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На основi даних квантово-хiмiчних розрахункiв та спектрiв
ЯМР (13С) дослiджено розподiл електронної густини для серiї
симетричних та несиметричних катiонних цiанiнових барвни-
кiв. Показано, что розрахованi заряди на атомах добре узго-
джуються з експериментальними значеннями хiмiчних зсувiв.
Знайдено значне хвилеподiбне альтернування електронної гу-
стини вздовж хромофора. Показано, що загальний розподiл
електронної густини є суперпозицiєю автолокалiзованого заря-
ду та двох зарядових хвиль, генерованих донорними кiнцевими
групами.

1. Вступ

Цiанiни, як представники бiльш широкого класу полi-
метинових барвникiв, добре вiдомi понад пiвтора сто-
лiття (з 1856 р.), але продовжують знаходити застосу-
вання завдяки своїй унiкальнiй здатностi перетворю-
вати свiтлову енергiю (див., наприклад, огляди [1–4]
та цитовану там лiтературу). Основний хромофор ка-
тiона цiанiнового барвника складає протяжний полi-
метиновий ланцюг, обмежений двома атомами азоту:
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Згiдно iз сучасними уявленнями, атоми вуглецю в
спряженiй системi знаходяться в sp2-гiбридному ста-

нi, а 2pz-електрони утворюють спiльну колективну π-
електронну систему. Загальний позитивний заряд, як
встановлено в роботах [5–7], не делокалiзований рiв-
номiрно вздовж всього хромофора, а автолокалiзує-
ться у виглядi солiтоноподiбної хвилi альтернуючих
часткових позитивних та негативних зарядiв; розра-
хунки показали, що довжина хвилi в незамiщених
полiметин-катiонах 2 складає приблизно 15–17 ато-
мiв/зв’язкiв i не залежить вiд довжини спряженої си-
стеми:

H2C+ − (CH = CH)n − CH = CH2. 2

Одночасно iз зарядовою хвилею, в π-системi катiо-
на 2 генерується хвиля довжин зв’язкiв, або тополо-
гiчний (чи геометричний) солiтон чи кiнк. Розрахун-
ки показують, що в центрi солiтонної хвилi довжини
зв’язкiв практично вирiвнянi, а на її краях – макси-
мально чергуються [5–7].

Введення кiнцевих груп може приводити до значної
деформацiї зарядової хвилi, а також її локалiзацiї,
особливо при подовженнi спряженої системи. Зокре-
ма, було показано, що при певному критичному числi
вiнiленових груп, n (в молекулi 1), центри зарядової
та топологiчної хвиль змiщуються до одного з кiнцiв
хромофора [5–9]. Таке перемiщення зарядової хвилi,
наприклад, в катiонах полiметинових барвникiв може
приводити до порушення симетрiї електронної будо-
ви, що експериментально проявляється в рiзкiй змiнi
спектральної смуги в спектрах IЧ барвникiв [10, 11].

Перехiд вiд симетричних барвникiв (1, C1 = C2) до
цiанiнiв несиметричної хiмiчної будови (1, C1 6= C2)
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викликає значну змiну як зарядового розподiлу, так
i спектральних властивостей [1–3, 12–14]. Для кiль-
кiсної оцiнки ступеня асиметрiї традицiйно викори-
стовується девiацiя максимуму поглинання, яка об-
числюється згiдно з формулою: D = (λ1−λ2)/2−λas,
де λas – максимум смуги поглинання несиметрично-
го барвника, а λ1 i λ2 – максимуми смуг вiдповiд-
них материнських симетричних барвникiв [15]. Для
типових несиметричних цiанiнiв D > 0, тобто сму-
га поглинання несиметричного барвника зсувається
в область коротких хвиль, порiвняно з середньоари-
фметичним з суми материнських барвникiв. Вважа-

лось, що даний спектральний факт зумовлений вини-
кненням альтернування довжин зв’язкiв вздовж хро-
мофора, якщо кiнцевi групи хiмiчно не еквiвалентнi
[12–14]. Логiчно припустити, що асиметрiя хiмiчної
будови цiанiнiв 1 повинна приводити також до зсу-
ву зарядової та топологiчної хвиль вiд центра по-
лiметинового ланцюга, який повинен залежати вiд
рiзницi донорної сили обох кiнцевих груп. Експери-
ментально таке порушення розподiлу електронної гу-
стини в хромофорi несиметричних цiанiнових барв-
никiв може бути встановлено за допомогою спектрiв
ЯМР.
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Експериментальнi значення хiмiчних зсувiв δ в полiметиновому ланцюжку дослiджуваних барвникiв

