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A estrutura e mobilidade conformacional dos aminoacidos naturais determinam a variedade e
especificidade funcional das proteinas e polipeptidios. Estudos com ésteres metilicos sdo uma
alternativa a pouca solubilidade destes compostos, que possuem estrutura bipolar zuiteribnica no
estado sdélido e em meio polar, em solventes organicos. Neste trabalho, propomos a sintese e
estudo do éster metilico da prolina, por meio de calculos tedricos em conjunto com dados
experimentais. A sintese foi realizada a partir da esterificagdo do aminoacido pela reagdo com
cloreto de tionila e metanol. Obtivemos curvas de PES para as suas estruturas iniciais com o anel
em endo e exo ao grupo carbonilico, sendo energeticamente favorecidos apenas os conférmeros
com anel endo. Foram feitos calculos de energia e freqléncia para essas conformacgdes, com
corre¢ao de ZPE em nivel (DFT)B3LYP e MP2, aug-cc-pVDZ. Estes dados foram comparados com
dados experimentais. A deconvolugdo da banda fundamental do IV da carbonila indica o equilibrio
entre duas populaces de rotameros. A néo variacdo na constante de acoplamento *J,y indica que

essas populagdes nao variam com a polaridade do solvente.
Andlise conformacional de aminoacidos - Calculos tedricos - RMN



