Zn(l)—ftalocianinok fotofizikal tulajdonsagainak vizsgalata
UV-Vis spektroszkopiaval es molekulamodellezéssel
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elterjedtek a rakterapiaban is mint fényérzékenyité anyagok [1,2].

A ftalocianinok nagyon stabil, tetrapirrol gylrikbdl felépiilo szintetikus, makrociklusos, aromas vegyuletek. A makrociklus
Uregebe fem atom komplexalodhat, amely befolyasolja a molekula optikai tulajdonsagait, ezert az atmenetifem altal komplexalt
vegyuletek kiillonbozo szintiek es festékkent alkalmazzak oket. A vizoldhato ftalocianinok a biologiaban sejtfestesre hasznalhatdak de

A kutatas celja a Zn(ll)-ftalocianin eléallitasa és funkcionalizalasa NO,-, H,N-, SO,CI- csoportokkal, majd a termékek UV-Vis
spektroszkopias tulajdonsagainak vizsgalata. Tovabbi cel volt az emlitett vegyuletek modellezese DFT modszerek alkalmazasaval,
amely alapjan a vizsgalt ftalocianin szarmazékok szerkezete és optikai tulajdonsagai kozott kerestlink 0sszeftiggest.

Zn(l1)-ftalocianin szarmazékok eloallitasa

Molekulamodellezés

1. Tablazat A 3a szerkezet optimalizalasi eredmenyel
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A ftalocianinok jellegzetes elnyelési savjai es szolvatokromia
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2. Tablazat A 2a, 3a-b vegyuletek UV-Vis spektroszkopial vizsgalatanak eredmenyel

(oldoszer: Dimetilszulfoxid)

e Amax [nm] £ (Q sav)
Anyag | Higitas : : logl0 ¢

B sav Q sav L/mol-cm
o DMSO 344 672 39480 4,59
Viz 335 683 6080 3,78
2 DMSO 347 684 32100 4,50
Viz 344 645 14400 4,15
3t DMSO 357 729 428400 5,63
Viz 337 666 184200 5,26

Kovetkeztetesek

A laboratoriumban végzett kutatdmunka soran sikerilt el6allitani és megvizsgalni 4 ftalocianin szarmazekot.

A vizzel higitott mintak esetében feliilet aktiv anyag jelenlétében felerdsodott a molekulak abszorbancigja,
amely az irodalomnak megfelelden hatassal volt az aggregaciora [4].

Molekulamodellezés soran sikerilt optimalizalni a 2a, 3a es 3b szerkezeteket vakumban és DMSO-ban
Mindket esetben a LUMO es LUMO+1 palyak egyforma energiaszinten vannak.

Szurfaktans hatasa a Zn(ll)-ftalocianin (2a) vizzel higitott oldatara
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