
XXXII. Nemzetközi Vegyészkonferencia • 2026 

Erdélyi Magyar Műszaki Tudományos Társaság – EMT 

Pincer típusú ligandumokat tartalmazó vegyületek 
vizsgálata számításos kémiai módszerekkel 

Investigation of pincer ligand-based compounds  
using computational methods 

DEAK Noémi, ATTIA Amr, NEMEȘ Gabriela 

Babeş-Bolyai University, Faculty of Chemistry and Chemical Engineering,  
Arany János street, no.11, 400028, Cluj-Napoca, Romania, noemi.deak (@) ubbcluj.ro 

ABSTRACT 
Sulphur containing compounds, particularly those having sulfinyl and sulfonyl moieties, have a 

wide range of applications.[1] They can be used for example in organic and organometallic synthesis, 
as ligands in catalyst structures, as fine chemicals and pharmaceuticals, or in biologically relevant 
compounds. [1] Furthermore, sulfone-based compounds have been shown to contribute to the 
stabilization of p- and d-block elements by having the role of donor groups in chelating type ligands. [2] 

In the present work, we investigated the synergistic effects resulting from the combination of the 
previously studied sulfinyl and sulfonyl moieties with various phosphine and phosphonate functional 
groups. For this purpose, a series of molecules were evaluated in order to elucidate the electronic and 
steric effects associated with the two distinct functional groups using computational methods. Density 
functional theory (DFT) calculations and molecular modeling were employed to assess the coordination 
potential of these compounds as novel ligands, with particular emphasis on their ability to stabilize p- 
and d-block derivatives for potential applications in catalysis. 
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KIVONAT 
A kéntartalmú vegyületek, ezen belül különösen a szulfinil- és szulfonilcsoportot tartalmazó 

vegyületek, széles körben alkalmazhatóak.[1] Felhasználhatóak többek között a szerves és 
fémorganikus szintézisben, katalitikus rendszerek ligandumaiként, gyógyszerhatóanyagok előállítá-
sában, valamint biológiailag aktív vegyületekben is megtalálhatóak.[1] Emellett a szulfon tartalmú 
vegyületek kelátképző ligandumok donorcsoportjaiként a p- és d-mező elemeinek stabilizálásában is 
szerepet játszanak.[2] 

Munkánk során a korábban vizsgált szulfinil- és szulfonilcsoportokat tartalmazó vegyületeket 
különböző foszfin- és foszfonátcsoportokkal kombináltuk és az így kialakított rendszerekben fellépő 
szinergikus hatásokat tanulmányoztuk. Ennek érdekében egy vegyületsorozat elektronikus és sztérikus 
tulajdonságait számításos kémiai módszerekkel térképeztük fel. DFT számítások és 
molekulamodellezés segítségével elemeztük a vizsgált vegyületek lehetséges koordinációs 
tulajdonságait, különös figyelmet fordítva ligandumként való alkalmazhatóságukra, valamint a p- és d-
mező vegyületeinek stabilizálásában betöltött szerepükre. Az eredmények alapján ezen rendszerek 
potenciális katalitikus alkalmazási lehetőségeit is felmértük. 

Kulcsszavak: kéntartalmú ligandumok, foszfortartalmú ligandumok, DFT-számítások 

Acknowledgement 
The authors thank for financial support provided by UEFISCDI through grant PN-IV-P2-2.1-TE-

2023-0612 and Babes-Bolyai University thorough grant AGC-UBB-FCIC. 
References 
[1] I. Fernández, N. Khiar, Chem. Rev. 103, 3651–3706 (2003). [2] N. Deak, D. Madec, G. Nemes, Eur. J. Inorg. Chem., 2769-
2790 (2020). [3] N. Deak, O. Thillaye du Boullay, S. Mallet-Ladeira, I.-T. Moraru, D. Madec, G. Nemes, Eur. J. Inorg. Chem, 
3729-3737 (2020).  



