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Isomaltose, mapa conformacional, dissacarideos

Introducao

O mapa conformacional ab initio para a Z-isomaltose
(figura 1) na orientagdo TG (?=180°) em fase gasosa
foi construido utilizando calculos tipo HF/6-31G(d,p).

Figura 1. R-isomaltese. A ligacdo glicosidica é definida pelos
valores dos angulos diedros g, ? e ?.

Este estudo busca obter as estruturas mais
abundantes para este composto. O mapa
conformacional (figura 2) foi obtido variando-se, em
intervalos de 30°, os angulos F e ?, para um mesmo
valor de W=180°.

Resultados e Discussao
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Figura 2. Mapa conformacional calculado para a R-isomaltose,

orientagdo TG, a nivel HF/6-31G(d,p) (144 pontos). Os valores
de energia estdo em Kcal/mol.

Na Figura 2, reportamos o mapa conformacional
construido a partir da interpolagcdo dos 144 pontos
calculados.

A partir do mapa conformacional, podemos observar a
presenca de seis regides de estabilidade,
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identificadas na figura como A, B, C, D, E F. Os
valores de F e ?, que conferem a este sistema tal
estabilidade, sédo melhor identificados na tabela 1.

Tabela 1. Seis regides de minimos de energia no mapa
conformacional daisomaltose.

@ 05 ? Cci1- ? .
C1-01-C6’ 01-C6-C5  01-C6-C5-05  Regido
50 115 180 A
110 85 180 B
80 235 180 C
140 235 180 D
110 295 180 E
200 295 180 F

Conclusdes

Muitos minimos conformacionais foram encontrados
para a isomaltose, o0 que sugere uma grande
flexibilidade para este agucar. Este resultado esta de
acordo com a natureza da ligacdo a(1,6), que une as
duas unidades monossacaridicas.

Os mapas conformacionais para os outros valores de
W: 60° e -60° estdo sendo obtidos, bem como a
validagéo das estruturas.
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