
 

 
 

 

 ؼاٍٍ٘بٜ اِكٞفاء )ن(

 ؼاٍ٘ىؽٜ ٠ّْٛ پبیٝ

 

 پبیبٖ ٘بٔٝ

 خٟت اغؿ ؼـخٝ وبـٌٙبوی اـٌؽ

 ـٌتٝ ٌیٕی ٌفایً ٌیٕی فیكیه

 

 

 ٠ٙٛاٖ

ٔطبوجٝ تٛاثٟ تفٔٛؼیٙبٔیىی ؼـ تجؽیُ ثیّی ٚـؼیٗ ٘جی١ی ثٝ ثیّی ـٚثیٗ ٚ ثفٞٓ وًٙ ثیّی ـٚثیٗ 

 ثب اوتفبؼٜ اق ٔطبوجبت ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔی  PTTCA-Mn(II)ٚ ثیٛوٙىٛـ 

 

 

 اوتبؼ ـإٞٙب:

 ؼوتف ٔیٙب غیبثی

 

 ؼاٍ٘دٛ:

 ١ّٔٛٔٝ ٔٛلایی
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 بسم الله الرحمه الرحیم

 

 
  



 

 
 

 

 ؼاٍٍ٘بٜ اِكٞفا )ن(

 ؼاٍ٘ىؽٜ ٠ّْٛ پبیٝ

 

 پبیبٖ ٘بٔٝ

 خٟت اغؿ ؼـخٝ وبـٌٙبوی اـٌؽ

 ـٌتٝ ٌیٕی ٌفایً ٌیٕی فیكیه

 

 ٠ٙٛاٖ

ثیّی ـٚثیٗ  ی١ی ثٝ ثیّی ـٚثیٗ ٚ ثفٞٓ وًٙٔطبوجٝ تٛاثٟ تفٔٛؼیٙبٔیىی ؼـ تجؽیُ ثیّی ٚـؼیٗ ٘ج

 تٛٔیثب اوتفبؼٜ اق ٔطبوجبت ٔىب٘یه وٛا٘  PTTCA-Mn(II)ٚ ثیٛوٙىٛـ 

 

 اوتبؼ ـإٞٙب:

 ؼوتف ٔیٙب غیبثی

 

 اوتبؼ ٍٔبٚـ:

 ؼوتف ّٔٙٛـ قاٞؽی

 

 ؼاٍ٘دٛ:

 ١ّٔٛٔٝ ٔٛلایی
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هتؼلق بِ  کلیِ دستبٍسدّبی ایي تحقیق

 داًطگبُ الضّشا)س( است.

 

 

 

 

 

  



 

 
 

وندا به ما تىفیق تلاش در شکست، صبر در نىمیدی، جهاد ب کاری در سکىت، عظمت ، کار بی پاداش، علم سلاح  ا خدا فدا

 و مناعت بی غرور را عنایت فرما.   بی نام، خدمت بی نان، ایمان بی ریا، خىبی بی نمىد

 

ٔبضُّ آٔٛغتٝ ٞبیٓ ـا تمؽیٓ ٔی وٙٓ ثٝ آ٘بٖ وٝ ٟٔف آوٕب٘ی ٌبٖ آـاْ ثػً آلاْ قٔیٙی اْ 

 اوت. 

 ثٝ اوتٛاـتفیٗ تىیٝ ٌبٞٓ، ؼوتبٖ پفٟٔف پؽـْ 

 ٔبؼـْ  ٟٔفٚـقیٓ، زٍٕبٖ ثٝ وجكتفیٗ ٍ٘بٜ ق٘ؽٌ

وٝ ٞفزٝ آٔٛغتٓ ؼـ ٔىتت ٠ٍك ٌٕب آٔٛغتٓ ٚ ٞفزٝ ثىٌٛٓ لٙفٜ ای اق ؼـیبی ثی وفاٖ 

 ٟٔفثب٘یتبٖ ـا وپبن ٘تٛا٘ٓ ٌفت.

