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Zarojelentés a ,,Kisérleti és elméleti kutatasok fotofizikai folyamatok oldoszerfiggesenek

altalanosabb leirasara (OTKA T045890) palyazat végrehajtasarol.

- Az izoindolo[2,1-a]indol-6-on (I) n-hex&nban alifas alkoholokkal (X) egyszeresen
komplexalt hidrogenhidas komplexet (1X) képez. A szingulett gerjesztett 1X
fluoreszcencia-szinképének alakja hasonlo az szingulett gerjesztett 1-éhez, de kisebb a
fluoreszcencia kvantumhasznositasi tényezéje, és pozicidja jelentésen eltolodott a
nagyobb hullamhosszak felé. Id6felbontott fluoreszcencia-lecsengési mérések alapjan,
kilonbozé alkoholok felhasznalasaval, meghataroztuk a gerjesztett allapotban lejatsz6do
komplexalodasi reakcio sebességi allandoit és a komplexek élettartamat. A gerjesztett
szingulett allapot hidrogénhid-bazicitasi adatait felhasznalva szarmaztatni tudtuk a
komplexalodasi reakcio szabadentalpia-valtozasat (AG®). Egy linearis szabadenergia
osszefiiggés és a AG® adatok segitségével kvantitativ leirast adtunk arrél, hogy hogyan
fugg a komplexalddasi reakcid sebességi egyditthatdja a komplexald alkoholtol. A kapott
egyenletet felhasznalva az alapallapotban lejatszodo komplexképzédési és disszociacios
reakciok sebességi allanddi becsiilhetoek.

A szingulett gerjesztett 1X kicsi fluoreszcencia-hatasfokat a szingulett gerjesztett I-nél
sokkal rovidebb élettartama okozza, mivel egyrészt a jelenlévé alkohol a szingulett
gerjesztett IX-et is kioltja, masrészt a szingulett gerjesztett 1X-b6l kiinduld belsé
konverzio is mintegy egy nagysagrenddel gyorsabb, mint az analog reakcio a szingulett
gerjesztett | esetében. A szingulett gerjesztett 1X-b6l kiindul6 belsé konverzios reakcio
sebességi egyltthatdja korrelaciot mutat a komplexképz6 alkohol ionizécids
potencialjaval, kovetkezeésképpen valdszini, hogy az energiaveszté folyamat a
komplexalt molekula egy kozeli elektronatviteli allapotan keresztll jatszodik le, amit a
belsé konverzids reakcid Arrhenius-paraméterei is alatimasztanak. Reaktanskent
izopropil-alkoholt hasznalva a reakcid preexponencialis tényezéje valamivel nagyobb,
mint 10* s, Ez a nagy érték potenciélfeliilet-keresztezédésre utal. A szintén nagy, 28 kJ
mol™ aktivélasi energia 6sszhangban van azzal, hogy a komplexen beliili elektronatlépés
energetikailag meglehetésen kedvezétlen.

A.Demeter and T.Bérces: Hydrogen bond formation between isoindolo[2,1-a]indole-6-
one and aliphatic alcohols in n-hexane, J. Phys. Chem. A, 109 (10), 2043 -2049., (2005)
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- Id6felbontott és allandosult &llapotd rendszereken végzett fluoreszcencia
vizsgalatainkban megmutattuk, hogy a legpoléarosabb olddszerekben az N-fenil-pirrol
kettds-lumineszcenciat mutat, és fotofizikai viselkedése leirhato a reverzibilis kétallapotu
rendszerekre jellemzé kinetik&val. Meghataroztuk a kinetikai rendszer paramétereit, és
azok felhasznalasaval diszkutaltuk a folyamatok tulajdonsagait. Megallapitottuk, hogy a
triplett gerjesztett allapot képzodése a leghatékonyabb energiaveszt6 folyamat
fuggetlendl attdl, hogy milyen az olddszer polaritasa.

