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ВЕЛИЧИНИ ЕФЕКТИВНИХ ЗАРЯДІВ В ЛАНЦЮЗІ 
СИМЕТРИЧНИХ І НЕСИМЕТРИЧНИХ ПОЛІМЕТИШВ

Вступ

Синтезовані симетричні [1, е.83] і несеметричні с.4І; 3, с 1350| 
гриметини були розраховані методом МОХ [4, с.435]. На основі програми 
НМО [4, с.5] та параметрів Стрейтвізера [5, с.44; 6, с.455] було 
розраховано ефективні заряди в поліметиновому ланцюзі симетричних і 
несиметричних поліметинів.

В основному і збудженому стані їх величини порівняно з аналогами 
без 3-метильного замісника. Зокрема, ефективні заряди симеюичних 
триметинів рівні на першому і на третьому атомах вуглецю 
поліметинового ланцюга (табл.1). Рівність зарядів спостерігається і в їх 
аналогів без 3-метильного замісника (габл.2). Значення цих величин 
негативні в основному стані і позитивні в збудженому етан! як для 
похідних 3-метиллепідинію так і для їх аналогів без 3-метильного 
замісника (табл.1-4).

Таблиця 1
Величини тс-зарядів в триметиновому ланцюзі сполук (1-8)
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Квантово-
хімічний

стан
Чі Чі 2 АЧ Чь

1 А н  з Гн 0 -0,1179 0,0629 0,1135 10.3001
3 0,0830 -0,0698 0,1019 3.2091

2 СН3 6-ОН 0 -0,0225 0,0040 - 0,0570 0,3177
3 0,0725 0,0580 0,0658 0,3067
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П р о д о в ж ен н я  табл.1

3 с2н5 Н 0
3

-0,1115
-0,0920

0,0674
0,0013

0,1146
0,0622

0,2854 
0,2831

4 СН2С6Н5 н о -0,1115 0,0695 - 0,0603 0,2831
3 0,0823 0,0083 0,0604 0,2863

5 СН2С6Н5 6-СНз 0 -0,1008 0,0671 - 0,1119 0,2826
3 0,1125 0,0672 0,1200 0,2830

б С6н 5 н 0 -0,1024 0,0662 - 0,1124 0,3450
3 0,0850 0,0619 0,0979 0,3544

7 С10Н7 н 0 -0,0993 0,0644 0,1091 0,3541
3 0,0130 0,0569 0,0806 0,3848

Н СбН5 Бензо 0 -0,0993 0,0644 - 0,1091 0,3514
[П 3 0.0838 0,0535 0,0915 0,3518

Ч 1-0- 0 -0,1155 0,0522 - 0,1118 0,3533
С6Н4-8-8 3 0,0205 0,0740 0,0837 0,3500

Величини ефективних зарядів у 3-метилзаміщених поліметинів на 
крайніх атомах поліметинового ланцюга вищі, ніж у їх аналогів, що 
підтверджує електронодонорний ефект метильної групи (основний стан). У 
збудженому стані спостерігається протилежне явище (табл.1-4).

Таблиця 2
Величини ефективних зарядів сполук-аналогів симетричних 

триметинів (без 3-метильного замісника)

к, К?
Квантово-
хімічний

стан
Чь Япгеяо дч Чи

С2Н5 н О -0,1123 0,0839 0,1028 0,2801
3 0.1090 0,0585 0,0923 0,2807

сн2с6н5 н 0 -0,1136 0,0826 - 0,1033 0,2848
3 0,1072 0,0593 0,0911 0,2859

сн2с6н5 6-СНз 0 -0,1160 0,0678 - 0,0999 0,2834
3 0,0967 0,0618 0,0851 0,2843
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П родовж ення іа 5 л ,2

С6н 5 Н 0
3

-0,1747 
0,0991

0,0795 - 
0,0544

0,1430
0,0842

0,34о4
0,35&О

С6М5 бензо 0 -0,1197 0,0680 - 0,1025 0,3502
м 3 0,0917 0,0475 0,0770 0,3515

1-0 0 -0,1181 0,0653 - 0,1005 0,3544
С6Н,-8-8 3 0,0256 0,0673 0,039і: 0,3604

Центральний мезо-атом вуглецю 3-метилзаміщеню; тримен.щч має 
нижчі значення ефективних зарядів, ніж мезо-атом їх аналогів (тг.бл.І-2). 
Вирівнюваність ефективних зарядів вища у поліметинів з З-ме^ильним 
замісником -  як в основному, так і в збудженому стані (табл.1 4). Отже, 
довша система спряжених 3-метилзаміщених похідних веде до 
рівномірного розподілу тс-електронної густини у поліметиновому ланцюзі.