 

 

  



 

 
 

 

 

ثىی ٌبیىتٝ اوت اق اوتبؼ ففٞیػتٝ ٚ ففقا٘ٝ « ٔٗ ِٓ یٍىف إِػّٛق ِٓ یٍىف اِػبِك »ّٔؽاق ثٝ 

ؼـ  وفأتی زٖٛ غٛـٌیؽ، وفقٔیٗ ؼَ ـا ـٌٚٙی ثػٍیؽ٘ؽ ٚ وٝ ثبؼوتف ٔیٙب غیبثی  وفوبـ غب٘ٓ

 ;ثبـٚـ وبغتٙؽ ثب ٌُ ٞبی اؼة، ـا  ٌٍّٗ وفای ٠ّٓ ٚ ؼاً٘ ِطٝبت ٘بأیؽی پفتٛ أیؽ تبثب٘ؽ٘ؽ ٚ

 .تمؽیف ٚ تٍىف ٕ٘بیٓ

 

  



 

 
 

 چکیذُ:

كایی ت١ییٗ غّٝت ثیّی ـٚثیٗ ؼـ وفْ غٖٛ، ثٝ ٠ٙٛاٖ یىی اق ـٍ٘ؽا٘ٝ ٞبی وجؽ، اق إٞیت ثٝ و     

ثفغٛـؼاـ اوت. غّٝت پبییٗ تف ٚ ثبلاتف اق ضؽ ٘جی١ی ایٗ ـٍ٘ؽا٘ٝ، ٍ٘بٖ ؼٞٙؽٜ ی ٠ٛ٘ی اغتلاَ ٚ 

ثیٕبـی ٔی ثبٌؽ وٝ ٔی تٛا٘ؽ ٔٙدف ثٝ ٔفي ٘یك ٌٛؼ. ؼـ ایٗ وبـ پمٍٚٞی، تٛاثٟ تفٔٛؼیٙبٔیىی 

ِپی اوتب٘ؽاـؼ آ٘تب ٔفثٖٛ ثٝ تِٛیؽ وٝ ایكٚٔف ثیّی ـٚثیٗ اق ِٔٛىَٛ ثیّی ٚـؼیٗ ٘جی١ی، اق لجیُ

Hf   )تٍىیُ 
Sf   )، آ٘تفٚپی اوتب٘ؽاـؼ تٍىی0ُ

ٚ ا٘فلی اوتب٘ؽاـؼ آقاؼ ٌیجه تٍىیُ 0

(  Gf
 *B3LYP/6-31Gٚ ؼـ وٙص ٔطبوجبتی  (DFT)ثٝ ـٚي ٘ٝفیٝ تبث١ی زٍبِی  ،0

٘ىجت ثٝ وبیف  ثیّی ـٚثیٗ-γ بٖ ؼٞٙؽٜ ی پبیؽاـتف ثٛؼٖ ایكٚٔفٔطبوجٝ ٌؽ. ٘تبیح ٔطبوجبت ٍ٘

 ایكٚٔف ٞب  ٔی ثبٌؽ وٝ ثب ا٘لا٠بت ضبُِ اق ٔطبوجبت ٘یٕٝ تدفثی پیٍیٗ ٘یك ٞٓ غٛا٘ی ؼاـؼ.

یه ثیٛوٙىٛـ  II))وفثٛوىیّیه اویؽ ٚ ٍٔٙٙك-3 -تفٌیٛفٗ-2"ٚ 5' - 2'ٚ 5 -پّیوٕپّىه      

وبـآٔؽ ثفای ـؼیبثی ثیّی ـٚثیٗ ؼـ ٕ٘ٛ٘ٝ غٖٛ ا٘ىبٖ اوت، أب اق ٘طٜٛ ی ثفٞٓ وًٙ ایٗ 

ثیٛوٙىٛـ ثب ِٔٛىَٛ ثیّی ـٚثیٗ ا٘لا٠بتی ؼـ ؼوت ٘یىت. ثفٞٓ وًٙ ثیّی ـٚثیٗ ثب ایٗ 

 *B3LYP/6-31Gثیٛوٙىٛـ، ٌجیٝ وبقی ٌفؼیؽٜ ٚ وٕپّىه ٞبی ضبُِ، ؼـ وٙص ٔطبوجبتی 

بُٔ ٚ ثؽٖٚ ا٠ٕبَ ٞیر ٌٛ٘ٝ ٌفایٗ تمبـ٘ی اِٚیٝ ثٟیٙٝ ٌؽ. ٘تبیح ٔطبوجبت ٍ٘بٖ ثٝ ِٛـت و