Експериментальнi значення хiмiчних зсувiв δ, м.д.
№ 3 4 5 6 7 8
n 1 2 1 2 1 2 3 1 1 1 3

172,24 169,6 171
161,53 173,99 102,76 172,474 99,61 99,22

162,35 102,73 102,35 153,28 176,73 98,434 150,99 168,53 155,02 177,3 150
89,81 161,67 149,2 125,21 86,58 156,055 121,7 84,9 88,15 85,35 121,28
162,35 102,73 102,35 153,28 157,96 106,921 160,33 156,89 157,31 157,5 159,6

161,53 173,99 102,76 163,199 108,73 108
172,24 162,25 162,45

2. Основна частина

В данiй статтi представлено результати паралельно-
го квантово-хiмiчного та спектрального (13C ЯМР)
дослiдження залежностi розподiлу заряду в несиме-
тричних та вiдповiдних симетричних цiанiнах вiд дов-
жини хромофора (змiна числа вiнiленових груп n) та
природи кiнцевих груп.

Як напростiшi об’єкти було використано по два вi-
нiлоги симетричних стрептоцiанiнiв 3 та iндоцiанiнiв
4, i три вiнiлоги вiдповiдно несиметричних гемiцiанi-
нiв 5, якi є комбiнацiєю барвникiв 3 та 4. Вплив рi-
зницi донорних сил вивчався на прикладi несиметри-
чних цiанiнiв, якi можна трактувати як гетероана-
логи iндогемiцiанiна 5 при n = 1. Iнший шлях змiни
донорної сили iндоленiнового залишку полягає в при-
єднаннi додаткового бензольного циклу: вiнiлогiчний
ряд несиметричних цiанiнiв 8.

Синтез сполук описано в роботах [12, 15]. Спектри
ЯМР було вимiряно на спектрометрi Varian GEMI-
NI 2000 з частотами 400,07 (1H ) i 100,61 (13C) МГц.
Для всiх одновимiрних та двовимiрних експеримен-
тiв було використано розчини в 0,7 мл DMSO-d6 при
температурi 293 K. Тетраметилсiлан було використа-
но як стандарт для калiбрування δ шкали. Одини-
чнi 1H i 13C спектри ЯМР (з декаплiнгом i без ньо-
го) було отримано використовуючи стандартну дво-
хiмпульсну послiдовнiсть з спектральною шириною
8 кГц i 30 кГц, та 64000 i 128000 точок данних вiд-
повiдно. Спектри 1H–1H COSY [16] було отримано в
часовiй матрицi даних розмiрнiстю 2048 (F2) на 512
(F1). Спектри NOESY [16] було отримано, коли не-
обхiдно, з тими самими параметрами, що i спектри
COSY. Часи змiшування були попередньо визначенi
з T1-вимiрювань для кожного зразка, використову-
ючи загальноприйнятий метод iнверсiї-вiдновлення.
Для визначення 1H–13C зв’язку було використано ге-
тероядерну кореляцiю хiмiчного зсуву (HETCOR) з
часовою матрицею розмiром 2048 (F2) × 256 (F1) та

частотною матрицею розмiром 2048 (F2)×1024 (F1)
пiсля заповнення нулями. Середнє значення констан-
ти через один зв’язок JCH було взято 140 Гц. Метод
HETCOR для визначення кореляцiї на великих вiд-
станях мав дуже схожi параметри, а середнє значен-
ня константи через кiлька зв’язкiв було встановлено
8 Гц.

Квантово-хiмiчнi розрахунки було виконано з вико-
ристанням пакета Gaussian03. Оптимiзацiю геометрiї
проведено методом DFT B3LYP (6-31+G*). Заряди
на атомах обчисленi з використанням натуральних
орбiталей (NBO). Хiмiчнi зсуви сигналiв 13С розра-
хованi в рамках методу GIAO [16].

