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Resultados e Discussão 

   Estruturas dos anômeros a e ß do ácido acérico 
foram geradas variando-se ângulos de rotação do anel 
e a posição relativa dos grupos ligados aos átomos 
de carbono do açúcar. As estruturas de partida 
tiveram a geometria otimizada com o conjunto de 
funções de base atômica 6-31+(d,p). A Figua 1 
(abaixo) mostra as possibilidades de conformação do 
anel furanosídico (T, barco torcido e E, envelope). 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 

 
 
 
 
 

 

   Cálculos das constants de blindagem2 de  1H e 13C 
foram realizados utilizando-se um conjunto de bases 
maior, 6-31++G(d,p). Nas tabelas 1 e 2 são 
mostrados os resultados de dH e dC para o anômero ß 
de algumas conformações selecionadas. 

Tabela 1. Deslocamentos químicos de RMN 1H, energia 
e conformação do anel furanosídico para o anômero ß. 

 
             [a] Energia em Kcal/mol, [b] baseado na média das    
                  referências 2 e 3.  
 
Tabela 2. Deslocamentos químicos de RMN 13C, energia 
e conformação do anel furanosídico para o anômero ß. 
 

 
        [a] e [b] idem tabela 1. 
 

   A estrutura mais estável 1 apresenta o melhor 
acordo dos valores calculados de dH com os 
experimentais, com o erro não excedendo a 0,35 
ppm. No entanto, apresenta grande desvio para d de 
C2 (15,4 ppm). Os valores de dC para as estruturas 3 
e 4, de maior energia, encontram-se mais próximos 
do experimental. Para estas estruturas o erro médio é 
de 4 ppm. Os resultados para o anômero a seguem a 
mesma tendência apresentada.  
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   O ácido acérico (Acef) é um 
açúcar raro encontrado apenas na 
estrutura do megaoligossacarídeo 
ramnogalactomurano II (RG II), 
presente  na parede celular de 
plantas superiores.1 
   Em contraste às piranoses ou mesmo furanoses 
presentes em ácidos nucleícos, que ja são estudas há 
décadas, as furanoses presentes em estruturas de 
origem vegetal somente passaram a receber atenção 
nos últimos anos.  
   Além de fornecer informações fundamentais sobre a 
estrutura deste monossacarídeo único, que 
associadas a resultados experimentais poderá 
contribuir para o entendimento da utilizacao deste 
açúcar pela célula vegetal na estrutura de RG II.  
   É também objetivo deste trabalho correlacionar os 
resultados da análise conformacional com os cálculos 
de RMN.  

 

  Foram encontradas 22 
estruturas e todas na 
conformação envelope (E0, 
E1, 

2E, E2, E3, E4). A 
estrutura de menor energia 
para o anômero β (abaixo) 
apresenta conformação do 
anel em E0 e compatível 
geometricamente  com  a 

Figura 1 

 

existência do efeito 
anomérico (nO→σ*C-O) 
estabilizante. 
 
 

Estrutura 1 (Tabelas 1 e 2). 
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