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Тема дисертації:
1. Синтез та спектральні властивості мероціанінових барвників на основі малононітрилу та барбітурової
кислоти

2. Synthesis and spectral properties of merocyanine dyes based on malononitrile and barbituric acid

Реферат:
1. Синтезовано ряди нових ди- тетра- і гексаметинмероціанінових барвників з гетерозалишками слабкої,
середньої та сильної електронодонорності похідних малононітрилу і барбітурової кислоти. Встановлені
загальні закономірності, які зв'язують спектрально-флуоресцентні властивості мероціанінів з донорністю
(акцепторністю) термінальних груп, довжиною поліметинового ланцюга та природою розчинника. Вперше
проведено аналіз форми смуг електронних спектрів мероціанінів. Сформульовані критерії переходів між
ідеальними електронними станами нейтрального полієну, поліметину та біполярного полієну. Досліджена
термохромія і терофлуорохромія мероціанінів з позитивною і негативною сольватохромією в порівнянні з
відповідними катіонними та аніонними поліметинами. Вперше систематично вивчена флуоресценція
мероціанінів. Виявлено порушення закону дзеркальної симетрії спектрів поглинання та флуоресценції,



наближення збудженого стану мероціанінів до ідеального поліметинового, різке зростання квантових
виходів флуоресценції з довжиною ланцюга. Висновки про електронну будову мероціанінів перевірено за
допомогою ЯМР спектроскопії, рентгеноструктурних досліджень, а також квантово-хімічних розрахунків.

2. Series of new di- tetra- and hexamethine merocyanine dyes with heterocycles of weak, medium and strong
electron donating abilities based on malononitrile and barbituric acid are synthesized. The dependence of the
spectral-fluorescent properties of merocyanines on donor-acceptor properties of their terminal groups,
polymethine chain length, and the solvent nature is ascertained. It was pioneered the analysis of the band shape in
the electronic spectra of merocyanine. The influence of the chemical structure and the solvent nature on the
electronic structure of the synthesized dyes and their spectral properties is characterized. The thermochromism
and thermofluorochromism of the merocyanines in comparison with the corresponding cationic and anionic
polymethines is explored. For the first time the fluorescent properties of merocyanines are systematically
investigated. The violation of the mirror symmetry law for absorption and fluorescence spectra of merocyanines,
the approach of the excited state of merocyanines to the cyanine limit, and the drastic growth of the fluorescence
quantum yields with the polymethine chain lengthening are shown. The conclusions about the electronic structure
of the merocyanines are verified with the data of NMR spectroscopy, X-ray diffraction analysis, and also quantum
chemical calculations.
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