T.Yoshihara, S.I.Druzhinin, A.Demeter, N.Kocher, D.Stalke, and K.A.Zachariasse:
Kinetics of Intramolecular Charge Transfer with N-Phenylpyrrole in Alkyl Cyanides, J.
Phys. Chem. A, 109 (8), 1497-1509., 2005

- Megvizsgaltuk azt, hogy hogyan fiigg az N-fenil-2,3-naftalimid (NF23NI)
fluoreszcencia-szinképe a gerjesztési hullamhossztdl, és azt tapasztaltuk, hogy
triacetinben -30 °C-on a @(ICT)/@¢(LE) arany jelentésen modosul a gerjesztd
hulldamhossz valtozasaval. Analdg, de kiértékelés szempontjabdl elénydsebb eljaras, ha a
két kritikus hullamhosszon mért gerjesztési szinképet hasonlitjuk dssze. Ez a két
hulldamhossz természetesen az, ahol a minta csak az lokalisan gerjesztett (LE) illetve csak
az toltésatviteli (ICT) allapotbol emittal. A gerjesztési szinképek kozil a 385 nm-en
detektalt alakja a hasonl6 korilmények kozott az N-(2,2’-dimetilfenil)-2,3-naftalimiddel
(DMPN) mérhet6 elnyelési szinképre hasonit, mig az 520 nm-es detektalas mellett
mérhet6é sokkal kdzelebb &ll az NF23NI-re (6nmagara) jellemzé elnyelési szinképhez.
Ha a szinképek eltérését nézzik, akkor ket karakterisztikusabb kiillonbséget vehetiink
észre. Az elsd jellegzetesség az, hogy az 'A,«CA, abszorpcihoz tartozé 0/0 atmenet
energiaja mintegy 100 cm™-gyel (1.4 nm) nagyobb, ha a detektélas az ICT savban
vegezzilk, mintha az LE emisszios savban detektalnank. A masik, talan fontosabb eltérest
a 340 nm-nél révidebb hullamhosszaknal tapasztalhatjuk. Ha a legkisebb energiajd
elnyelési sdv elnyelési szinképtartomanyaban normaljuk a két gerjesztési szinképet, a
kiilénbség gorbén olyan elnyelési sav rajzolédik ki, (33250 és 35650 cm™ maximummal)
amelynek megfelel6 hullamhosszakon gerjesztve a molekulat intenzivebb ICT
fluoreszcenciat kapunk. A fentebb leirtakat (gy értelmezhetjik, hogy a viszk6zus

triacetin az alapallapotban meglévé konformacio eloszlast és szolvatacios viszonyokat



mintegy befagyasztja. Azok a véletlen konformacidval (és/vagy szolvatburokkal)
rendelkezé molekuldk, amelyek tulajdonsagai elonyosebbek az ICT emisszid
kialakulasahoz, vagyis azok ahol a fenil — naftalimid térszog kozelebb all a
koplanaritashoz, illetve ahol a szolvatburok szerkezete jobban kedvez a 'B;
stabilizal6dasanak, azok nagyobb val6szintiséggel fogjak eredményezni a hosszabb
hullamhosszakon fluoreszkalo gerjesztett molekulat. Azok a konformaciok viszont,
amelyek kedveznek az ICT allapot stabilizalodasanak, eltéré elnyelési szinképet
mutatnak: a koplanaris konforméacional bizonyos nagyobb energiaju savok intenzivebben
jelennek meg (példaul a 'B;<°A; atmenet).

Hasonl6 magyarazattal szolgalhatunk a 0/0 4&tmenetek kozotti killonbségre: az 520 nm-es
emisszio detektalasaval azokat a molekuldkat részesitjik elényben, amelyek szolvatacidja
kevéshe kedvez az LE allapot stabilizacidjanak, kovetkezésképpen nagyobb is az atmenet
energiaja.

Alatamasztja az el6bb elmondottakat, hogy ha 6sszehasonlitjuk az ezzel a modszerrel,
analdg kortilmények kozott megbecsiilt 1B« A, atmenethez tartozé energiakat. Az
pFF23NI, az NFNI és az mFF23NI esetében a kisérleti adatok a kbvetkezok: 32770,
33250 és 33500 cm™. Az 4tmenet energidjanak a névekedése 8sszhangban van a
spektroszkopiai és molekulaszerkezeti varakozasainkkal.

Az itt bemutatott vizsgalatok eredmeényét a kdzeljovoben tervezziik publikalni.

