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ABSTRACT

In this research work, we synthesized methoxy- and chloro-substituted symmetrical curcuminoid
BF,-complexes, and we investigated the solvatochromic and the substituent effects on their
photophysical proprieties by absorbance and fluorescence measures and by DFT calculations as well.
The effect of substituent on the UV-Vis absorbance maximum can be observed in the case of para-
methoxy-analog, with the highest absorbance maxima, and the meta-chloro-analog, with the lowest
absorbance value. The electron-donating groups increased the HOMO orbital’s energy more than the
LUMO orbital’s energy, which caused the gap between them to become lower, and this led to a decrease
in the excitation energy. The effect of the position of the substituents can characterized by two main
factors: firstly, the substituents can join in the resonance only in the orto- and para-positions; secondly,
the negative inductive effect of the heteroatoms is more intensive in the o-position than in the p-position.
The solvatochromism is due to the molecule-solvent interactions. These secondary bonds decreased the
LUMO orbitals’ energy. The highest absorbance maxima were in polar aprotic solvents. It could be due
to the similarity in the polarity of the complexes and the solvent.
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OSSZEFOGLALO

Kutatasi munkank soran metoxi- és klor szubsztitualt, szimmetrikus kurkumin anal6gok BF»-
komplexeinek a szintézisét valositottuk meg, majd tanulmanyoztuk a szubsztituensek helyzetének €s
elektronkiildé effektusanak hatasat a vegyiiletcsoport fotofizikai tulajdonsagaira, valamint az oldoszer
hatast az abszorbancias maximumok eltolédasaban. Kisérleti méréseket (abszorbancia, fluoreszcencia)
végeztiik, amiket DFT szamitasokkal tdmasztottunk ala. A mérésekbdl és a szamitasokbol kidertilt, hogy
az elektron kiildé csoportok csokkentik a tanulmanyozott vegyiiletek gerjesztési energiajat, ahogyan az
elektron szivok novelik. Az elektron kiildo szubsztituensek jobban megnovelik a HOMO palyak
energiajat, mint a LUMO palyakét, igy az energiagat csokken. Az elektron szivo csoportok orto-
helyzetben, mig az elektron kiild6 csoportok para-helyzetben képesek a leginkabb kifejteni a hatasukat.
Ez két tényezobol adodik: egyrészt a szubsztituensek teljes molekulara kiterjedd rezonanciaban csak
orto- és para-helyzetben képesek részt venni; masrészt orto helyzetben a csoportok heteroatomjainak a
negativ induktiv effektusa erésebb, ami elektron szivok esetében erdsit, mig elektron kiildok esetében
gyengit. A szolvatokrémiat a molekula-oldoszer kolcsonhatasok befolyasoljak. A molekula-oldoszer
kolcsonhatasok csokkentik a LUMO palyak energiajat, igy pedig a gerjesztési energiat.
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