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Résumé

Dans ce travail, nous avons étudiéla complexation de molécule Diclofenac avec la
Beyclodextrine. Dans cette étude nous avons tenu compte seulement de la stoeechiométrie 1:1.
Nous avons simulé l'inclusion de Diclofenac dans la B-CD en utilisant la méthode semi
empirique PM6, DFT et les méthodes ONIOM2 et NBO. Les énergies de complexation et
d'interaction pour les deux orientations considérées sont rapportées.

Nous avons trouvé que l'orientation (2) est plus stable, les calculs thermodynamique
statistique a 1 atm et 298.15K ont démontré que dans le vide, le processus de complexation
est exothermique et enthalpiquement favorable. L'énergie de complexation négative calculée
suggere que les complexes d'inclusion sont stables.

Les investigations orbitales HOMO et LUMO confirment la meilleure stabilité de
l'orientation (2).

Enfin, I’analyse NBO a été réalisée sur des complexes optimisés a la base de la méthode

ONIOM?2 pour quantifier les interactions donneuses accepteuses entre Diclofenac et f-CD.

Mots-clés: complexe d’inclusion, B-Cyclodextrine, Diclo, PM6, DFT, ONIOM2, NBO.




Abstract

In this work, we studied the complexation of molecules Diclofenac with f-
cyclodextrin. In this study we considered only the stoichiometry of 1:1.

We simulated the inclusion of Diclofenac in the p-CD using the semi-empirical
method PM6, DFT and ONIOM2 and NBO methods. The energies of complexation and
interaction for both orientations considered are reported.

We found that the orientation of the amylin group or (2) is deeply inside the
hydrophobic cavity of B-CD is more stable, statistical thermodynamics calculations at 1 atm
and 298.15 K have shown that in a vacuum, the process complexation is exothermic and
enthalpically favorable. The calculated negative complexation energy suggests that inclusion
complexes are stable. HOMO and LUMO orbital investigations confirm the better stability of
orientation (2).

Finally, natural bond orbital (NBO) was performed on the basis of optimized complex
ONIOM2 quantify the interactions between donor acceptor Diclofenac and 3-CD.

Keywords : inclusion complex, B-cyclodextrin, Diclo, PM6, DFT, ONIOM2, NBO.
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