ثب ثیٛوٙىٛـ ٔی ثبٌؽ. ؼـ ایٗ ثفٞٓ وًٙ ٞفیه اق یٖٛ  γؼٞٙؽٜ ی  پبیؽاـتف ثٛؼٖ ثفٞٓ وًٙ ففْ 

ثیّی ـٚثیٗ ثب اوتٛویٛٔتفی -γ، ؼـ یه تمبـٖ ٌجٝ زٟبـٚخٟی، ثب یه ِٔٛىَٛ  (II)ٞبی ٍٔٙٙك

 وًٙ ٔی ؼٞؽ.(، ثفٞٓ 2:2)

 ، ثیّی ـٚثیٗ، ثیّی ٚـؼیٗ، ٔطبوجبت ٔىب٘یه وٛا٘تٛٔیMn(II)وّٕبت وّیؽی: پّی تفٌیٛفٗ 
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[PTTCA-Mn(II) - γ  / bilirubin]
4+

 

      

 

 [PTTCA-Mn(II) - γ / ) bilirubin(2]
4+ 

 

 

 *HF/3-21G B3lyp/6-31g                اتن ّبی هتصل

    

 

(Åپیًَذ )طَل   

Mn148-O182 

Mn148-O84 

Mn184-N21 

Mn184-N22 

چندگانگی 

 بالا

1.90 

2.07 

2.83 

2.24 

09.0 

چندگانگی 

 میانی

1.89 

2.06 

2.27 

2.23 

1.88 

جندگانگی 

 پایین

1.89 

2.00 

2.29 

2.17 

1.87 

چندگانگی  

 بالا

1.86 

2.07 

2.34 

2.49 

1.83 

چندگانگی 

  میانی

1.84 

2.06 

2.31 

2.42 

1.91 

[PTTCA-Mn(II) - γ / ) bilirubin(2]
4+ 

 

[PTTCA-Mn(II)] 
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(Åپیًَذ )طَل   

Mn148-O182 

Mn148-O84 

Mn184-N21 

Mn184-N22 

Mn185-O183 

Mn185-O38'
 

Mn185-N21'
 

Mn106-N22' 

(°صاٍیِ پیًَذی )  
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(°)صاٍیِ دای ّذسال   

C181-O182-Mn184-O38 

چندگانگی 

 بالا

1.90 

2.07 

2.83 

2.24 

09.0 

2.02 

2.80 

2.22 

 

020981 

.09.1 

0879.2 

020971 

02894. 

02.928 

 

 

-100.23 

169.18 

چندگانگی 

 میانی

1.89 

2.06 

2.27 

2.23 

1.88 

1.99 

2.24 

2.42 

 

122.83 

85.28 

143.53 

132.35 

121.46 

123.80 

 

 

-103.21 

167.90 

جندگانگی 

 پایین

1.89 

2.00 

2.29 

2.17 

1.87 

2.04 

2.27 

2.29 

 

117.67 

114.67 

135.21 

128.05 

138.78 

114.01 

 

 

56.98 

-47.60 

چندگانگی  

 بالا

1.86 

2.07 

2.34 

2.49 

1.83 

2.04 

2.29 

2.45 

 

143.75 

102.25 

135.78 

126.89 

124.72 

126.89 

 

 

-23.68 

-123.63 

چندگانگی 

  میانی

1.84 

2.06 

2.31 

2.42 

1.91 

2.00 

2.27 

2.41 

 

144.18 

101.19 

131.74 

122.90 

119.05 

132.32 

 

 

-61.70 

-165.86 

[PTTCA-Mn(II) - γ / ) bilirubin(2]
4+ 

 NBO ثب اوتفبؼٜ اق ـٚي
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:فصل اٍل  

آى ّبیٍ بیَسٌسَس هسیش تَلیذ ،بیلی سٍبیي



 فُّ اَٚ: ثیّی ـٚثیٗ، ٔىیف تِٛیؽ ٚ ثیٛوٙىٛـ ٞبی آٖ
 

2 

 

هقذهِ -1-1  

ٓ    ،ِففاٚی اوت 2ـٍ٘ؽا٘ٝ ای 1ثیّی ـٚثیٗ          ؼـ ثبؽٖ   3وٝ یىی اق ٔطّٛلات تػفیبت ِٔٛىبَٛ ٞب

 ثٝ ٠ٙٛاٖ ٔلاوی اق ٠ّٕىفؼ ٘جی١بی وجبؽ   ا٘ىبٖ ٕ٘ٛ٘ٝ غٖٛ ـت١ییٗ غّٝت ثیّی ـٚثیٗ ؼ ثبٌؽ. ٔی

