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DFT :

AMBER :

CHARMM :

AM1 :

PM3:

PM6 :

HF :

HOMO :

LUMO :

uv :

Alpha-Cyclodextrin.

Beta-Cyclodextrin.

Gamma- Cyclodextrin.

Eucalyptol.

Becke - 3 paramétres - Lee, Yang, Parr.

Slater Type Orbital.

Gaussian Type Orbital. GTO.

Density Functional Theory.

Assisted Model Building with Energy Refinement.
Chemistry at Harvard Macromolecular Mechanics.
Austin Model 1.

Parametric Model number 3.

Parametric Model number 6.

Hartree- Fock.

Highest Occupied Molecular Orbital.

Lowest Unoccupied Molecular Orbital.

Infrared.

Ultraviolet.




LDA : Local Density Approximation.

GGA: Generalized Gradient Approximation.

MM : Mécanique Moléculaire.

QM : Mécanique Quantique.

HPLC : High-performance liquid chromatography.

NMR : Nuclear magnetic resonance.

IUPAC : International Union of Pure and Applied. Chemistry.

Vdw : Van der Waals.
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Abstract

We are interested in the study of computational chemistry applied to organic
systems such as host/guest inclusion complexes. Different computational chemistry
methods have been used to study the complexation of the host molecule -
cyclodextrin with the guest molecule Eucalyptol : the semi-empirical method PM6
and density functional theory DFT with hybrid functional "B3LYP" .

Our study confirmed the formation and insertion method of the guest molecule
ECLT into the B-CD cavity through a 1:1 inclusion. We aimed to identify the most
stable geometric structures of this complex and to describe the changes experienced
by the ECLT molecule during its insertion in two directions (a) and (b). This was
achieved by calculating the complexation and deformation energies, as well as
determining the electronic and thermodynamic properties. Additionally, we
analyzed the frontier molecular orbitals HOMO-LUMO, Mulliken atomic charges,

and spatial structure.

The results indicated that the f-CD/ECLT complex in direction (b) is more

stable than in direction (a), which aligns with experimental findings.

Keywords: Inclusion complex, Computational study . —Cyclodextrin, Eucalyptol
, PM6 ,DFT.



Résumé

Nous nous sommes intéressés a I’étude de la chimie computationnelle
appliguée aux systemes organiques comme les complexes d'inclusion hote/invité.
Différentes méthodes de calcul de la chimie computationnelle ont été utilisées pour
étudier la complexation de la molécule héte B-cyclodextrine avec la molécule invitée
Eucalyptol : la méthode semi- empirique PM3 et la théorie de la fonctionnelle de la
densité DFT en utilisant la fonctionnelle hybride "B3LYP".

Dans notre étude, nous avons confirmé la formation et la méthode d'insertion
de la molécule invitée ECLT dans la cavité de B-CD par une inclusion de type 1:1
afin de déterminer les structures géométriques les plus stables de ce complexe et de
décrire les changements subis par la molécule ECLT lors de son insertion dans les
deux directions (a) et (b). Cela a éte fait en calculant les énergies de complexation
et de déformation, ainsi qu'en déterminant les proprietes électroniques et
thermodynamiques, en plus des orbitales moléculaires frontieres HOMO-LUMO et

en déterminant les charges atomiques de Mulliken et la structure spatiale.

Les résultats obtenus indiquent que le complexe f-CD/ECLT dans la direction
(b) est plus stable que dans la direction (a), ce qui est en accord avec les résultats

expérimentaux.

Mots-cles: Complexe d'inclusion, Etude computationnelle, B —Cyclodextrin,
Eucalyptol , PM6 ,DFT.



