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O estudo conformacional de aminoacidos sdo de grande interesse devido a sua importancia
bioldgica. Eles exibem estrutura bipolar zuiteridnica no estado sélido e em meio polar, resultando
em baixa solubilidade em solventes organicos. Assim foi proposto o estudo do éster metilico do
aminoacido, no caso a alanina, por calculos tedricos e dados experimentais. Foi determinada a sua
PES, em nivel B3LYP/cc-pVDZ, que forneceu as suas conformagdes mais estaveis, que foram
otimizadas, em nivel B3LYP/aug-cc-pVDZ. Para a obtencdo dos dados experimentais, efetuou-se a
sintese do éster através da reacdo da alanina com cloreto de tionila e posterior esterificagdo com
metanol. O éster foi caracterizado pelos seus espectros de RMN de 'H e °C e de infravermelho, o
qual mostrou apenas uma banda na regido fundamental do estiramento C=0, indicando a presenga
de apenas um conférmero em concordancia com os calculos tedricos. A ndo variagao da constante
de acoplamento ®Jun NOS espectros de RMN em varios solventes, indicou também que o seu

equilibrio conformacional n&o varia com a polaridade do meio.
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