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Kokkuvote

Tstikloheksiitilhemikukurbit[8]uriil voib moodustada vodrustaja-kiilaline komplekse erinevate
kiilalismolekulidega. Antud t66 kdigus uuriti kommertsiaalsete kiilalisanioonidega
komplekseeruvuse tugevust soltuvalt kiilalise suurusest. Koik uuringud teostati DFT abil.
Koikide molekulide geomeetriad optimiseeriti ja arvutati nende nullpunkt energiad. Vastavad
energiad arvutati programmi Turbomole 6.5 abil.

T66 kéigus selgus, et koige tugevamad vodrustaja-kiilalisaniooni kompleksid moodustuvad
vesinikfosfaadi ja oksalaadiga. Kdige norgem komplekseerumine oli fosfoonhappe dietiiiilestri
aniooni ja vidvelhappe isopropiiiilestri aniooni korral. Norgema komplekseerumise pdhjuseks on
antud anioonide asendusrithmad ja nende geomeetriline ehitus.

Huvitavaks tulemuseks oli fosforhappe monopropiiiilestri aniooniga komplekseerumine.
Vaatamata sellele, et antud kiilalisaniooni ruumala oli suur, toimus komplekseerumine
tugevalt. Tulemuse pdhjuseks on lineaarne propiiiilrithm, mis ulatub tsiiklist ,,sabana‘“ vilja.



