases. Characterization by IR and UV-Visible spectroscopy confirmed a tetradentate N,N,O,O 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.
الملخص
في هذا العمل، تم تحضير معقدات معدنية لعنصري النحاس الثنائي (Cu²⁺) والزنك الثنائي (Zn²⁺) باستخدام قواعد شيف ثنائية السن. أُجريت عملية التوصيف باستخدام تقنيتي التحليل الطيفي بالأشعة تحت الحمراء (IR) وفوق البنفسجية-المرئية (UV-Vis)، حيث أكدت النتائج أن التنسيق يتم بطريقة رباعية السن من نوع N,N,O,O 
تم تقييم النشاط المضاد للأكسدة من خلال اختبارَي ABTS وTAC، وأظهرت النتائج نشاطًا ملحوظًا. كما أُجريت حسابات نظرية باستخدام نظرية الدالة الكثافية (DFT) باستخدام قاعدة B3LYP/6-311G للليغاند وB3LYP/LanL2DZ للمعقدات، مما مكّن من تحسين البُنى الهندسية وتحليل الخصائص الإلكترونية مثل شحنات Mulliken ، وخرائط الجهد الكهروستاتيكي الجزيئي (MEP) ، والمدارات الجزيئية الحدودية (FMOs) 
بالإضافة إلى ذلك، كشفت دراسات الالتحام الجزيئي (Molecular Docking) مع البروتين الهدف لفيروس SARS-   CoV-2 أن المركبات المحضرة تُظهر قدرة ارتباط أعلى من الكلوروكين، مما يشير إلى إمكانيتها كعوامل مضادة للفيروسات واعدة في التطبيقات العلاجية المستقبلية.
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