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Resumen 

En el presente trabajo de investigación se estudió la mejoría de la solubilidad en sistemas acuosos para imidazoles arilsustituidos a partir de los resultados obtenidos por modelación molecular de los complejos de inclusión de estos con hidroxipropil-ciclodextrina (HCD) y sulfobutil-ciclodextrina (SCD). Este estudio se realizó en dos etapas: la primera, un acoplamiento molecular entre once imidazoles con dichas ciclodextrinas y la segunda una optimización de geometría empleando el método híbrido ONIOM MM/QM usando nivel de teoría PM3 para la capa baja (ciclodextrina) y DFT/6-31G para la capa alta (imidazol).
Con los resultados de la modelación se comprobó la mayor solubilidad aparente de los imidazoles en SCD. No obstante el cálculo de las energías de enlace entre las ciclodextrinas y los imidazoles demuestra que ambas ciclodextrinas solubilizan los imidazoles mediante formación de complejos de inclusión 1:1.
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