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Célok és Tudományos háttér:

• Szerves fotokémiai molekulák szerkezetváltozásainak vizsgálata
• Szerves fotokémiai átalakulásokban a π–π* és n–π* állapotok 
kölcsönhatása
• S₁ és T₁ felületek metszése → metszéspontok (ISC)
• Kísérleti megfigyelések értelmezése elméleti úton

• Cél: gerjesztett állapotú (S₁, T₁) reakciómechanizmusok feltárása
• Kémiai interpretáció: TICT, PET, Dewar-benzol típusú folyamatok

Célunk, hogy a gerjesztett állapotú reakciókat a kvantumkémiai szinten 
értelmezzük, és ezzel segítsük a fotoaktív molekulák tervezését.

A fotokémia ma már nem csak spektroszkópiai kérdés: a kvantumkémia 
nélkülözhetetlen az S₀–S₁ átmenetek dinamikájának értelmezésében.
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Kvantumkémiai számításos módszerek

• DFT, TD-DFT, CAS-SCF, M06-2X / def2-TZVP
• Geometriaoptimalizálások, PES (potential energy surface) profilok
• TICT és PET folyamatok energetikai elemzése

A számításokat jellemzően TD-DFT módszerrel végezzük, különböző 
konformációk energetikai és fotofizikai jellemzésével.

Molekulák geometriája

Molekulapályák számítása Potenciális energiafelszín
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HUN-REN Cloud infrastruktúra
• Két fő erőforrásigénylő platform
• 1.  platform (szerves mechanizmusok számolása): 4 

kisebb teljesítményű gép (referencia = 1×) (1 + 1 + 1 + 1)
• 2. platform (KE, DNS szenzorok fotokémiai számítása): 

24 nagyobb számítási kapacitású gép 6 csoportba foglalva
rugalmas, moduláris felhős környezet

A HUN-REN Cloud számítási környezetének kialakításakor a cél 
az volt, hogy párhuzamosan 6 + 4 futtatható, automatizált 
munkafolyamatokat építsünk fel.

1.  platform 

2.  platform 
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4 db gép

6 db gép

1.  platform 

2.  platform HUN-REN Cloud infrastruktúra
• Két fő erőforrásigénylő platform
• 1.  platform (szerves mechanizmusok számolása): 4 

kisebb teljesítményű gép (referencia = 1×) (1 + 1 + 1 + 1)
• 2. platform (KE, DNS szenzorok fotokémiai számítása): 

24 nagyobb számítási kapacitású gép 6 csoportba foglalva
rugalmas, moduláris felhős környezet

A HUN-REN Cloud számítási környezetének kialakításakor a cél 
az volt, hogy párhuzamosan 6 + 4 futtatható, automatizált 
munkafolyamatokat építsünk fel.
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ubuntu-@e13-hdd:~$ screen –r MZ

ubuntu-@e13-hdd:~/Data/MZ/$ g16 xyz1.gjf; g16 xyz2.gjf; g16 xyz4.gjf

WinSCP

log file-ok

gjf file-ok

Adatkezelés
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5 BSc students
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Miskolci egyetem

Kémia intézet

Béla Viskolcz
Miskolci egyetem

Kémia intézet
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sensor

linker

Turn-off
sensor

signal

Turn-on
sensor

4) DNA sensors

5) Membrane sensors

6) FL-Antibody for 
tumor diagnostic

3) Human dye project 
for voltage sensitive dyes

2) Human dye project
Ion sensors for human 

diagnostic purpose
incl.: Ca2+, Mg2+, Zn2+

target

Research Directions

Sensor compounds

1) Small molecular
 sensors for BTX fractions



Analytics: Selectivity AssayScientific output: Publications
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7 Q1 publications 
7 D1 publicationsSeveral relevant exapmles

from the period of 2022-2025

From 2022 N of publication

only BVC 17 HUN-REN research

collab 6 Miskolc research

ext 11 BME, SE, 

total 34

Cloud

(IF) > 140

HUN-RENTTK collab
Miskolc collab
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1) Detecting of Hg2+

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

Nagy Miklós
Miskolci egyetem

Kémia intézet

Sensing of aromatic compounds
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New xylene sensor- DIN
 -  komlpex

Abs: 298 nm → 305 nm
        (300 nm)   (350 nm)
Fl:    364 nm → 396 nm
                           (382 nm)

experimental

experimental

Computed

Computed

B3LYP/6-31G(d,p)[PCM(MCN)]

-13.6 kJ/mol
Számolt
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1) From the COVID period

Objective: Finding the Optimal DNA Dye for LAMP (Commercial Use)
Product Development

Structure of the model DNA complex with the
intercalating dye TOPhBu optimized at HF/3-
21G* level of theory

TOPhBu: Novel dye for 
PCR/LAMP test Two novel synthetic strategies for the preparation of Thiazole

Orange derivatives. The indicated overall yields are calculated
from the 4- methyl-1-phenylquinolin-2-one intermediate.

Excellence collaboration with 
the Molecular biology lab

2 manuscript published



Kétfoton mérések HEK-293 sejttenyészeten (felül) és egér hippocampális 
szeleteken (alul) GFZnP ED (2) jelenlétében. Alapvonal; +Zn2+, +kelátképző (TPEN):
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Analytics: Selectivity Assay
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Free Zn2+ Ca2+ Mg2+ Na+ K+ Fe3+ Cu2+ Sn2+ Cd2+ Pb2+

GFPHQ1 (11)

GFPAQ1 (12)

GFPAQ2 (13)

GFPAQ3 (14)

GFPDPA1 (15)

GFPDPA2 (16)

~ 0.05 mg compound in 1 ml solution 
200 μl 10 mM metal ion solution

ZN2+ SENSORS – CLASS 1A
Two-photon imaging techniques 
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ZN2+ SENSORS –CLASS 1B

Zn2+
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One example for a complex photochemical processes

B3LYP/6-311++G(2d2p)



16

Alkalmazható modellek fotokémiai folyamatok értelmezésére

Xilol szenzor fejlesztése

Új DNS festék fejlesztése

Négy új Zn-ion szenzorcsalád sikeres fejlesztése

Komplex fotokémiai folyamatok felderítése

Összefoglalás

Jövőbeli tervek, folytatjuk a tudományos munkát 

új igények nincsenek!!!  ☺
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