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Funkcionalis molekulak a természetben, él6 szervezetekben
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Funkcionalis molekulak - mesterséges fotoszintézis
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Funkcionalis molekulak - fényhasznosité rendszerek
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Funkcionalis molekulak - molekularis kapcsolok
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Fénnyel gerjesztett molekulak
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Molekularis valtozasok iddskalaja

elektronok mozgasa atomok mozgasa atomcsoportok mozgasa
elektrongerjesztések molekularezgések kémiai reakciok
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Ultragyors folyamatok tanulmanyozasa id6felbontasos spektroszkopiaval
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Ultragyors folyamatok tanulmanyozasa id6felbontasos spektroszkopiaval
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Metodoldgia

Elmélet

kvantumkémia
kvantumdinamika

Kisérlet
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Szamitott potencialis energia fellletek, fotofizikai ciklus

kvantumkémia
kvantumdinamika

TD-DFT (B3LYP*, TZVP)
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Molekulatervezés
- fényhasznosité rendszerek : hosszu MLCT élettartam
- molekularis kapcsolok : hosszu kvintett élettartam
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Spinallapot megvaltozasa — fs id6felbontasos XES
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Funkcionalis molekulak tervezése

kvantumkémia
kvantumdinamika

[Fe(4'-R-terpy),]** terpy = 2,2".6',2"-terpiridin

kvintett allapot élettartamanak valtoztatasa : a ligandum kozépsé
gylrijének helyettesitése a 4' poziciéban elektronkuldd és
elektronszivo hatasu csoportokkal
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Szamitott kvintett allapot energiak

kvantumkémia
kvantumdinamika
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Ultragyors tranziens abszorpcios berendezés

ultragyors lézer-
spektroszkopia

MTA Wigner FK Helios laboratérium
Ti:zafir 1ézeroszcillator és erésitd

~45 fs impulzusok, 800 nm

pumpa : SHG BBO

préba: WLC, zafir
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Tranziens abszorpcidés mérések: [Fe(4’-COOH-terpy),]?*
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Szamitott kvintett allapot energiak, meért élettartamok
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Tranziens abszorpcids mérések: [Fe(4’-CN-terpy),]?*

rovid idéskala - oszcillacié - magmozgasok koherens gerjesztése
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