<<

  /ASCII85EncodePages false

  /AllowPSXObjects false

  /AllowTransparency false

  /AlwaysEmbed [

    true

  ]

  /AntiAliasColorImages false

  /AntiAliasGrayImages false

  /AntiAliasMonoImages false

  /AutoFilterColorImages false

  /AutoFilterGrayImages false

  /AutoPositionEPSFiles true

  /AutoRotatePages /None

  /Binding /Left

  /CalCMYKProfile (Coated FOGRA39 \050ISO 12647-2:2004\051)

  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)

  /CalRGBProfile (Adobe RGB \0501998\051)

  /CannotEmbedFontPolicy /Warning

  /CheckCompliance [

    /None

  ]

  /ColorACSImageDict <<

    /HSamples [

      1

      1

      1

      1

    ]

    /QFactor 0.15000

    /VSamples [

      1

      1

      1

      1

    ]

  >>

  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged

  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG

  /ColorImageDepth 8

  /ColorImageDict <<

    /HSamples [

      1

      1

      1

      1

    ]

    /QFactor 0.15000

    /VSamples [

      1

      1

      1

      1

    ]

  >>

  /ColorImageDownsampleThreshold 1.33333

  /ColorImageDownsampleType /Bicubic

  /ColorImageFilter /FlateEncode

  /ColorImageMinDownsampleDepth 1

  /ColorImageMinResolution 300

  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK

  /ColorImageResolution 300

  /ColorSettingsFile ()

  /CompatibilityLevel 1.4

  /CompressObjects /Tags

  /CompressPages true

  /ConvertImagesToIndexed true

  /CreateJDFFile false

  /CreateJobTicket false

  /CropColorImages false

  /CropGrayImages false

  /CropMonoImages false

  /DSCReportingLevel 0

  /DefaultRenderingIntent /Default

  /Description <<

    /ENU ([Based on 'nyomda2026'] [Based on '[Press Quality]'] Use these settings to create Adobe PDF documents best suited for high-quality prepress printing.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)

  >>

  /DetectBlends true

  /DetectCurves 0

  /DoThumbnails false

  /DownsampleColorImages false

  /DownsampleGrayImages false

  /DownsampleMonoImages false

  /EmbedAllFonts true

  /EmbedJobOptions true

  /EmbedOpenType false

  /EmitDSCWarnings false

  /EncodeColorImages true

  /EncodeGrayImages true

  /EncodeMonoImages true

  /EndPage -1

  /FullScreenMode false

  /GrayACSImageDict <<

    /HSamples [

      1

      1

      1

      1

    ]

    /QFactor 0.15000

    /VSamples [

      1

      1

      1

      1

    ]

  >>

  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG

  /GrayImageDepth 8

  /GrayImageDict <<

    /HSamples [

      1

      1

      1

      1

    ]

    /QFactor 0.15000

    /VSamples [

      1

      1

      1

      1

    ]

  >>

  /GrayImageDownsampleThreshold 1.33333

  /GrayImageDownsampleType /Bicubic

  /GrayImageFilter /FlateEncode

  /GrayImageMinDownsampleDepth 2

  /GrayImageMinResolution 300

  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK

  /GrayImageResolution 300

  /ImageMemory 1048576

  /JPEG2000ColorACSImageDict <<

    /Quality 30

    /TileHeight 256

    /TileWidth 256

  >>

  /JPEG2000ColorImageDict <<

    /Quality 30

    /TileHeight 256

    /TileWidth 256

  >>

  /JPEG2000GrayACSImageDict <<

    /Quality 30

    /TileHeight 256

    /TileWidth 256

  >>

  /JPEG2000GrayImageDict <<

    /Quality 30

    /TileHeight 256

    /TileWidth 256

  >>

  /LockDistillerParams false

  /Magnification /FitPage

  /MaxSubsetPct 1

  /MonoImageDepth -1

  /MonoImageDict <<

    /K -1

  >>

  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000

  /MonoImageDownsampleType /Bicubic

  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode

  /MonoImageMinResolution 1200

  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK

  /MonoImageResolution 1200

  /Namespace [

    (Adobe)