Знайденi експериментальнi хiмiчнi зсуви вуглеце-
вих (13C) спектрiв ЯМР зiбрано в таблицi. В цiй стат-
тi будемо аналiзувати заряди (i хiмiчнi зсуви тiльки
для атомiв вуглецю, що входять в систему спряжен-
ня. Їх можна розбити на двi групи: 1) атоми в кiн-
цевих групах; 2) атоми в полiметиновому ланцюзi.
Так, наприклад, сигнали в положеннях 8–11 (бензоль-
не кiльце) в барвниках 4, 5, 6–8 лежать практично в
однiй i тiй же областi, вiд 109 до 123 м.д., за винятком
хiногемiцiанiна 7, в якого сигнали дещо змiщенi. Про-
тони у вiдповiдних положеннях можуть трактувати-
ся як ароматичнi (≈7–7,5 м.д.). Внаслiдок поляриза-
цiї пiд впливом атома азоту, сигнали решти атомiв
бензольного кiльця в барвниках 4–8 зсунутi, як пра-
вило, в область слабкого поля. На противагу, сигна-
ли атомiв вуглецю δµ(13C) в хромофорi, так званому
ланцюзi Куна, який завершується атомами азоту, зна-
чно змiщенi, порiвняно з ароматичними атомами: в
бiк слабкого поля – для атомiв в парних положеннях,
i навпаки, в бiк сильного поля – для атомiв в непар-
них положеннях, що є типовим для хромофора як ка-
тiонних, так й анiонних полiметинових барвникiв [17–
22]. Даний ефект зумовлений значним альтернуван-
ням електронної густини в iонах лiнiйних спряжених
систем. З таблицi видно, що величини хiмiчних зсувiв
δµ(13C) залежать вiд довжини хромофора (число вi-
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Рис. 1. Заряди (B3LYP/3-21G** NBO) (a), розрахованi хiмiчнi
зсуви 13C ЯМР (B3LYP/3-21G** GIAO) (б) та експерименталь-
нi хiмiчнi зсуви13C ЯМР (в) атомiв С в спряженому ланцюзi
цiанiнiв 3 i 4

нiленових груп, n), хiмiчної будови кiнцевих груп та
ступеня асиметрiї.

Як було показано ранiше [5–7], амплiтуда чергу-
вання зарядiв Δqµ, а також, беручи до уваги лiнiй-
ну кореляцiю мiж обчисленими зарядами та хiмiчни-
ми зсувами, амплiтуда чергування хiмiчних сигналiв
Δδµ, обчисленi за формулами, вiдповiдно, (1) i (2),
значно зручнiшi для аналiзу впливу молекулярної то-
пологiї та асиметрiї на форму та локалiзацiю солiтон-
них хвиль, нiж електронна густина qµ на µ-му атомi
чи хiмiчний зсув δµ(13C):

Δqµ = (−1)µ(qµ − qµ+1), (1)

Δδµ = (−1)µ(δµ − δµ+1). (2)

Хвилеподiбний характер розподiлу заряду та рiв-
новажної молекулярної геометрiї в незамiщених
полiметин-катiонах 2 та їх α, ω-дизамiщених похiдних
з найпростiшими кiнцевими групами було детально
дослiджено в рамках рiзних квантово-хiмiчних на-
ближень, як напiвемпiричних, так i неемпiричних з
врахуванням електронної кореляцiї [5–10], i було по-
казано, що максимальне альтернування зарядiв дося-
гається в центрi полiметинового ланцюга, водночас з
максимальним вирiвнюванням довжин сусiднiх зв’яз-
кiв. Введення бiльш складних кiнцевих залишкiв су-
проводжується суттєвими змiнами в розподiлi заря-
ду, особливо, в молекулах барвникiв з порiвняно ко-
ротким полiметиновим ланцюгом, так що при цьому
амплiтуда чергування заряду в серединi хромофора
може стати навiть меншою, нiж на його краях. Для
iлюстрацiї на рис. 1 наведено заряди (рис. 1,а), а та-
кож обчисленi (рис. 1,б) й експериментальнi (рис. 1,в)
хiмiчнi зсуви для атомiв вуглецю в полiметиновому
ланцюзi стрептоцiанiна 3 при n = 2 та iндоцiанiна 4
при n = 1. Насамперед привертає увагу точна син-
хроннiсть альтернування величин qµ та δµ(13C).

