Синтез та спектрально-люмінесцентні властивості мероціанінів похідних бензоксазолу
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Мероціаніни відносяться до класу нейтральних асиметричних поліметинових барвників, що містять електронодонорні та електроноакцепторні групи, спряжені за допомогою   поліметинового ланцюга. Дані барвники завдяки широкому набору практично важливих властивостей: яскраво вираженій сольватохромії, здатнос​ті суттєво змінювати дипольний момент при збудженні, сенсибілізувати різно​манітні фізико-хімічні процеси – все ширше використовуються при створенні нових матеріалів. [1,2]
Як відомо, барвники, що побудовані на основі ядра бензоксазолу, мають високі квантові виходи. Їх використовують як флуоресцентні зонди, активні лазерні середовища, сенсибілізатори для фотодинамічної терапії (зокрема комерційно доступний MC540) тощо. 

Цілеспрямований пошук нових мероціа​нінів з наперед заданими властивостями вимагає встановлення залежності їх спектрально-люмінесцентних властивостей від хімічної будови та природи розчинника.

В даній роботі синтезовані та досліджені спектрально-люмінесцентні властивості барвників 1 – 9 у розчинниках різної полярності (толуол, ДХМ, етанол, ДМФ), побудованих  на основі кінцевих груп різної електроноакцепторності та довжини поліметинового ланцюга. Проведені квантово-хімічні розрахунки електронної будови синтезованих мероціанінів.
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Встановлено, що при збільшенні електроноакцепторності кінцевих груп у ряду малононітрил-барбітурат-тіобарбітурат, електронна будова синтезованих мероціанінів змінюється в межах ідеальних граничних структур – нейтрального  полієну-поліметину-біполярного полієну. Ця тенденція  підсилюється зі зростанням довжини поліметинового ланцюга. Таке варіювання електронної будови барвників дозволило досягти усіх можливих типів сольватохромії: позитивної, реверсивної та негативної. Винайдений нетривіальний 

ефект – рекордні  квантові виходи флуоресценції для барвників з жорстко незакріпленим поліметиновим ланцюгом, який є головним каналом дезактивації збуджених станів за рахунок фотоізомеризації. 
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