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Интерес к третичным фосфинам с пространственно затруднёнными арильными заместителями обусловлен их широким использованием для дизайна металлокомплексов, обладающих биологической активностью [1], проявляющих люминесцентные свойства [2, 3] и являющихся эффективными катализаторами [3].
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Впервые определена полярность в бензоле (Б) и диоксане (Д) три(1-нафтил)фосфина 1 (Б 2.78 D, Д 4.25 D), три(1-нафтил)фосфиноксида 2 (Д 4.47 D), три(1-нафтил)фосфинсульфида 3 (Б 5.25 D, Д 4.46 D), три(1-нафтил)фосфинселенида 4 (Б 4.58 D, Д 4.97 D), три(2-нафтил)фосфина 5 (Б 1.23 D), три(2-нафтил)фосфиноксида 6 (Б 4.86 D, Д 5.10 D), три(2-нафтил)фосфинсульфида 7 (Б 4.05 D, Д 4.18 D) и три(2-нафтил)фосфинселенида 8 (Б 5.48 D, Д 6.18 D) с помощью второго метода Дебая. Конформационный анализ 1-8 осуществлён методами дипольных моментов, ИК спектроскопии и квантовой химии DFT B3PW91/6-311++G(df,p).
Сопоставление экспериментальной полярности и результатов расчётов (теоретические дипольные моменты, ΔЕ предпочтительных конформеров) показало, что в растворе три(1-нафтил)фосфин существует в виде одного конформера, для 2-4 реализуется конформационное равновесие двух форм с гош- и транс-ориентацией заместителей относительно группы P=X. Фосфины 5-8 в растворе существуют в виде равновесия четырёх конформеров с гош- и цис-ориентированными заместителями, отличающихся поворотом колец относительно связи P=X. Согласно данным квантово-химических расчётов для фосфинов 2-4, 7 и 8 возможно образование слабых внутримолекулярных контактов Сaryl‒H…X=P. 

С целью уточнения конформационной картины были зарегистрированы ИК спектры соединений 2 и 7 в кристалле и в растворе: количество полос не менялось, из чего следует конформационная однородность этих соединений. Теоретические ИК спектры предпочтительных конформеров фосфиноксида 2 и фосфинсульфида 7 имеют близкие значения характеристических частот (νP=O и νP=S), что делает эти конформеры практически неразличимыми в экспериментальных ИК спектрах.
Автор выражает благодарность научному руководителю д.х.н., профессору Верещагиной Я.А. 
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