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Несиметричні поліметинові барвники багато років привертають увагу дослідників через широкий набір практично важливих спектрально-люмінесцентних властивостей: яскраво вираженій сольватохромії, здатності сенсибілізувати фізико-хімічні процеси та достатньо великому Стоксовому зсуву- необхідній умові для перетворення світлової енергії УФ та видимого діапазону в ближню ІЧ-область. Такі барвники широко використовуються в лазерній техніці та медицині.
Відомо, що барвники, які містять ядра бензоксазолу, мають високі квантові виходи флуоресценції, внаслідок чого застосовуються як флуоресцентні зонди, активні лазерні середовища, сенсибілізатори для фотодинамічної терапії, зокрема комерційно доступні мероціанін 540, DODCI тощо. 

В даній роботі синтезовані та досліджені спектрально-люмінесцентні властивості несиметричних оксаполікарбоціанінів 1 – 14, побудованих  на основі кінцевих груп різної електронодонорності та довжини поліметинового ланцюга у розчинниках різної полярності (ацетонітрил, дихлорометан, етанол, ДМФ).
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Встановлено, що спектри електронного поглинання оксаполікарбоцініанів на основі сильно електронодонорних термінальних груп (11-14) характеризуються більшими величинами девіації та ширини смуги і меншими вініленовими зсувами порівняно з їх аналогами, що містять слабко електронодонорні гетерозалишки (1-10). Це свідчить про більш сильну електронну асиметрію перших порівняно з останніми. Показово, що в спектрах флуоресценції різниця в цих характеристиках суттєво нівелюється, причому вініленові зсуви практично досягають значення 100 нм, величини характерної для типових симетричних барвників. Девіації наближаються до нуля, а смуги різко звужуються. Такі дані свідчать про те, що електронна будова барвників 1 – 14 у збудженому стані незалежно від електронодорності термінальних груп наближається до такої у симетричних барвників. Цей висновок узгоджується з результатами проведених квантово-хімічних розрахунків синтезованих молекул барвників неемпіричним методом TDDFT. 
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