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Referaatopsomming

Die ontwikkeling van die T-hoek as ’n vastetoestand-parameter vir die meting 
van die steriese massa van N-substituente in bis(difenielfosfien)amien digoud(I) 
komplekse

The development of the T-angle as a solid-state parameter for the measurement of the steric bulk of N-substituents in 

bis(diphenylphosphino)amine digold(I) complexes: The T-angle is a new solid-state parameter developed to quantify the steric 
bulk of N-substituents in PNP ligands. It is applied on optimised structures to establish a trend between the size of the steric bulk 
of the N-substituent and the Au-Au distance as a measure of the aurophilic interactions in bis(diphenylphosphino)amine digold(I) 
complexes.
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Die Tolman-keëlhoek is ’n eenvoudige manier om die steriese massa van verskeie tersiêre fosfiene te kwantifiseer. Cloete, et al. (2013) 
het hierdie konsep aangepas om op bis(difenielfosfien)amien (PNP) -ligande van toepassing te wees. In die aangepaste weergawe 
van die keëlhoek is die N-substituent die steriese massa wat gekwantifiseer word. Die aangepaste weergawe word die effektiewe 
Tolmangebaseerde keëlhoek genoem. In dieselfde studie het hulle ’n korrelasie tussen die grootte van die steriese massa en die 
katalitiese selektiwiteit van komplekse met die ligande vasgestel. 1-Hekseen of 1-okteen vorm uit die trimerisasie van etileen deur die 
gebruik van katalisators. Die selektiwiteit van hekseen- of okteen-formasie word deur die katalisator bepaal. Hulle het gevind dat hoe 
groter die keëlhoek is, hoe groter die opbrengs van die 6-lid-koolstofprodukte is, terwyl die opbrengs van die 8-lid-produkte verminder 
(Bollmann, et al., 2004; Fan, et al., 2023; Overett, et al., 2012; Shozi & Freidrich, 2012; van der Vlugt & Reek, 2009). Die studie het die 
manipuleringspotensiaal van die ligande bevestig; dit is ook die motivering vir die gebruik van hierdie ligande in hierdie navorsing. ’n 
Nuwe benadering tot die evaluering van Au-Au-interaksies is aangepak. Die hoofdoel is om die Au-Au-afstande as ’n maatstaf vir die 
Au-Au-interaksie te manipuleer. Die Au-Au-afstand vir hierdie interaksies is tussen 2.5 Å en 3.5 Å. Daar is drie verskillende wyses waarop 
die interaksies geklassifiseer kan word: (i) vry interaksie, (ii) semi-geslote interaksie en (iii) geslote interaksie (Schmidbaur & Schier, 
2012). Deur twee goudatome aan die bidentaat-PNP-ligande te koppel, vorm ’n sikliese struktuur met geslote Au-Au-interaksies. 
Verskeie komplekse is gesintetiseer met ’n reeks PNP-ligande met N-substituente wat varieer in die grootte van hul steriese massa. 
Enkelkristaldata vir van die komplekse is opgeneem. Die data vir die kristalstrukture is as invoerkoördinate vir die optimalisering van 
die komplekse gebruik deur van berekeningschemie gebruik te maak. Die reeks van N-substituente is vergroot om ’n beter idee van 
die manipulasie te verkry. Die keëlhoek wat deur Cloete et al. (2013) voorgestel is, is 3-D/konies van aard omdat die navorsing in ’n 
vloeistoftoestand gedoen is en daarom kan die N-substituente roteer. Hier word vastetoestand-strukture ondersoek en sal ’n 2-D hoek 
meer van toepassing wees. Die aangepaste weergawe van die effektiewe Tolmangebaseerde keëlhoek word die T-hoek genoem. Deur 
na verskeie faktore te kyk wat die manipulasie van die Au-Au-interaksie beïnvloed, is die komplekse in groepe verdeel. Die verdeling 
is gebaseer op die posisie van die fenielringe in die verskeie komplekse. Verskeie korrelasies tussen die faktore en die Au-Au-afstande 
is vasgestel.
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