Részletesen vizsgaltuk a 9,10-bis-{(4-difenilamino)-feniletinil}-antracén (BDFAFEA) és
az azzal rokon vegyiletek fotofizikajanak és fluoreszcencias tulajdonsagainak
felderitésére. A BDFAFEA fluoreszcencia-maximumanak, ellentétben a 9,10-bis-
(feniletinil)-antracénnel (BFEA), jelent6s olddszerfiiggése van, ami nem magyarazhat6
azzal, hogy a molekula dip6lusmomentuma szdmottevéen megvaltozna a gerjesztés
soran, mivel szerkezeti okokbol ez a valtozas nulla. Feltételezéslink szerint apoléaros
oldészerekben a molekula kvadrup6lusmomentuma az, ami kélcsonhat az oldoszerrel,
mig polaros esetben felmeriilt annak a lehet6sége, hogy a gerjesztett allapot szerkezete
eltero: aszimmetrikus jelleget mutat és igy mar valddi dipolusmomentummal rendelkezik.
Jelenleg vizsgaljuk, hogy a jelenség hogyan értelmezheté a ,,reakcid-tér elmélet” keretein
bellil. Sajnos vizsgalataink kozben hasonlo rendszerekrél wiirtzburgi kutatoktol



megjelent egy szinvonalas publikacié (J. Phys. Chem. A 2006, 110, 5204-5214.), igy
kénytelenek voltunk a vizsgalatokat sokkal nagyobb volumenre kiterjeszteni, hogy a tébb
adattal (pl. tobb olddszer) és a magas szinti kiértékeléssel (pl. a rezgési szerkezet
dekonvolucioja) ismét jo helyen publikalhatova tehessiik a méréseket. Az eredmények
kiértékelése jelenleg is folyamatban van. Hasonl6an érdekes megfigyeléseket tettiink a 4-
(9,10-bis-(feniletinil)-antracén-1-il)-morfolin vegyilettel. Itt az olddszerhatés, hasonldan
a BFEA-hoz viszonylag kicsi, de ellentétben a masik két szarmazékkal a molekula
szinképei alapjan nagy Stokes-eltolddas mérhetd. Feltételezéslink szerint a morfolin
konformacidja megvaltozik a gerjesztés hatasara, és ez okozza a jelentos effektust.
Vizsgalatokat végeztink a szintén szimmetrikus tris-(4-ciano-fenil)-aminon. A vegyiiletet
a megfelels, egyébként a kereskedelmi forgalomban kaphato, jod szarmazekbal allitottuk
elé. A molekula fluoreszcencia szinképe, és élettartama a jol mérhet6 tartomanyba esik,
és paraméterei varakozasunknak megfeleléen enyhe olddszerpolaritas-fuiggést mutatnak.

A mérések befejezése és a kiertékeléshez kapcsolddd szamitasok folyamatban vannak.

4-(dimetilamino)benzonitril (DMABN) tetrafluoro-szarmazékanak (DMABN4F)
és mas rokon vegyuleteknek a fotofizikaja: A tetrafluoro-szarmazekok esetében a
molekulan bellli toltésatviteli allapot, hasonléan a nem fluorozott modellvegyiletekhez,
a helyileg gerjesztett allapotbol keletkezik. A fluorozott szarmazékok esetében a
gerjesztett allapotban lejatsz6do reakcid exotermebb, ennek kdvetkezményeképpen az LE
emisszio alig vagy egyaltalan nem észlelhet6 a fluoreszcencia-szinképekben. Ugyanakkor
az ICT fluoreszcencia maximuma jelentésen eltolddik a voros irdnyba. Egyes esetekben —
példaul az apolaros n-hexanban — olyankor is megjelenik, sét dominanssa vélik az ICT
emisszio, amikor egyébként a referencia molekulak csak az LE allapotbdl emittalnak.
Hasonl6an, az ICT allapot kialakulasa szempontjabdl kedvezétlenebb szerkezeti 4-
aminobenzonitril esetében (ABN), amely molekulanal egyébként egyetlen olddszerben
sem tapasztalhat6 az ICT gerjesztett allapoty species keletkezése, a négy fluoratom
jelenléte kivaltja az ICT allapot létrejottét, és hatékony belsé konverzios reakciot is
indukal. Kilonb6z6 polaritasu olddszerekben felvett fluoreszcencia-szinképek
analizisével meghataroztuk a kérdéses molekulak ICT gerjesztett allapotahoz tartozé