وجبؽی،   4ٚخٛؼ ثیٕببـی ٞببیی اق لجیبُ وبیفٚن    ـٚثیٗ ٍ٘ب٘ٝ  ٔٛـؼ تٛخٝ اوت. غّٝت ثبلای ثیّی

     ایٗ ت١یبیٗ غّٝبت ؼلیبك   ا٘ؽ ٔٙدف ثٝ ٔفي ٘یك ٌبفؼؼ. ثٙببثف  ٔی تٛ وٝ ،ٔی ثبٌؽ 6ٚ یفلبٖ 5ٞپبتیت

أبفٚقٜ ـٚي ٞببی   ثٝ ٘ٛـی وبٝ   اق إٞیت ثىیبـی ثفغٛـؼاـ اوت ثیّی ـٚثیٗ ؼـ ٕ٘ٛ٘ٝ غٖٛ اففاؼ

 .[1] غٖٛ اثؽاٞ ٌؽٜ اوتٔتفبٚتی ثفای ا٘ؽاقٜ ٌیفی غّٝت ثیّی ـٚثیٗ ؼـ 

 ّب ٍ سًگذاًِ ّبی صفشاٍی 7پَسفیشیي -1-2

        ٗ ٖ   8ٌٙبغت ثیٌٛیٕی پٛـفیفیٗ ٞب ٚ ٞٓ ٔجٙببی ؼـن ا٠ٕببَ ٌٛ٘ببٌٖٛ ٕٞبٛپفٚتئی          ٞبب ؼـ ثبؽ

ٛـفیفیٗ ٞببی  ثیٕبـی ٞب ٞىتٙؽ وٝ ثبف اثبف اغبتلالات ٔىبیف وببغت پب       ٌفٜٚ ٚوی١ی اق ٔی ثبٌؽ.

 ـا ثٍٙبوٙؽ، ثٝ ٞبأب پكٌىبٖ ثبیؽ آٖ  ،ٌبیٟ ٘یىتٙؽ ثیٕبـی ٞب غیّی ٔػتّف ایدبؼ ٔی ٌٛ٘ؽ. ایٗ

پٛـفیفیٗ ٞب  ٔٛاخٝ ٔی ٌٛ٘ؽ.ٚیمٜ ٔتػّّبٖ پٛوت ٚ وجؽ ٚ ـٚاٖ پكٌىبٖ وٝ ثب ایٗ ٌٛ٘ٝ ثیٕبـاٖ 

ٝ  (=HC-) یّٗاق ٘فیبك پبُ ٞببی ٔتب     9وٝ ثب اتّبَ زٟبـ ضّمبٝ پیفِٚبی   ،ٞىتٙؽ تفویجبتی         وببغت

ٌٛ٘ؽ. یىی اق غٛاَ پٛـفیفیٗ ٞب ایٗ اوت وٝ ثب یٖٛ ٞبی ٔتُّ ثٝ اتٓ ٘یتبفٚلٖ ضّمبٝ ٞببی    ٔی 

آٞبٗ ٕٞب٘ٙبؽ ٞبٓ     یپبٛـفیفیٗ ٞبب  پیفِٚی، وٕپّىه ٔی وبق٘ؽ. ٕ٘ٛ٘ٝ ٞببیی اق آٖ ٠جببـت اوبت:    

فٚتئیٗ ٞبی ٞٓ ؼاـ پ )ـٍ٘ؽا٘ٝ فتٛوٙتك( ؼـ ٌیبٞبٖ. 11ٚ پٛـفیفیٗ ٔٙیكیٓ ؼاـ وّفٚفیُ 10ٌّٕٞٛٛثیٗ

 .[2] آٔؽٜ اوت 1-1تفیٗ آٖ ٞب ؼـ خؽَٚ  ٟٔٓ وٝ ،ٌىتفؼٜ ای ؼـ ٘جی١ت ؼاـ٘ؽ تٛقیٟ

 

                                                           
1. Bilirubin 

2. Pigment 

3. Heme 

4. Cirrhosis 

5. Hepatitis 

6. Jaundice 

7. Porphyrine 

8. Hemoproteins 

9. Pyrrole 

10.Hemoglobin 

11.Chlorophyll 