Варто зауважити, що хiмiчнi зсуви для атома ву-
глецю, сусiднього з атомом азоту, i для атома в центрi
полiметинового ланцюга в стрептоцiанiнi 3 (n = 2)
практично однаковi: 161,53 i 161,67 м.д., в той час
як в хромофорi iндокарбоцiанiна 4 (n = 1) з бiльш
донорним кiнцевим залишком вони значно вiдрiзня-
ються: 173,99 та 149,2 м.д. Тобто, в iндо цiанiнах 4
максимальне чергування хiмiчних зсувiв досягається
на обох краях полiметинового хромофора, що цiлком
узгоджується з розподiлом заряду (порiвняйте рис.
1,а та 1,б). Таким чином, можна запропонувати па-
раметр iонностi зв’язку – як рiзницю електронної гу-
стини на двох сусiднiх атомах. Експериментально iон-
нiсть зв’язку можна оцiнити рiзницею хiмiчних зсу-
вiв: Δδµ = (δµ – δµ+1). З рис. 1 видно, що iоннiсть
першого вуглець-вуглецевого зв’язку бiльша в хромо-
форi iндоцiанiнiв 4 порiвняно з стрептоцiанiнами 3.

Залежнiсть амплiтуди чергування зарядiв Δqµ i
вiдповiдних хiмiчних зсувiв Δδµ вiд довжини хромо-
фора та вiд положення атомiв у полiметиновому лан-
цюзi показано на рис. 2.

Як видно, ступiнь альтернування зарядiв/хiмзсувiв
у серединi хромофора закономiрно зменшується при
зростаннi донорної сили кiнцевих груп при переходi
вiд стрептоцiанiнiв 3 до iндоцiанiнiв 4 при однiй i тiй
же довжинi ланцюга. Також атомнi заряди й хiмiчнi
зсуви для тих же атомiв виявляються чутливими до
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довжини хромофора. Подовження ланцюга шляхом
введення нової вiнiленової групи (змiна n на 1) супро-
воджується симбатним зменшенням альтернування
як експериментальної величини Δδµ(13C), так обчи-
сленої – Δqµ, Однак у випадку iндоцiанiнiв 4 зменше-
ння рiзницi сигналiв Δδµ(13C) для пари крайнiх ато-
мiв при переходi до вищого вiнiлога (n = 1 → n = 2)
є незначним : вiд 71,64 до 69,48 м.д.

Враховуючи, що зарядова хвиля є цiльним об’є-
ктом, можна припустити, що її форма повинна бути
чутлива до молекулярної асиметрiї на розподiл заря-
ду в несиметричних цiанiнах 5–8, якi мiстять кiнцевi
групи рiзної хiмiчної будови, а отже з рiзною донор-
ною силою. Функцiї залежностi амплiтуд обчислених
зарядiв, Δqµ = f(µ), та експериментально вимiряних
хiмзсувiв, Δδµ = f(µ), вiд положення атома µ для
хромофора вiнiлогiчних рядiв несиметричних барв-
никiв 5 i 8 зображено на рис. 3. Закономiрно, що за-
рядовi хвилi стають несиметричними, проте їхня цiлi-
снiсть не руйнується. Подiбно до симетричних барв-
никiв, обидвi функцiї i в несиметричних цiанiнах ма-
ють мiнiмуми, якi з подовженням хромофора глибша-
ють. Як видно, для кiнцевої пари атомiв, якi ближче
до гетероцiчного залишку спостерiгається бiльша ам-
плiтуда чергування хiмiчних зсувiв, анiж на проти-
лежному кiнцi хромофора поблизу диметиламiногру-
пи –N(CH3)2. Те ж стосується i амплiтуди чергуван-
ня заряду. В роботi [23] було показано, що амплiтуда
чергування зарядiв/хiмзсувiв зростає зi збiльшенням
донорної сили. Тому, порiвнюючи значення параме-
трiв Δqµ та Δδµ (або ж iоннiсть зв’язку) поблизу обох
кiнцевих груп, можна стверджувати, що залишок iн-
доленiну в серiї несиметричних барвникiв 5 прояв-
ляє бiльшу донорну силу, нiж залишок N(CH3)2. По-
рiвнюючи альтернування зарядiв/хiмзсувiв для вiд-
повiдних пар атомiв у хромофорах несиметричних цi-
анiнiв 5 i 8, видно невелике його зростання у випадку
останнiх барвникiв: вiд 66,99 до 71,78 м.д., що цiлком
узгоджується зi зростанням донорних властивостей
при переходi вiд iндоленiна як кiнцевої групи (серiя
5) до його ангулярно анельованого похiдного – кiнце-
вої групи несиметричних цiанiнiв 8.