dipélusmomentumokat, és megallapitottuk, hogy a tetrafluor-szarmazékok esetében ez az



adat rendre kisebb, mint a megfelel6 fluormentes szarmazékoknal. Ennek oka, hogy a
szétvalo toltések sulypontjanak tavolsaga - mivel a fluoratomokon jelentés negativ toltés
jelenik meg az ICT allapotban - a fluorozés hatéasara lecsokken.

Femtoszekundum idéfelbontast mérésékkel megéallapitottuk, hogy az LE -- > ICT
reakcio rendkivil gyors (szobahémérsékleten pikoszekundumnal révidebb a
karakterisztikus ideje). Fontos megallapités, hogy a reakcidé gyorsabb, mint ami a
megfelelé nem-fluorozott szarmazékok esetében tapasztalhat6. Az acetonitrilben
mérhet6, (az N-szubsztituenstél fuggetlen,) 90 fs-os LE élettartam megegyezik az
acetonitril oldoszerre jellemzé dielektromos relaxacio idéallanddjaval, ami arra utal,
hogy ezen a relaxacios folyamaton kivil mas folyamatra, pl. nagy amplitadéju geometriai
relaxaciora, mar nincs elegendo ido.

A kulonboz6 olddszerekben mért ICT fluoreszcencia-élettartamok, fluoreszcencia
és triplett-képzodési kvantumhasznositasi tényezok mérései alapjan megallapitottuk,
hogy a gerjesztett molekuldk dominans energiaveszté folyamata az ICT allapotbol az
alapallapotra vezet6 belsé konverzid. (Az LE allapotbol kiinduld egyéb folyamatok
jelentésége az LE — ICT reakcio mellett elhanyagolhat6.) A nem-fluorozott molekulak
fotofizikajat dominalo spinvalto folyamat jelentésége a DMABNAF esetében hexanban a
legnagyobb, de mind az oldoszer polaritas névekedésével, mind az N-szubsztituens
szdmanak csokkenesével, szerepe csokken, mivel a belsé konverzio egyre nagyobb
sebesseggel jatszadik le.

A tetrafluor-szarmazékok vizsgalata befejez6dott, jelenleg az 1, 2 illetve 3
fluoratomot tartalmaz6 molekulékat vizsgaljuk. Megallapitottuk, hogy az ICT allapotbdl
kiindul6 belsé konverzids reakcio sebességének a logaritmusa korrelal a megfelelé
fluoreszcencia intenzitasanak a maximumaval. A jelenség az energiakilonbség
torvénnyel (energy — gap — law) rokonithato.

V.A.Galievsky, S.1.Druzhinin, A.Demeter, Y.B.Jiang, S.A.Kovalenko, L.P.Lustres,
K.Venugopal, N.P.Ernsting, X.Allonas, M.Noltemeyer, R.Machinek, and
K.A.Zachariasse: Ultrafast Intramolecular Charge Transfer and Internal Conversion with
Tetrafluoro-aminobenzonitriles, Chem. Phys. Chem. 6 (11), (2005) 2307-2323., 2005



Hidrogénhidas komplexek folytatédod vizsgélatban, egyrészt folytattuk a fentebb
bemutatott cikklinkben targyalt kisérleteket: homérsékletfligg6 fluoreszcencia-lecsengési
mérések alapjan megallapitottuk, hogy a hidrogén-hidas komplex képzédési reakcidjanak
aktivalasi energiaja szamottevéen negativ. Ennek az eredmeénynek paradigmatikus
jelentésége lehet a kérdéses reakcid megitélésében. A felismerés részleteinek tisztazasa
érdekében folytatni kivanjuk a vizsgalatokat.