Таблиця З
Величини 7і-зарядів в триметиновім ланцюзі і на атомах азоту 

індохінокарбоціанінів (10-18)

1104 \
СН3 СН3

№ Кі К2

Квант
ово-

хІмІч-
ний
стан

Чи Чи АЧ ч^ Ч̂ІЛСІ

10 1~СЇЇ, н о 0,0553 -0,1644 0,2779 0,3734 0,2284
3 -0,0782 0,0661 0,1186 0,3574 0,2514

11 с н , 6-ОН о 0,0460 -0,1624 0,0665 0,3786 0,2282
3 -0,0704 0,0287 0,1303 0,3550 0,2656

12 С2Н5 11 0 0,0632 -0,1640 0,1514 0,3428 0,2287
3 -0,0753 0,0650 0,1151 0,3259 0,3163

ІЗ СН2С<,Н5 н 0 0,0633 -0,1640 0,1515 0,3428 0.7287
3 -0,0754 0,0650 0,1148 0,3258 0,3163

14 с н 2с 6н 5 6-СН, 0 0,0602 -0,1639 0,1494 0,3043 0,2284
3 -0,0773 0,0601 0,0945 0,2942 0,3111
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П р о д о в ж ен н я  табл .З

15 СН2СбН5 6-ОСНз О
3

0,0501
0,0378

-0,1600
0,0248

0,1460
0,0303

0,3489
0,3060

0,2284
0,2360

16 с 6н 5 Н о 0,0584 -0,1622 0,1081 0,4032 0,2287
3 -0,0793 0,0578 0,1068 0,3079 0,3013

17 С,0Н7 Н о 0,0660 -0,1116 0,1191 0,4081 0,2287
3 -0,0665 0,1606 0,1513 0,4030 0.2607

18 І-о- С6Н4- 0 0,0366 -0,1538 0,1282 0,4296 0,2282
8-8 і 0,0447 0,0213 0,1116 0,4008 0,2568

Таблиця 4
Величини ефективних зарядів в триметиновім ланцюзі сполук- аналогів 

(10-18) без 3-метильного замісника

Кі к 2
Квантово- 
хімічний 

стан Яі2 Чіз Ч и Лч Чих Чміпсі

II. Н О -0,1021 0,1179 -0,1266 0,1630 0,2903 0,3254
3 0,1226 -0,0588 0,0607 0,1209 0,2758 0,4001

II. н О 0,1079 0,1019 -0,1335 0,2354 0,3928 0,3184
3 0,1077 0,0649 0,0440 0,1149 0,3762 0,3882

11)03 5 н О -0,1025 0, і 186 -0,1271 0,1629 0,2955 0,3249
3 0,1219 -0,0592 0,0597 0,1207 0,2812 0,3993

ІІ.СЛі 6-СНз о -0,1229 0,1131 -0,1282 0,1609 0,2955 0,3236
3 0,1160 -0,0592 0,0515 0,1168 0,2815 0,3940

.11. ІЗ 0 -0,1986 0,1148 -0,1256 0,1603 0,3557 0,3256
3 0,1156 -0,0521 0,0471 0,1111 0,3566 0,3928

Л Бензо 0 -0,1033 0,1048 -0,1305 0,1569 0,3624 0,3206
т 3 0,1173 0,0398 0,0463 0,1047 0,3479 0,3942

і)* 0 -0,1027 0.1030 -0,1030 0,1553 0,3687 0,3295
,ІІг 8-8 3 О О м 1 -0,0542 -0,0444 0,0448 0,3692 0,3380

4 7
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Уегзіа- УасІІозЬ О., 81аЬ|ак О. Ма^пііисіез еіїесііуе оГ сіізпцєз оГ 
а сігсиіі зуіптсігісаі апсі азуттеїгісаі роїутеїупз. ТТіеге \уаз сопірагссі 
диапІаІ-сЬетісаІ рагатеїегз оГ зуттеїгіс апсі азуттеїгісаі 3-
•тіеіуїсйупоііпіит оГ сіуез гсссіуссі аі іпіегасііоп оГ циагісг заііз 3- 
теїуііерісііпіит \уііЬ 3-теІуІрЬогтаІіпіит. № \у зупіЬезігес! соппесііопз Ьауе 
арреагесі іпіегезііп^ окуесі Гог ОеГіпіІіоп іЬеіп еіесігопісаі оґ а яігисіиге. ЧМіїН 
іке Ьеір оГ а теїЬосІ Не\уке1 апсі ргоцгат NМО сіеіегшіпесі єГГєсііує оГ сЬаг^ез 
роїутеїуп оГа сігсиіі апсі аіотя оі'піІго£еп. ТаЬІ.4, І ііг.6.
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