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Riina Aava uurimisriihm on 2013. aastast uurinud uudseid asendatud poolkukurbituriile —
tsikloheksanopoolkukurbituriile, makrotstklilisi kiraalseid ihendeid, mis omavad 66nsust, mille sisse
on voimalik siduda erinevaid anioonseid ihendeid, moodustades kiilalis-voorustaja komplekse.
Kilalis-vG6rustaja komplekseerumisel on tugev potentsiaal rakenduseks ravimiarenduses,
orgaanilises slinteesis, ainete tuvastamisel ja kogumisel. Antud t66s uuriti
tslikloheksanopoolkukurbituriile arvutuslike meetoditega: tihedusfunktsionaalide teooria ja
molekulaarmehaanikaga.

Esiteks viidi labi BP86/SV(P) mudelkeemia valideerimine tsiikloheksanopoolkukurbituriilide
geomeetria optimiseerimisel. BP86/SV(P)-ga optimiseeritud struktuurid olid vdga sarnased
kristallstruktuuriga. Leiti, et antud meetod sobib uuritavate molekulide kasitlemiseks antud t60s.

Teiseks tehti pdhjalik asendianaliilis kompleksidele, kus kiilalismolekulideks olid sipelghappe anioon,
dadikhappe anioon, trifluorodadikhappe anioon, kloroform, atsetonitriil, (S)-N-atsetiilalaniini anioon
ja (S)-y-hiidroksupalderjanhappe anioon. Kuna asendianaliilsi tegemine on arvutuslikult mahukas,
prooviti ja hinnati lihtsustust, kus voorustajamolekulina kaituvaid tstikloheksanopoolkukurbituriile
kasitleti jaiga puurina. J6uti jareldusele, et selline meetod sobib jaigemate molekulide nagu
tsikloheksanopoolkukurbit[6]uriili jaoks, kuid mitte paindlike molekulide nagu
tsikloheksanopoolkukurbit[8]uriili jaoks.

Kolmandaks kasutati molekulaardiinaamikat, et ndha komplekse lahustis liikumas. Uuriti p&hjalikult
tsikloheksanopoolkukurbituriilide kaitumist vaakumis ja lahustis, tsiikloheksanopoolkukurbit[8]uriili
komplekse eelpool mainitud kilalismolekulidega ja hinnati neutraliseerimise ning rohukontrolli
viiside m&ju simulatsioonile. Leiti, et vastasiooni paigutamisel on oluline mdju aine kditumisele ning
et réhukontrolli mdju vdib olla arvatust suurem.

Kbige eelneva kaigus saadi teavet komplekside ning tstikloheksanopoolkukurbituriilide asendite ja
konformatsioonide, véimalike kilalise, voorustaja, lahusti vaheliste interaktsioonide ja muude
komplekseerumise eriparade kohta, mis aitab tulevikus eksperimente kavandada.



