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Resumen

Resumen

En el presente trabajo de tesis se ha estudiado la formaciéon de complejos de
inclusién con moléculas alifaticas y arométicas, en a-ciclodextrina (ACD) y B-
ciclodextrina (BCD), haciendo uso datos experimentales, técnicas estadisticas y
calculos computacionales semiempiricos (PM3) y ab initio (HF/STO-3G, HF/3-
21G(d) y HF/6-31G(d)).

A partir del estudio realizado se ha concluido que la formacion de complejos de
inclusion depende de una combinaciéon de interacciones de van der Waals,
electrostéaticas, hidrofébicas y de transferencia de carga. Al respecto, se ha
determinado que la inclusién de moléculas anidnicas favorece los procesos de
transferencia electrénica entre el huésped y la ciclodextrina. Adicionalmente, se
ha establecido que los impedimentos estéricos juegan un rol preponderante en la

estabilizacion de los complejos formados por ACD.

Por otra parte, la obtencidén de geometrias optimizadas de ACD, BCD y 71
complejos de inclusion ha permitido comprobar que los métodos HF/STO-3G y
HF/6-31G(d) proporcionan estructuras coherentes con la geometria experimental

de las ciclodextrinas y sus complejos de inclusion.

Junto con los resultados obtenidos, este trabajo de tesis aporta innovaciones
metodolégicas para el estudio computacional y la caracterizacién estructural de
las ciclodextrinas y sus complejos de inclusion. La importancia de estas nuevas
herramientas se debe a que su utilidad trasciende el ambito de estudio de las

ciclodextrinas.
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