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Производные диселенофосфиновых кислот представляют повышенный интерес как высокоэффективные «одноисточниковые» прекурсоры наноматериалов, лиганды для дизайна координационных структур, экстрагенты тяжелых металлов, прекурсоры для получения фармацевтических препаратов, строительные блоки в элементоорганическом синтезе [1].
Впервые определена полярность и проведен конформационный анализ производных диселенофосфиновых кислот 1-6 в растворе бензола с использованием методов дипольных моментов (второй метод Дебая) и квантовой химии DFT [B3PW91_6-311++G(df.p)].
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В результате квантово-химических расчетов для каждого из соединений были найдены энергетически предпочтительные конформеры. Установлено, что в диселенофосфинатах 1-6 осуществляется конформационное равновесие нескольких форм, в которых возможно образование внутримолекулярных водородных связей с участием атома водорода заместителей R2 и атома селена P=Se группы.
Работа выполнена при финансовой поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (грант № 16-03-00100).
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