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Abstract : 

 

Two orientations A and B of inclusion complex of Trans-Anethole in β-

cyclodextrin (β-CD) were studied using density functional theory (DFT) at the 

theoretical levels B3LYP/ 6-31G and ωB97 -xD/6-31G in vacuum and in water. 

Analyzes from the energetic, geometric point of view of the guest and of the host, 

structural of the formed complex are studied. As well as an NBO and spectral 

analysis by UV. 

 

The calculated complexation energy gives that orientation B is more 

favorable than orientation A.  The investigation of the two structures concluded 

with the incrustation of the benzene ring in the cavity of the host with retention of 

the propenyl and methoxy groups by the two portals of the β-CD.  The NBO 

analysis concluded with the establishment of hydrogen-type bonds in both 

orientations.  Spectral analysis by UV confirmed the presence of Trans-Anethole 

in the cavity of the receptor molecule and this by displacement of certain 

characteristic bands of the guest in orientation A and displacement with 

disappearance of a characteristic band of Trans-Anethole in B direction. 



Résumé 

Résumé : 

 

Deux orientations A et B de complexe d'inclusion du Trans-Anéthol 

dans la β-cyclodextrine (β-CD) ont été étudiés en utilisant la théorie de la 

fonctionnelle de la densité (DFT) aux niveaux théoriques B3LYP/ 6-31G 

et ωB97-xD/6-31G  dans le vide et dans l'eau. 

Des analyses du point de vue énergétique, géométriques de l'invité 

et de l'hôte, structurale du complexe formé sont étudiés.  Ainsi qu'une 

analyse NBO et spectral par UV. 

L'énergie de complexation calculée donne que l'orientation B est 

plus favorable que l'orientation A.  L'investigation des deux structures a 

conclu à l'incrustation du cycle benzénique dans la cavité de l'hôte avec 

rétention des groupes propényle et méthoxy par les deux portails de la β-

CD. L'analyse NBO a conclu à l'établissement des liaisons de type 

hydrogène dans les deux orientations. L'analyse spectral par UV a confirmé 

la présence du Trans-Anéthol dans la cavité de la molécule réceptrice et 

ceci par déplacement de certain bandes caractéristiques de l'invité dans 

l'orientation A et déplacement avec disparition dune bande caractéristique 

du Trans-Anéthol dans l'orientation B. 
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Introduction Générale 

Les huiles essentielles (HE) étaient depuis l’antiquité et restent 

omniprésentes au service de l’homme pour son alimentation comme pour sa 

santé et cela grâce à leurs larges éventails de propriétés biologiques, 

antioxydants, antifongiques, antibactériens, etc.…, qui en font des substituts 

naturels aux conservateurs et les antioxydants de synthèse. Ainsi les HE seraient 

de bonnes alternatives bio-sourcés au sens de durabilité et biodisponibilité. Les 

HE ont une composition très variée de composés terpéniques, aromatiques, de 

composés soufré ou azoté ainsi que les chimiotypes.  

Dans ce travail nous avons ciblé un composé de la famille des 

phénylpropénoide (PP) qui est le Trans-Anéthol de formule brute C10H12O ; 

composé majoritaire de l’anis étoilé en particulier et de plusieurs autres plantes 

aromatiques. Il est utilisé dans les boissons, comme additif aromatisant dans les 

préparations du parfum, des bonbons, produits de boulangerie et surtout comme 

antioxydant, antispasmodiques, sécrétolytique, antibactériens et récemment 

comme sédatif. 

L’utilisation du Trans-Anéthol est limitée en raison de sa forte volatilité, 

de sa forte odeur et de ses propriétés physiques et chimiques instables. 

L’encapsulation à base de cyclodextrine (CD) peuvent résoudre ce problème. 

Les CD et ses dérivés peuvent encapsuler des huiles essentielles et des composés 

volatils pour stabiliser leurs propriétés, étendre leurs capacités de stockage, 

masquer l’odeur irritante, offrir des propriétés de libération lente et améliorer 

l’activité antioxydante. 

Plusieurs études expérimentales de l’encapsulation du trans-Anéthol suivi 

par des caractérisations chromatographique, thermique et structurales ont conclu 

que la TAN pouvait être complexé avec toutes les CD (α-CD, β-CD, HP- β-CD, 

RAMED et CRYSMED) formant ainsi un complexe d’inclusion de 

stœchiométrie 1 : 1. 

Notre travail est une contribution en l’étude théorique par modélisation 

quant à la recherche et l’identification des différentes forces motrices qui 

concluent à la stabilité de ce complexe d’inclusion en particulier avec la 

molécule hôte la β-CD, noté TAN@ β-CD. 

Nous avons effectué une inclusion (en anglais : docking) de la molécule 

du Trans-Anéthol dans la cavité creuse de la β-CD selon deux orientation, après 

quoi nous avons procédé au calcul dans la phase gaz des différents termes 
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énergétiques du complexe, tout en scrupulant les modifications des paramètres 

géométrique a été effectuée par l’inclusion, le transfert des charges de l’invité 

avant et après inclusion, ainsi que les grandeurs thermodynamiques (ΔH°, ΔS°, 

ΔG°) gouvernant l’inclusion. 

Une visualisation des structures optimisés a été effectué pour identifier les 

longueurs de liaisons typiquement physique établit entre la β-CD et le Trans-

Anéthol, ainsi qu’une illustration des orbitales moléculaire HOMO et LUMO 

afin de reconnaitre les transitions électroniques majoritaires dans le complexe. 

Une investigation des liaisons physiques établit entre les deux partenaires 

est entreprise par l’analyse NBO (Nature Bond Orbitals) ainsi qu’une analyse 

spectrale par UV. Nous avons jugé opportun d’étendre une étude préliminaire, et 

ceci par manque de temps, en phase solvatée et suivre ainsi les modifications 

survenues dans l’eau. 

Notre mémoire est structuré en trois chapitres, le premier chapitre 

présente les cyclodextrines et leurs complexes d’inclusion, le deuxième chapitre 

est consacré à l’étude bibliographique des huiles essentielles et à la molécule du 

Trans-Anéthol dans le troisième chapitre qui représente le cœur de ce travail, 

nous exposons les résultats obtenus et les discussions appropriées à chacun 

d’eux. 

On termine ce manuscrit par une conclusion générale. 
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