0 20 40 60 80 100 120 140 0,0

0,1

0,2

0,3

0,4

0,5

0,6 watermoleculesinthecavity watermoleculesH-bondedto α-CD watermoleculesinthefirsthydrationsphere

relativeprobability [-] numberofwater molecules

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 0,0

0,1

0,2

0,3

0,4

0,5

0,6 intramol.H-bonds intermol.H-bonds acceptingH-bonds donatingH-bonds

relativeprobability [-] numberofhydrogen-bonds

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1,2 1,4 1,6 1,8 2,0

O-5

O-6

O-1

O-2 O-3

O-1 O-2 O-3 O-5 O-6 probabilityg(d) [-] d(O ··· O W ) [Å ]