    (Common)

    (1.0)

  ]

  /NeverEmbed [

    true

  ]

  /OPM 1

  /Optimize true

  /OtherNamespaces [

    <<

      /AsReaderSpreads false

      /CropImagesToFrames true

      /ErrorControl /WarnAndContinue

      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false

      /IncludeGuidesGrids false

      /IncludeNonPrinting false

      /IncludeSlug false

      /Namespace [

        (Adobe)

        (InDesign)

        (4.0)

      ]

      /OmitPlacedBitmaps false

      /OmitPlacedEPS false

      /OmitPlacedPDF false

      /SimulateOverprint /Legacy

    >>

    <<

      /AddBleedMarks false

      /AddColorBars false

      /AddCropMarks false

      /AddPageInfo false

      /AddRegMarks false

      /BleedOffset [

        0

        0

        0

        0

      ]

      /ConvertColors /NoConversion

      /DestinationProfileName (Coated FOGRA39 \050ISO 12647-2:2004\051)

      /DestinationProfileSelector /UseName

      /Downsample16BitImages true

      /FlattenerPreset <<

        /PresetSelector /MediumResolution

      >>

      /FormElements false

      /GenerateStructure false

      /IncludeBookmarks true

      /IncludeHyperlinks true

      /IncludeInteractive false

      /IncludeLayers false

      /IncludeProfiles false

      /MarksOffset 6

      /MarksWeight 0.25000

      /MultimediaHandling /UseObjectSettings

      /Namespace [

        (Adobe)

        (CreativeSuite)

        (2.0)

      ]

      /PDFXOutputIntentProfileSelector /UseName

      /PageMarksFile /RomanDefault

      /PreserveEditing true

      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged

      /UntaggedRGBHandling /UseDocumentProfile

      /UseDocumentBleed false

    >>

    <<

      /AllowImageBreaks true

      /AllowTableBreaks true

      /ExpandPage false

      /HonorBaseURL true

      /HonorRolloverEffect false

      /IgnoreHTMLPageBreaks false

      /IncludeHeaderFooter false

      /MarginOffset [

        0

        0

        0

        0

      ]

      /MetadataAuthor ()

      /MetadataKeywords ()

      /MetadataSubject ()

      /MetadataTitle ()

      /MetricPageSize [

        0

        0

      ]

      /MetricUnit /inch

      /MobileCompatible 0

      /Namespace [

        (Adobe)

        (GoLive)

        (8.0)

      ]

      /OpenZoomToHTMLFontSize false

      /PageOrientation /Portrait

      /RemoveBackground false

      /ShrinkContent true

      /TreatColorsAs /MainMonitorColors

      /UseEmbeddedProfiles false

      /UseHTMLTitleAsMetadata true

    >>

  ]

  /PDFX1aCheck false

  /PDFX3Check false

  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [

    0

    0

    0

    0

  ]

  /PDFXCompliantPDFOnly false

  /PDFXNoTrimBoxError true

  /PDFXOutputCondition ()

  /PDFXOutputConditionIdentifier ()

  /PDFXOutputIntentProfile (Coated FOGRA39 \050ISO 12647-2:2004\051)

  /PDFXRegistryName ()

  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true

  /PDFXTrapped /False

  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [

    0

    0

    0

    0

  ]

  /ParseDSCComments true

  /ParseDSCCommentsForDocInfo true

  /ParseICCProfilesInComments true

  /PassThroughJPEGImages true

  /PreserveCopyPage true

  /PreserveDICMYKValues true

  /PreserveEPSInfo true

  /PreserveFlatness false

  /PreserveHalftoneInfo false

  /PreserveOPIComments true

  /PreserveOverprintSettings true

  /StartPage 1

  /SubsetFonts false

  /TransferFunctionInfo /Apply

  /UCRandBGInfo /Preserve

  /UsePrologue false

  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)

>> setdistillerparams

<<

  /HWResolution [2400 2400]

  /PageSize [595.276 841.890]

>> setpagedevice



