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Résumé 
 

 

Dans ce travail, nous avons étudié la complexation de la molécule Méthomyl avec la 

β-cyclodextrine. Cette étude a pris en considération exclusivement la stœchiométrie 1:1. Nous 

avons simulé l'inclusion de Méthomyl dans la β-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 (B) est plus stable, les calculs thermodynamique 

statistique à 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 

suggère que les complexes d'inclusion sont stables.  

Les investigations orbitales HOMO et LUMO confirment la meilleure stabilité de 

l’orientation (B).  

Enfin, l’analyse NBO a été réalisée sur des complexes optimisés à la base de la 

méthode ONIOM2 pour quantifier les interactions donneuses accepteuses entre Méthomyl et 

β-CD. Dans le solvant les investigations orbitales HOMO et LUMO confirment la meilleure 

stabilité de l’orientation (A) de complexe d'inclusion. 

Nous constatons que l’interaction moléculaire et l’environnement solvant conduisent à une 

modification de la réactivité et de la stabilité des composés. 

 

Mots-clés : complexe d’inclusion, β-Cyclodextrine, Meth, PM6, DFT, ONIOM2, NBO.  

  



                

 
 

Abstract 
 

 

In this work, we studied the complexation of the Methomyl molecule with β-cyclodextrin. 

This study, we only considered the 1:1 stoichiometry. We simulated the inclusion of Methomyl 

in β-CD using the semi-empirical PM6 method, DFT, and the ONIOM2 and NBO methods. The 

complexation and interaction energies for the two considered orientations are reported.  

We found that orientation (B) is more stable, and statistical thermodynamic calculations at 1 

atm and 298.15K have demonstrated that in a vacuum, the complexation process is exothermic 

and enthalpically favorable. The calculated negative complexation energy suggests that the 

inclusion complexes are stable.  

The HOMO and LUMO orbital investigations confirm the better stability of orientation (B).  

Finally, the NBO analysis was conducted on complexes optimized using the ONIOM2 

method to quantify the donor-acceptor interactions between Methomyl and β-CD.  

In the solvent, the HOMO and LUMO orbital investigations confirm the better stability of 

orientation (A) of the inclusion complex. 

We observe that molecular interaction and the solvent environment lead to a modification of 

the reactivity and stability of the compounds.  

 

Keywords: inclusion complex, β-Cyclodextrin, Meth, PM6, DFT, ONIOM2, NBO.  

  



                

 
 

 ملخص

 

 
. هذه الدراسة أخذت في الاعتبار حصرياً النسبة نسيكلوديكستريβ- معفي هذا العمل، درسنا تعقيد جزيء الميثوميل 

 وطرق، DFT، وPM6 التجريبيةباستخدام الطريقة شبه  β-CD . لقد قمنا بمحاكاة إدخال ميثوميل في1:1المولية 

ONIOM2  و NBO  لكلتا الاتجاهين المدروستينتم الإبلاغ عن طاقات التعقيد والتفاعل. 

 atm 1هو الأكثر استقرارًا، حيث أظهرت الحسابات الديناميكية الحرارية الإحصائية عند  (B) وجدنا أن الاتجاه

أنه في الفراغ، تكون عملية التعقيد طاردة للحرارة ومفيدة من حيث الإنثالبي. تشير الطاقة السلبية للحساب  K 298.15و

 .قدات الإدراج مستقرةالمعقد إلى أن مع

  (B) .استقرار للتوجه أفضل LUMOو HOMO تؤكد التحقيقات المدارية

لتحديد تفاعلات المانح والمستقبل بين  ONIOM2 على المركبات المحسّنة باستخدام طريقة NBO أخيرًا، تم إجراء تحليل

 .نسيكلوديكستريβ– ميثوميل و

 .لمركب الإدخال (A) على أفضل استقرار للتوجه LUMOو HOMO في المذيب، تؤكد التحقيقات المدارية

 .نلاحظ أن التفاعل الجزيئي وبيئة المذيب يؤديان إلى تعديل في تفاعل واستقرار المركبات

 

 .PM6 ،DFT ،ONIOM2 ،NBO، الميثوميل ،نسيكلوديكستريβ- ،الإدخالمعقد  الكلمات المفتاحية:

 

 

 

 

    


