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O comportamento conformacional de moléculas organicas € uma das questdes mais importantes
no estudo das estruturas moleculares. Aminoacidos naturais sdo de interesse especial, pois sua
estrutura e mobilidade conformacional determinam a variedade e a especificidade funcional das
proteinas e polipeptidios. Aminoacidos exibem uma estrutura bipolar zuiteriénica no estado sélido e
em meio polar. Devido a este comportamento, estudos da sua estabilidade conformacional em
solventes organicos sdo pouco explorados. Para contornar este problema foi proposto o estudo do
éster metilico do aminoéacido, no caso a glicina, por meio de calculos teéricos em conjunto com
dados experimentais. A partir de uma curva de PES, em nivel B3LYP/cc-pVDZ foram obtidas as
conformacgdes mais estaveis e feitos calculos de energia e freqliéncia com a correcéo do ZPE em
nivel B3LYP/aug-cc-pVDZ. Estes dados foram comparados com os resultados experimentais. O
éster metilico da glicina foi obtido a partir da esterificagdo do aminoacido pela reagdo com cloreto
de tionila e metanol. O composto foi caracterizado por RMN de 'H e "C, e seu espectro de
infravermelho forneceu dados que possibilitou a verificacdo da variagdo das populagbes dos

conformeros de acordo com a variagao da polaridade do meio.
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