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ABSTRAK

Pd(Il) kompleks yang mengandungi ligan tetraaza makrosilik telah menjadi“topik
penting dalam kajian penyelidikan terkini terutama dalam bidang pma an,

aplikasi rawatan sisa, dan bioperubatan. Ciri paling unik ligan tetraaza m: k ialah

zarah nitrogen tinggi daya pilih terhadap ion logam peralihan dan tingg nderungan
membentuk sebatian makrosilik. Kaedah konvensional sintesis ligan tetraaza
makrosilik ialah menjadikan ion logam peralihan sebagai agen te empunyai
masalah semasa proses nyahkompleks kerana ion templat terlalu stabil. Kemudian,
kaedah sintesis tanpa templat diperkenalkan yang menghasi ligan tetraaza
makrosilik dan sebatian logam terproton. Bagaimanapun, hi ini, sangat terhad

kajian teori secara spesifik dilaporkan ke atas interaksi \logam-ligan semasa
pengkompleksan berlaku. Oleh itu, kajian ini telah memeri struIIur Pd(Il) ligan
tetraaza makrosilik dan mengkaji sifat elektronik ui pengiraan geori fungsi

ketumpatan. Geometri molekul menunjukkan zarah Pd(IT)¥berjaya aik iri
dalam ligan makrosilik dan interaksi logam-ligan m bang pada kestabilamPd(I1)
ligan tetraaza makrosilik. Kemudian, sifat optikal ) ligan tetfaa akrosilik telah

disiasat pada keadaan teruja menggunakan teori sahdaran jnasa fungsi Ketumpatan
dalam medium gas mendapati sempadan orbital j ?Hti elektron
ma an elektron.

yang tinggi kerana sikit tenaga yang diperlukan

Tindak balas optikal terhadap Pd(Il) liga gw mak% ilik.dalam medium heksana,
toluene, kloroform, metanol, asetonitni r meng t(ﬁélisme persamaan
integral oleh model polarasi kontinum ukkan p han rti pada nilai-nilai

jurang tenaga, puncak penyerapan, tn hlperpoﬁ\sﬁk r @g dalam medium gas.
‘% @ S
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ABSTRACT

topic of current research studies, especially in catalysis, waste treatment
and biomedical. The most unique properties of macrocycles containing nit atoms
are high selectivity towards transition metal ions and a high te 0 form
macrocyclic compounds. The established method of synthesising tetraaza macrocyclic
ligand by introducing a transition metal ion as a templating agent monstrated
difficulties in the decomplexation process because template ions, are t0p stable. Later,
one pot synthesis of the non-template has been introduced rM in protonated
tetraaza macrocyclic ligand and metal complex. However, unﬂ?w, there are limited
I-ligan
t

Pd (I1) complex containing tetraaza macrocyclic ligand has already been an{nnpvqtant
pplieation,

theoretical studies that specifically reported on d , interaction in
complexation. Therefore, this study examined the structur e‘ Pd(Il) tetraaza
macrocyclic ligand and further explored its electr roper. iew\ density

ry shows the I
atom successfully fits in the macrocyclic ligand and -ligand interactio co%&du(tes
to the stability of the Pd (I1) tetraaza macrocyclic ki al zrehe ties of
Pd(Il) tetraaza macrocyclic ligand were investiga ate using time-
dependent density functional theory (TD-DF gas obsezzyéd frontier
molecular orbitals indicate high electron mability Since ener required for
the electron transfer process. The optic Mses 0 ) tetraaza macrocyclic
ligand in hexane, toluene, chlorofor %ol, acetonitrile, an@%ter environment
using integral equation formalism of polasizable con model (IEF-PCM) show

e co
significant changes of the energy gap; absorptio \e.lgs n h@qpolarizability values
d )

compared in gas medium. ‘%
“ &
&
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