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Pincer tipusu ligandumokat tartalmazé vegyluletek
vizsgalata szamitasos kémiai moédszerekkel

Investigation of pincer ligand-based compounds
using computational methods
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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 kéntartalmtl vegyiiletek, ezen belill kiillondsen a szulfinil- és szulfonilcsoportot tartalmazo
vegyliletek, széles korben alkalmazhatoak.[1] Felhasznalhatoak tobbek kozott a szerves és
fémorganikus szintézisben, katalitikus rendszerek ligandumaiként, gyogyszerhatdéanyagok eldallita-
saban, valamint bioldgiailag aktiv vegytliletekben is megtalalhatdak.[1] Emellett a szulfon tartalmu
vegyliletek kelatképzo ligandumok donorcsoportjaiként a p- és d-mezd elemeinek stabilizalasaban is
szerepet jatszanak.[2]

Munkank soran a korabban vizsgalt szulfinil- és szulfonilcsoportokat tartalmazé vegyiileteket
kiilonboz6 foszfin- és foszfonatcsoportokkal kombinaltuk és az igy kialakitott rendszerekben fellépd
szinergikus hatasokat tanulmanyoztuk. Ennek érdekében egy vegyiiletsorozat elektronikus és sztérikus
tulajdonsagait szamitdsos kémiai modszerekkel térképeztik fel. DFT szamitasok €s
molekulamodellezés segitségével elemeztik a vizsgalt vegyiiletek lehetséges koordinacios
tulajdonsagait, kiilonos figyelmet forditva ligandumként valé alkalmazhatésagukra, valamint a p- és d-
mez6 vegyiileteinek stabilizalasaban betoltott szerepiikre. Az eredmények alapjan ezen rendszerek
potencialis katalitikus alkalmazasi lehetoségeit is felmértiik.

Kulesszavak: kéntartalmu ligandumok, foszfortartalmu ligandumok, DFT-szamitasok
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