Варто також зазначити, що саме значення хiмiчно-
го зсуву δ(13C) для вуглецевого атома, найближчого
до атома азоту iндоленiнового залишку в барвника
5 регулярно зростає при переходi до вищих вiнiлогiв
(n = 1, 2, 3): 176,73; 172,47 i 169,60 м.д., в той час як
для атома, зв’язаного з амiногрупою (N(CH3)2), воно
зростає тiльки при введеннi першої вiнiленової групи
(n = 1→ n = 2): 157,96 i 163,20 м.д.; вiдтак, при пере-
ходi до барвника при n = 3 хiмзсув дещо падає: 162,25

a

б

Рис. 2. Альтернування зарядiв (B3LYP/3-21G** NBO) (a) та
експериментальних значень хiмiчних зсувiв ЯМР 13C (б) ато-
мiв C у спряженому ланцюзi цiанiнiв 3 i 4

м.д. Крiм того, вiдмiннiсть величин Δqµ та Δδµ для
рiзних вiнiлогiв в обох серiях несиметричних цiанiно-
вих барвникiв 5 i 8 бiльш суттєвiша, як видно з рис.
3, для атомiв в серединi полiметинового ланцюга, нiж
на його обох кiнцях.

Вплив змiни донорностi однiєї з кiнцевих груп при
постiйнiй iншiй кiнцевiй групi можна розглянути на
серiї гемiцiанiнiв з найкоротшим ланцюгом: 5 (n = 1),
6 i 7. Як було показано ще Брукером [14], донорна
сила чи основнiсть змiнного залишку регулярно зро-
стає в такому порядку: iндоленiн, бензтiазол, хiнолiн
(вiдповiдно, барвники: 5, 6, 7). Як можна бачити з
даних таблицi, хiмiчнi зсуви для обох атомiв вугле-
цю в полiметиновому ланцюзi практично нечутливi
до змiни хiмiчної будови несиметричних барвникiв 5,
6 i 7. Подiбним чином i сигнали δ(1H) в спектрi ПМР
лежать практично в однiй i тiй же областi. На про-
тивагу цим атомам, параметр δ(13C) для вузлового
атома, який входить до складу кiнцевого гетероци-
клу i хiмiчно зв’язаний з полiметиновим ланцюгом,
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Рис. 3. Альтернування зарядiв (B3LYP/3-21G** NBO) (a) та експериментальних значень хiмiчних зсувiв ЯМР 13C (б) атомiв C
в спряженому ланцюзi цiанiнiв 5 i альтернування зарядiв (в) i хiмiчних зсувiв (г) в цiанiнах 8 вiдповiдно

зменшується при зростаннi основностi кiнцевої групи
в ряду iндо-, бензтiазоло- та хiногемiцiанiнiв: 176,73;
168,53 i 155,02 м.д. В результатi це веде до значного
зменшення альтернування хiмiчних зсувiв у ланцюзi,
так що параметр Δδµ для першої пари атомiв вугле-
цю в хромофорi гемiцiанiна 7 з найбiльш основним за-
лишком хiнолiна виявляється меншим 66,87 м.д. по-
рiвняно з величиною Δδµ для наступної пари атомiв
69,16 м.д.

Зменшення значення хiмзсуву δ(13C) для атома ге-
тероциклу, хiмiчно зв’язаного з полiметиновим лан-
цюгом, вказує на зменшення на ньому часткового по-
зитивного заряду, а отже – змiщенню електронної гу-
стини вздовж хромофора в бiк протилежної кiнцевої
групи.

Форма зарядових хвиль з мiнiмумами для функцiй
Δδµ = f(µ) i Δqµ = f(µ), отримана для iндоцiанiнiв 3
i їх несиметричних похiдних 5, а також вирiвнюван-
ня амплiтуди альтернування зарядiв/хiмзсувiв у лан-
цюзi стрептоцiанiнiв 3, як може здатися, суперечить
солiтоноподiбнiй формi зарядових хвиль з чiтким ма-
ксимумом, якi були отриманi для iонiв незамiщених