Masrészt, a kutatasi tervnek megfeleléen vizsgaltuk az 1,1-biantril molekula
gerjesztett allapotu komplexalodasat, ahol hexan oldoszerben hexafluoro-2-propanol
hatasara a fluoreszcencia-szinkép jelentés megvaltozésat tapasztaltuk, amit azzal
magyardzunk, hogy mig alkohol tvolléteben az ICT &llapotu gerjesztett molekula
képzodésének a jelentdsége energetikai okok miatt elhanyagolhato, addig a dinamikus
folyamatokban képz6dé komplexalt szingulett gerjesztett biantril esetében méar az ICT
allapotu species a legkisebb energiaju. Ugy tinik, ha kisebb mértékben is, de
tapasztalhato alapallapotd komplexképzédés is, de az alapéllapotd komplex nem
prekurzora a gerjesztett komplexnek. Ezt mind gerjesztési szinképek, mint idéfelbontott
fluoreszcencia-lecsengeési gorbék mérésével is bizonyitani tudjuk. Az eredmények
Ujszeriisége miatt a kiegészité vizsgalatok elhGzodtak: szeretnénk minel komplettebb és
megbizhatobb eredményeket kdzdlni, hogy megallapitasaink kevéesbe legyenek
vitathatdak, igy tobb mérést is meg kellett ismételni a kozelmultban. Jelenleg ezen
eredmények feldolgozasa folyik.

Vizsgaltuk, hogy hogyan hat a kettés fluoreszcenciat mutatd N-fenil-2,3-
naftalimid-szarmazékok szinképére a hidrogénhidas komplex kialakulasa.
Megallapitottuk, hogy az ICT allapothoz tartozo6 fluoreszcencia maximumanak voros-
eltolddasa korrelal a karbonil csoport oxigénjének elektrontoltés értekeével.

A.Demeter: The influence of hydrogen bond formation on the dual luminescence of N-
phenyl-2,3-naphthalimide derivatives, React. Kinet. Catal. Lett. 85 (2), 331-339., 2005

Mintegy tizenot olddszerben vizsgaltuk a N-(2-naftil)-fenantridinon molekula
kettés fluoreszcenciajat felolelve a lehetséges hémérséklettartomanyban. Az LE — ICT
reakcio termodinamikajanak vizsgalataban kilondsen a kis viszkozitasu oldoszerekben

vegzett mérések eredményei bizonyultak fontosnak, ezért vizsgélatokat folytattunk olyan



ritkabban hasznalt oldoszerekkel is, mint a propionitril vagy a metil-formiat. Azt
tapasztaltuk, hogy cisz-dekalinban az LE — ICT reakci0 aktivalasi energidja joval
nagyobb, mint amit n-hexanban mértiink. A kapott adatok az oldoszer viszkézus
folydsara szarmaztathat6 aktivalasi energiaval kozel megegyeznek. Apolaros oldatokban
az olddszer ndvekvé viszkozitdsa valosziniileg az aril-csoport elfordulésat gatolja. A
kdzepesen poléros dietil-éter oldoszerben a reakcid aktivalasi energiaja Steven-Ban
analizis alapjan egyértelmiien nagyobb, mint a viszkozus folyasé. A legpolarosabb
acetonitrilben a reakcié megint diffazidkontrollalt jelleget mutat. Feltételezéslink szerint
a polaros olddszerekben az olddszer viszkozitasa az olddszerburok atrendezédésének
fekezéseén keresztul fejti ki lassitd hatasat. A fluoreszcencia-szinképek maximumainak
hémérsékletfliggésérdl rendkivil nagymennyiségt adat gylt dssze, azok feldolgozasa
nagyrészt befejez6datt, jelenleg a végso kiértékelés folyik. Sajnos idéfuiggo lecsengések
analizisébol a dietil-éteres adatokat nem tudtuk reprodukalni: viszonylag alacsony
aktivalasi paraméterek adodtak. Jelenleg azon is dolgozunk, hogy feloldjuk ezt az

ellentmondast.

