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Elektromagneses sugarzas (fény)
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Energetikal kihivasok

Marschall 2021
Eur. J. Inorg. Chem

Zhang 2016
J. Mat. Chem A
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Fénnyel aktivalhato funkcionalis molekulak

Fényhasznosité molekulak Molekularis adattarolas
- napenergia tarolasa ¢és atalakitasa - nagyon nagy adatsirtiseg,
kémiai vagy elektromos energiava ultragyors kapcsolas
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Papai et al. JCTC (2013)
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Motivacid, fobb kérdések

-Milyen folyamatok jatszodnak le a fényelnyelést kovetoen?
Hogyan, milyen kozbiilsé allapotokon keresztiil? (funkcidk
miikodeésenek felterkepezese)

-Hogyan befolyasolhatok a fény altal kivaltott atalakulasok?
Uj, hatékonyabb molekulak tervezése.
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E. Muybridge: ,,mozi” pillanatfelvételekbdl

7 Simonyi-nap 2022 Eadweard Muybridge, 1878 2022/10/18



E. Muybridge: ,,mozi” pillanatfelvételekbdl
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Mozgasok karakterisztikus 1deje

,,Elektronok
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Ultragyors idofelbontott kisérletek

Wigner FK RMI Femtoszekundumos Lézerlaboratorium
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Ultragyors idofelbontott kisérletek
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Iddfelbontott rontgenes kisérletek
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Energy

Feny altal kavaltott kapcsolas Fe(Il) komplexekben

MLCT = fém — ligandum
A MC = {fém — fém [Fe(bipy)3]2+
bipy= 2,2’-bipiridin

HS

— 5
-
A

L™ —
Fe-3diey) ———

Fe-3ditag) M- M-
Reaction coordinate

Szingulett
Szekvencialis utvonal Direkt utvonal

Kvintett

Nature (2014), Nat. Chem. (2015), Nat. Commun. (2017),
Chem. Sci. (2019)
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Gerjesztést kovetod folyamatok: pirazin
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Nat. Commun. (2021)
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Szamitogeépes szimulaciok

Mozgas leirasa
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Teljesen kvantummechanikai,
egzakt megoldas de csak
erdsen csOkkentett dimenzioju
szamitas kivitelezhetd.

Vegyes leiras: magok —
klasszikus, elektronok —

kvantumos. Teljes dimenzios
szamitasok.
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Szamitogeépes szimulaciok

Mozgas leirdsa

Teljesen kvantummechanikai,
egzakt megoldas de csak
erdsen csokkentett dimenzioju
szamitas kivitelezheto.

Vegyes leiras: magok —
klasszikus, elektronok —
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kvantumos. Teljes dimenzids
szamitasok.
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Feny altal kivaltott gyUrufelnyilasi kémiai reakcio
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~R = :

NC

s-cis-VHE s-frans-YHF
DHA = dihidroazulén VHF = vinilheptafulvén

M. Abedi et al. J. Phys. Chem Lett. 2019, 10, 3944—-3949
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Feny altal kivaltott gyﬁrﬁfelnyﬂési kémiai reakcio
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M. Abedi et al. J. Phys. Chem. Lett. 2019, 10, 3944—-3949
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Feny altal kivaltott gyurtfelnyilasi kemiai reakcio
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Magmozgas — gyurl planarizacigja
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Molekularis ,,moz1”

Gylrl planarizacioja
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Molekularis ,,moz1”

Gyurtfelnyilas
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Gerjesztést kovetod folyamatok: pirazin
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Nat. Commun. (2021)
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Pirazin
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V. Scutelnic, M. Papai, S. R. Leone
et al. Nat. Commun. 2021, 12, 5003
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E. Muybridge: ,,mozi” pillanatfelvételekbdl
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Pirazin
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Pirazin
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Pirazin
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Pirazin
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V. Scutelnic, M. Papai, S. R. Leone
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Energy

Feny altal kavaltott kapcsolas Fe(Il) komplexekben

MLCT = fém — ligandum
A MC = {fém — fém [Fe(bipy)3]2+
bipy= 2,2’-bipiridin

HS

— 5
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L™ —
Fe-3diey) ———

Fe-3ditag) M- M-
Reaction coordinate

Szingulett
Szekvencialis utvonal Direkt utvonal

Kvintett

Nature (2014), Nat. Chem. (2015), Nat. Commun. (2017),
Chem. Sci. (2019)
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MLCT = fém — ligandum | FE(tErpY),]%*

MC = fém — fém
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[Fe(terpy),]* — Teljes dimenzids szimulacid
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Feny altal kavaltott kapcsolas Fe(Il) komplexekben

MLCT = fém — ligandum
A MC = fém — fém [Fe(bipy).]?*

bipy= 2,2’-bipiridin
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Nature (2014), Nat. Chem. (2015), Nat. Commun. (2017),
Chem. Sci. (2019)
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Molekularis mozi

Linac Coherent Light Source
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