полiметинiв 2 чи модельних полiметинових барвни-
кiв з найпростiшими кiнцевими групами (див., напри-
клад, огляд [7]). Проте, як було показано ранiше у
роботi [24], у випадку молекул з коротким полiмети-
новим ланцюгом, вплив кiнцевих груп стає домiную-
чим, що й приводить до значного деформування за-
рядових хвиль. Збурення на кiнцях ланцюга, викли-
кане введенням кiнцевих груп, генерує власну хвилю
альтернуючих зарядiв на обох кiнцях колективної π-
електронної системи. Щоправда, амплiтуда цiєї хви-
лi швидко затухає. Вiдтак, отримана крива графiкiв
Δqµ = f(µ) для полiметинового ланцюга коротких
молекул 3–8 повинна iнтерпретуватися як суперпо-
зицiя трьох хвиль: солiтонної хвилi зарядiв в ланцю-
зi, генерованої самою зарядженою π-електронною си-
стемою, а також двома хвилями, якi виникають пiд
впливом кiнцевих груп. Як приклад, на рис. 4,а на-
ведено подiбну суперпозицiю трьох зарядових хвиль
в стрептоцiанiнi 3 при n = 6. Як видно, внаслiдок
накладення хвиль рiзного походження, загальна за-
рядова хвиля не має мiнiмуму. У випадку барвникiв
4 з ще бiльш коротким ланцюгом розрахунки дають
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Рис. 4. Схема суперпозицiї (—) зарядових хвиль (Δqµ), згене-
рованих ланцюжком (- - -) i двома кiнцевими групами (- - - -) в
симетричному цiанiнi 3 (C1 = C2, n = 6) (a) i несиметричному
цiанiнi 5 (C1 6= C2) (б)

навiть зменшення амплiтуди чергування зарядiв, як
наглядно видно з рис. 2,а.

У випадку модельного несиметричного гемiцiанiно-
вого барвника 5 при тiй же довжинi ланцюга (n = 6)
загальний мiнiмум хвилi, як можна бачити з рис. 4,б,
зсунутий вiд центра полiметиного ланцюга в бiк менш
донорної кiнцевої групи.

3. Висновок

Таким чином, комбiноване експериментальне та
квантово-хiмiчне дослiдження розподiлу заряду в
хромофорi катiонних симетричних та несиметричних
цiанiнових барвникiв показує значне альтернування
електронної густини i, вiдповiдно, хiмiчних зсувiв
δ(13C) вздовж полiметинового ланцюга. Iнжектова-
ний заряд iснує у виглядi хвилi, складовими якої є со-
лiтоноподiбна хвиля автолокалiзованого загального
позитивного заряду (дiрки) i двох хвиль-компонент,
генерованих донорними кiнцевими групами. В неси-
метричних iонних спряжених системах зарядова хви-
ля зсувається до менш основної кiнцевої групи, без
критичної деформацiї зарядової хвилi; величина зсу-
ву залежить вiд рiзницi донорних властивостей обох
кiнцевих залишкiв.
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ИССЛЕДОВАНИЕ ЗАРЯДОВЫХ ВОЛН В ХРОМОФОРЕ
КАТИОННЫХ ЦИАНИНОВЫХ КРАСИТЕЛЕЙ
С ПОМОЩЬЮ 13С ЯМР СПЕКТРОСКОПИИ
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Р е з ю м е

На основе данных квантово-химических расчетов и спектров

ЯМР (13С) исследовано распределение электронной плотно-

сти для серии симметричных и несимметричных катион-

ных цианиновых красителей. Показано, что рассчитанные

заряды на атомах хорошо согласуются с эксперименталь-

ными значениями химических сдвигов. Найдено значительной

волнообразное альтернирование электронной плотности вдоль

хромофора. Показано, что общее распределение электронной

плотности является суперпозицией автолокализированного за-

ряда и двух зарядовых волн, генерируемых донорными коль-

цевыми группами.
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WAVES IN THE CHROMOPHORE OF CATION
CYANINE DYES USING 13C NMR SPECTROSCOPY
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1Institute of Organic Chemistry, Nat. Acad. of Sci. of Ukraine
(5, Murmans’ka Str., Kyiv 03660, Ukraine),
2Taras Shevchenko National University of Kyiv
(2, Glushkova Prosp., Kyiv 03022, Ukraine)

S u m m a r y

The electron density distribution for a series of symmetric and

non-symmetric cation cyanine dyes is investigated on the basis of

the data of quantum-chemical calculations and NMR (13C) spec-

tra. It is shown that the calculated atomic charges are in good

agreement with the experimental values of chemical shifts. A con-

siderable wave-like alternation of the electron density along the

chromophore is found. It is shown that the general electron den-

sity distribution represents a superposition of the autolocalized

charge and two charge waves generated by the donor finite groups.
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