A projekt vége felé kutatasaink fokuszaba a hidrogénhidas komplexképz6dés
olddszer-fuggesenek leirasa kertlt. Modell vegyuletul a 4-(dimetilamino)-piridint
valasztottuk, amely molekula nagyon erésen a komplexalddik alkoholokkal. Ez lehetéve
tette, hogy amellett, hogy kiléndsen alaposan megvizsgalhassuk n-hexan oldoszerben,
még mintegy 15-20 més oldoszerben is felderitettlik, hogy hogyan hat a hexafluor0-2-
propanollal torténé komplexalddas a molekula fotofizikajara, ezen beldl is elsésorban a
kettds-lumineszcenciés viselkedésére. Hexanban a dontéen a helyileg gerjesztett
allapotbol emittalé6 molekula a hidrogén-hidas komplexalodas hatadsara dominansan a
toltésatviteli llapotbdl fluoreszkalé molekulava valt. Ezt az effektus részletesen
elemeztiik dolgozatunkban. A komplex fluoreszcenciajanak olddszer-kromatizmusat leird
gorbe — ellentétben a nemkomplexalt molekul&éval — a dietil-éter olddszer polaritasanal
megtorik, ami arra utal, hogy polaros kdrnyezetben més gerjesztett allapot emittal, mint
apolaros oldoszerekben. Vizsgalataink soran tobb olyan felismerést tettiink, ami messze
talmutat a modellvegyilet targykorén, reméljik hogy a munka rokon vegyuleteken

torténo folytatasaval ezen megfontolasokat ala tudjuk tmasztani.



Mivel a triplett gerjesztett molekulanak es komplexeinek mikroszekundumnal is révidebb
az élettartama, a triplett kvantumhasznositasi tényezé meghatarozasara 0j eljarast
dolgoztunk ki.

A.Demeter, V.Mile, and T.Bérces: Hydrogen Bond Formation between 4-
(Dimethylamino)pyridine and Aliphatic Alcohols, J. Phys. Chem. A 111 (37) 8942-
8949., 2007

A munkatervben szerepl6 ,,benzofenon izopropanolos fotoredukcidjanak kinetikali
megismerése” irdnyulo vizsgalatainkban is jelentés elérelépések torténtek: sikerdlt
elééllitanunk a 3,3’,5,5’-tetra-(trifluormetil)-benzofenont és néhany ezzel rokon
szarmazékot. Osszehasonlitasképpen vizsgaltuk a 4,4’-(dimetoxi)-benzofenon
fotoredukciés tulajdonsagait is. Megmeértik az Uj vegyuletek foszforeszcencia szinképét
(eredményeink alapjan elmondhatjuk, hogy az altalanosan hasznalt EPA (ivegben mért
értékek félrevezetok , mivel nem a gerjesztett molekulakbol hanem azok alkoholos
komplexeibdl szarmazik a foszforeszcencia), a triplett gerjesztett allapotanak a
kvantumhasznositasi tényezjét, abszorpcid szinkepeket, valamint a beldle
szarmaztathato ketil-gyokok szinképét is. Ezen adatok a megfelel6 benzofenon-
paraméterekhez képest érdekes hasonldsagokat és eltéréseket mutatnak. Kiléngsen
izgalmas, hogy a kilonleges dimetil-ketil + benzofenon — difenil-ketil + aceton reakcio
sebessége az Uj trifluormetil-szarmazék esetében kb. 6tvenszer nagyobb, mint amit a
benzofenon — 2-propanol rendszerben tapasztaltunk, mig a dimetoxi-szarmazék esetében
ugyanez a reakcio lényegesen lassabb. Ez azt mutatja, hogy igen kiilonleges benzofenont
talaltunk, ami annak mas elényos tulajdonsagaival egyditt felveti szamos gyakorlati
alkalmazasanak lehet6séget is. A jelentos killonbségek magyarazatara, Lendvay Gyorgy
segitségével ab initio kvantumkémiai szamitasokat végeztiink, amely alapjan arra a
kdvetkeztetésre jutottunk, hogy a trifluorometil-szarmazék esetében a ketil-gyok
rendkivul stabil, kovetkezésképpen az erre a gyokre vezet6 reakciok meglehetésen
exotermek, és mivel érvenyesil a lineéris szabadenergia 0sszefliggés a gyokre vezeto
reakciok aktivalasi energiaja is sokkal kisebb, mint amit az 6sszehasonlités alapjaként
hasznalhato benzofonon reakcioi esetében mérhetunk és szamolhatunk.



