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Célok és Tudomanyos hattér:

» Szerves fotokémiai molekulak szerkezetvaltozasainak vizsgalata
» Szerves fotokémiai atalakulasokban a m—mt* és n—nt* allapotok
kolcsonhatasa

S, és T, feluletek metszése > metszéspontok (ISC)

* Kisérleti megfigyelések értelmezése elméleti uton

* Cél: gerjesztett allapotu (S,, T,) reakciomechanizmusok feltarasa
* Kémiai interpretacio: TICT, PET, Dewar-benzol tipusu folyamatok

Célunk, hogy a gerjesztett allapotu reakcidkat a kvantumkémiai szinten
értelmezzuk, és ezzel segitsuk a fotoaktiv molekulak tervezését.

A fotokémia ma mar nem csak spektroszkdpiai kérdés: a kvantumkémia
nélkulozhetetlen az S-S, atmenetek dinamikajanak értelmezésében.
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s e e . e, , Molekulak geometriaja
Kvantumkémiai szamitasos modszerek 8 ‘

* DFT, TD-DFT, CAS-SCF, M06-2X / def2-TZVP
* Geometriaoptimalizalasok, PES (potential energy surface) profilok

* TICT és PET folyamatok energetikai elemzése

A szamitasokat jellemzéen TD-DFT modszerrel végezziik, kiilonb6z6
konformaciok energetikai és fotofizikai jellemzésével.

Potencialis ehergiafelszin

Molekulapalyak szamitasa
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S openstack. = e ansiesisk

HUN-REN Cloud infrastruktura E— 2. platform

AP Access

» Két f6 er6forrasigénylé platform . . Overview

* 1. platform (szerves mechanizmusok szamolasa): 4 S

kisebb teljesitményl gép (referencia =1x) (1+1+1+1) o @ P
* 2. platform (KE, DNS szenzorok fotokémiai szamitasa): 3
24 nagyobb szamitasi kapacitasu gép 6 csoportba foglalva

rugalmas, modularis felh6s kérnyezet J

4 ' '
A HUN-REN Cloud szamitasi kornyezetének kialakitasakor a cél ‘ ‘
az volt, hogy parhuzamosan 6 + 4 futtathat6, automatizalt
munkafolyamatokat épitsunk fel.

Usage Summary

Select a period of time to query its usage
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e Limit Summary

8 1
‘ ‘ ‘ i Iss s
rstances ver 2 16068 64GB
vsed 4ot 4 Used 1280t 128 Used 2668 of 25468 = T =
2 160GB 64GB
' 32 160G8 64GB
3 s Sioni e 8 16068 1668
otdats etours Uses 19TB 012218 = = e
Network
32 16068 64GB
‘ ' ' 32 160GB 64GB
8 160G8 16GB
Flastng % Searty Graup Securty Group Rk Netwona
ocated 0 510 Used 4 of 1 Usea 10 o 160 Used 1 of 108 Used s of 502 Uzedot 1 2 160GB 4GB
160GB 4GB
Usage Summary
16068 6GB
0GB 64GB

L C o | 160GB 16G8
=)
0GB 6468
3 16068 6468
GB 6468
400
0GB 64G8
0GB 1668
..... RAM

T 16068 64G8
. 8 6468

‘‘‘‘‘ Disy

“+




HUN'REN ClOUd infl’aStTUktl:lra f3openstack. i ons ek~ 2. platform
* Két f6 er6forrasigénylé platform R —y
* 1. platform (szerves mechanizmusok szamolasa): 4 P

kisebb teljesitményl gép (referencia=1x)(1+1+1+ 1) —eee

« 2. platform (KE, DNS szenzorok fotokémiai szamitasa): lhemBon Bl
24 nagyobb szamitasi kapacitasu gép 6 csoportba foglalva » oo s
rugalmas, modularis felhés kornyezet , = {
A HUN-REN Cloud szamitasi kornyezetének kialakitasakor a cél

az volt, hogy parhuzamosan 6 + 4 futtathatd, automatizalt S mo o
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Research Directions
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Sensing of aromatic compounds

NH, o
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1) Detecting of Hg?*

2) Detecting of aromatic compounds
3) Detection of Hydrogen Bond




New xylene sensor- DIN
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New xylene sensor- DIN
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Aromatic pi-complexation of
1,5-diisocyanonaphthalene with
benzene derivatives

Erika Kopcsikl, Zoltan Mucsi2=, Rajmond Schiwert!, Laszlé Vanyorek?, Béla Viskolcz! &
Miklds Nagy'™

Aromatic m-complexes play a significant role in various chemical and biological systems, significantly
influencing their physico-chemical and spectroscopic properties. The identification of new compounds
capable of m-complex formation is therefore of great interest. The paper investigates the fluorescent
properties of 1,5-diisocyanonaphthalene (1,5-DIN) in different aromatic solvents, demonstrating

its potential for distinguishing between aromatics based on emission spectra. The resulting spectra
can be classified as benzene-, toluene-, and xylene-like types and may be used for the fingerprint
identification of benzenes with different electron donating/withdrawing substituents. Comparative
studies with related compounds revealed that lower electron density in the naphthalene core

favors m-complex formation. The study also found that electron-donating groups in solvents caused
more significant redshifts, while electron-withdrawing groups had minimal impact. High-level DFT
calculations supported these observations, showing that stronger n-m interactions lead to greater
redshifts, particularly in solvents, such as toluene and xylenes. The research suggests that 1,5-DIN's
distinct emission behaviors can be leveraged for compositional analysis of benzene-toluene-xylene
(BTX) mixtures, with specific emphasis on the influence of electron density and solvent interactions on
the emission properties.
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Excited state iminium form can explain the M) Check for updates
unexpected solvatochromic behavior of symmetric
1,5- and 1,8-diaminonaphthalenes

5

Erika Kopcsik,® Zoltdn Mucsi, =4 Bence Kontra, € Laszld Vanyorek,® Rajmond Gal,® Béla Viskolez2® and Miklés Nagy
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A new model, based on the presence of the excited state iminium ion (Ar=NH,*), is proposed to interpret the

F

solvatochromic behavior of symmetric 1,5- and 1,8-diaminonaphtahelenes (DANs) in aprotic to protic media. T

importance of using explicit solvent models during DFT calculations in protic solvents to find the proper excite
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structure for symmetric molecules is also highlighted. SIFPCTEE
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Two-photon imaging techniques
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One example for a complex photochemical processes
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Osszefoglalas

® Alkalmazhaté modellek fotokémiai folyamatok értelmezésére

® Xilol szenzor fejlesztése
® Uj DNS festék fejlesztése
® Négy Uj Zn-ion szenzorcsalad sikeres fejlesztése

® Komplex fotokémiai folyamatok felderitése

Jovobeli tervek, folytatjuk a tudomanyos munkat

Uj igények nincsenek!!! ©
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