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Introdução 

Cálculos DFT/B3LYP foram realizados para a 
determinação teórica das constantes de blindagem 
1H e 13C da molécula do título. Um total de 54 
conformações moleculares foram investigadas. Os 
átomos hidrogënio das hidroxilas foram posicionadas 
de forma a fazer as mais extensas redes de ligações 
de hidrogênio NH...OH, HN...HO e HO...HO. A 
análise para a(s) conformação(ões) da molécula 
encontrada em solução pode ser feita pela 
comparação simples entre os deslocamentos 
químicos dos 1H diretamente ligados à cadeia 
carbônica e do 13C determinados teórico e 
experimentalmente.  

A molécula do aminodiol 3-metilamino-1,2-
propanodiol (NMPD) exibe uma estrutura 
relativamente simples que pode ser considerada 
como um protótipo do aminotetrol N-metil Glucamina, 
CH3NHCH2[CH(OH)]3CH2OH que, complexado com 
antimônio(V), oferece bons resultados no tratamento 
da Leishmaniose.  

As estruturas dos rotâmeros gerados para o 
NMPD foram otimizadas para as funções de base 
atômica 6-31G(d,p) enquanto que as constantes de 
blindagem 1H, 13C foram determinadas utilizando 
funções atômicas da qualidade 6-31++G(d,p) 
empregando as técnicas da teoria de resposta como 
implementadas no programa DALTON1

. 

Resultados e Discussão 

A figura 1 mostra a estrutura do NMPD e os 
eixos de rotação que geraram os vários rotâmeros da 
molécula.   

 
Figura 1. Estrutura do NMPD. (φ,θ,ψ) são os ângu-  
                los de rotação indicados. 
 

Nas tabelas 1 e 2 são mostrados as energias 
e deslocamentos químicos para 13C e 1H, 
respectivamente, de algumas estruturas moleculares 
selecionadas. Os resultados mostram  

 
 
 
 
que os deslocamentos químicos da estrutura 5 
apresentam um excelente acordo com os resultados  
experimentais2. Essa conformação não é, no entanto, 
a mais estável energeticamente. Uma média baseada 
na distribuição de Boltzmann é necessária, porém, 
para que as estruturas presentes em solução possam 
ser adequadamente definidas. Os resultados obtidos 
para os deslocamentos químicos do 1H(N) não foram 
satisfatórios. Isto é um indicativo que a molécula 
apresenta possivelmente um equilíbrio dinâmico para 
a troca entre os prótons NH e OH.  
 
Tabela 1. Deslocamentos químicos de RMN 13C e 
energia relativa de alguns rotâmeros do NMPD. 

 
Tabela 2. Deslocamentos químicos de RMN 1H de 
alguns rotâmeros do NMPD.  
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