A szakirodalomban ujabban megjelent kozleményektol inspirdlva felfigyeltink
arra, hogy a fotofizikai szempontbdl alapvet6 fontossagd DMABN molekula triplett
gerjesztett allapotanak mikrohulldmu abszorpcids kisérletekkel meghatarozott
dipélusmomentuma nem tekinthet6 elfogadhatdan jé becslésnek. Korabbi vizsgalataink
alapjan valosziniisithet6 volt, hogy a holland kutatok a mérések kiértékelésénél hibas
triplett képzédési kvantumhasznositasi tényezéket hasznéltak, és ez okozta a
végeredmény tllzottan magas értékét. A mikrohulldmu kisérletekkel azonos
oldészerekben meghataroztuk a delfi kutatok altal is vizsgélt nyolc DMABN-rokon
vegyilet triplett képzédési kvantumhasznositasi tényezojét, majd a publikalt
mikrohulldmu mérési adatok segitségével Gjraszamoltuk a dipdlusmomentumokat ,
amelyek igy a varakozasunknak, és az irodalmi indikacioknak jobban megfeleld,
alacsonyabb értékeknek adodtak. Eredmenyeink azt mutatjak, hogy az altalunk vizsgalt
tartomanyban: az apolaros ciklohexantol a kdzepesen polaros dioxanig, a triplett
gerjesztett allapot dipélusmomentuma, ha kismértékben is de ndvekszik. Méréseink
alapjan arra a kovetkeztetésre jutottunk, hogy alkalmasan valasztott oldoszerek esetében
a foszforeszcencia-szinkép olddszer-kromatizmusabdl is szarmaztathatoak ezek az
értékek, de ennek bizonyitdsa még tovabbi vizsgalatokat igényel.

A.Demeter, and K.A.Zachariasse: Triplet State Dipole Moments of Aminobenzonitriles,
J. Phys. Chem. A, 112 (7) 1359-1362., 2008

Az eredmenyekbdl 6 publikacio sziletett 14,8-as Gsszesitett impakttal, valamint a ezen és
a megel6z6 OTKA palyazatom (T 33102) képezték az MTA Doktori Cim elnyerésére
benyujtott és elnyert palyazatom gerincét is (Relaxacio szerepe a fotofizikal
folyamatokban: a kettés fluoreszcencia és a hatékony belsé konverzid létrejéttenek

feltételei. (2006) http://www.chemres.hu/scientists/demeter/disszertacio.pdf). Ezuton

is szeretném megkdszonni az OTKA bizottsag tdimogatéasat. A beszamoldban szerepelnek
még publikalatlan eredmények, ezek befejezésén még dolgozom. Meggy6zédésem, hogy
ez tobbé-kevéshé természetes. Az eredeti palyazathoz képest a kutatasok (kiegészito)
tdmogatasa kb. felére csdkkent, ennek ellenére mi nem csokkentettiik kutatasi terviinket,
bizva abban, hogy menet kdzben mas forrasbol kaphatunk némi segitséget. Ez részben
teljestlt is Mile Viktéria (ELTE TTK), és Horvath Klaudia (BMEK) hallgatok TDK



munkéaja mindenképp kdszonetre melto. Sajnos Bérces Tibor akadémikus betegsége,
majd haléla, mind szakmailag, mind emberileg nehezebbé tette kutatasainkat.
Mindemellett, el kell mondanom, hogy Bérces Tibor hozzajarulasa a projekt sikeres
befejezéséhez rendkivil fontos volt, és szdmara is sokat jelentett, hogy ilyen szép és
nemegyszer meglepé eredményeket tudtunk elérni.

A koltségtervben egy jelentésebb eltérést kell indokolni, amihez természetesen
megkaptuk az OTKA bizottsadg engedélyét is. A kéréstol nem fiiggetlen
megtakaritasainkbol (pl. konferencia-reészvétel stb.) egy nagyteljesitményt Tiratront (HY
3202) vettlink kb. 1 MFt értékben, hogy vizsgalatainkhoz nélkilozhetetlen LamdaPhysics

excimer lézereinket mikddoképes allapotba tudjuk tartani.



