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O estudo do comportamento conformacional de aminoacidos naturais € de grande interesse,
pois sua estrutura e mobilidade determinam a variedade e a especificidade funcional das
proteinas e polipeptidios. Aminoacidos exibem estrutura zuiteribnica no estado sélido e em
meio polar e, por isso, estudos da sua estabilidade conformacional em solventes organicos sdo
pouco explorados. Para contornar este problema foi proposto o estudo do éster metilico do
acido aspartico, por meio de calculos tedéricos em conjunto com dados experimentais. A partir
da curva de PES, em nivel B3LYP/cc-pVDZ foram obtidas as conformagdes mais estaveis no
vacuo e feitos calculos de energia e frequéncia com a corre¢cdo do ZPE em nivel B3LYP/aug-
cc-pVDZ. O composto, obtido a partir da esterificacdo do aminoacido pela reagcdo com cloreto
de tionila e metanol, apresentou variagdo no 'Jen com o aumento da polaridade do solvente,
indicando mudancga na populagdo conformacional. A partir destes dados, utilizando o programa
Bestfit, foi possivel determinar a populagao de cada conférmero em determinado solvente. Este
comportamento também foi observado em seu espectro de 1V, onde duas bandas na regido
fundamental do estiramento C=0O mostram a variagado de 47% do conférmero asp1 em CCl,
para 56% em CH3;CN.
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