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2. Electronic and spectral properties of the donor-acceptor polymethine dyes

Реферат:
1. Дисертація присвячена квантово-хімічному та спектральному дослідженню закономірностей впливу
хімічної будови нейтральних донорно-акцепторних поліметинових барвників на їх будову та природу
електронних переходів. На основі розрахунків показано полієноподібний характер ціанінових основ та
мероціанінів. В молекулах з коротким хромофором визначальним є вплив кінцевих груп; при подовженні
ланцюга до критичної довжини і більше досягається бірадикальний стан з вирівняними довжинами зв'язків
та атомними зарядами. Для пояснення глибокого забарвлення мероціанінів запропоновано схему взаємодії
квазі-локальних хромофорів, які включають спряжену систему кінцевої групи з поліметиновим ланцюгом.
Нелінійно-оптичні дослідження показали, що в несиметричних основах ціанінів збільшення
електронодонорності кінцевої групи приводить до зростання гіперполяризованостей, тому подібні сполуки є
перспективними матеріалами для нелінійної оптики.

2. Dissertation deals with systematic quantum-chemical and spectral studies of structure and the nature of
electron transitions of neutral donor-acсeptor polymethine dyes. The polyene-like electron structure and



molecular geometry of the cyanine bases and merocyanines have been explained by the calculations. It has been
shown that at the critical length the chromophor the bi-radical state emerges in which atomic charges as well as
bond lengths are equalized. For the explanation of deep color and fluorescence of merocyanines, the scheme of
the interaction of the quasi-local chromophores was proposed. Such chromophores include the conjugating
system of terminal groups with the polymethine chain. On the basis of nonlinear optical studies, it was established
that increasing the basicity of the terminal groups in the unsymmetrical cyanine bases is accompanied by a regular
increase of the hyperpolarizibilities. That's why these compounds are promising for the creation of organic
materials for nonlinear optics.
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