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Introducéao

O &cido acérico (Acef) é um
acUcar raro encontrado apenas na
estrutura do megaoligossacarideo
ramnogalactomurano 1l (RG lI),
presente na parede celular de
nlantas «iinerinrec !

Em contraste as piranoses ou mesmo furanoses
presentes em acidos nucleicos, que ja séo estudas ha
décadas, as furanoses presentes em estruturas de
origem vegetal somente passaram a receber atengdo
nn< Nltimns anneg

Além de fornecer informacgdes fundamentais sobre a
estrutura  deste  monossacarideo  Unico, que
associadas a resultados experimentais podera
contribuir para o entendimento da utilizacao deste
acrnicar nela cdlhiila venetal na ectritiira de RG I

E também objetivo deste trabalho correlacionar os
resultados da andlise conformacional com os calculos
de RMN.

Resultados e Discussao

Estruturas dos andmeros a e B do &cido acérico
foram geradas variando-se angulos de rotagdo do anel
e a posicao relativa dos grupos ligados aos atomos
de carbono do acgulcar. As estruturas de partida
tiveram a geometria otimizada com o conjunto de
funcbes de base atdbmica 6-31+(d,p). A Figua 1
(abaixo) mostra as possibilidades de conformacéo do
anel furanosidico (T, barco torcido e E, envelope).
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Estrutura 1 (Tabelas 1 e 2). h
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Célculos das constants de blindagem® de 'He “C
foram realizados utilizando-se um conjunto de bases
maior, 6-31++G(d,p). Nas tabelas 1 e 2 séo
mostrados os resultados de dy e d¢ para o anébmero
de algumas conformagodes selecionadas.

Tabela 1. Deslocamentos quimicos de RMN *H, energia
e conformacéo do anel furanosidico para o anémero 3.

Estrutura EY Anel H1 HZ H3I H4
1 00 E, &8 4,15 462 0491
2 18 'E 4P 410 432 096
3 33 *E 5D5 402 400 129
4 41 % B8 407 446 D28
B gE0 417 457 114

[a] Energia em Kcal/mol, [b] baseado na média das
referéncias 2 e 3.

Tabela 2. Deslocamentos quimicos de RMN *°C, energia
e conformacéo do anel furanosidico para o anémero 3.

Estrutura EM C1 c2 C3 C4 C5 COH
1 00 1000 952 898 837 142 1818
2 16 1021 898 898 B8589 190 1820
3 33 1010 806 834 B47 174 1811
4 41 988 885 812 807 128 1760
Exp.M 973 798 852 784 141 17584

[a] e [b] idem tabela 1.

A estrutura mais estavel 1 apresenta o melhor
acordo dos valores calculados de dy com os
experimentais, com o erro ndo excedendo a 0,35
ppm. No entanto, apresenta grande desvio para dde
C2 (15,4 ppm). Os valores de dc para as estruturas 3
e 4, de maior energia, encontram-se mais proximos
do experimental. Para estas estruturas o erro médio é
de 4 ppm. Os resultados para o anémero a seguem a
mesma tendéncia apresentada.
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