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Introducao

A fenilalanina (Phe), um aminoéacido
essencial, estd diretamente relacionada com a
producdo de tirosina, precursora da epinefrina
(adrenalina), a qual estimula a funcao cerebral [1].

A fenilcetoniria (PKU) é uma doenca
causada pelo defeito nos genes que codificam a
enzima fenilalanina hidroxilase. Este defeito
genético reduz ou anula a capacidade do organismo
de converter a fenilalanina em tirosina. O acumulo
anormal de fenilalanina no sangue € responsavel
por graves conseqiéncias ao sistema nervoso
central, como falhas ao andar e falar,
hiperatividade, tremor, microcefalia, falhas no
crescimento e retardo mental [2].

Como nos dipeptideos encontramos o
residuo da fenilalanina na forma de éster,
investigaremos o isomerismo rotacional do éster
etilico da L-fenilalanina (EEPhe) demonstrado na
Figura 1, empregando calculos teoricos.
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Figura 1. Ester etilico da L-fenilalanina (EEPhe)

Resultados e Discussao

O equilibrio conformacional do EEPhe foi
avaliado com o emprego de caélculos tedricos.
Primeiramente foram executados calculos de scans
com os angulos diedros N-C-C-C e H-N-C-C(O),
isoladamente e nesta ordem. Neste célculo, um
grafico de energia versus angulo diedro foi obtido,
em seguida foi possivel observar quais as
provaveis estruturas mais estaveis envolvidas no
equilibrio. Para o EEPhe foram encontradas dez
geometrias, as quais foram submetidas a calculos
de otimizagéo e frequéncia.

Ao final destes célculos foram obtidas as
populagdes referentes a cada uma das geometrias,
sendo que cinco delas apresentaram populagao
superior a 10% e uma alcangou 37,38%, sendo a
majoritaria. Estes dados estdo apresentados
detalhadamente na Tabela 1.
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Tabela 1. Energias relativas, populagées e
momento de dipolo dos conférmeros do EEPhe.
Conformeros | AE,q Popul. (%) | n (D)
1 0,00 37,38 1,82
2 0,61 13,26 1,99
3 0,69 11,58 2,18
4 0,73 10,90 2,02
5 0,75 10,51 2,08

As demais estruturas representaram menos
que 17% do equilibrio.

O conférmero majoritario estd mostrado na
Figura 2. De todas as geometrias analisadas o
isdbmero 1 foi o Unico que apresentou os hidrogénios
do grupo NH, direcionados para o oxigénio da
carbonila, o que sugere ligacdes de hidrogénio
intramoleculares, tal efeito confere  maior
estabilidade para esta geometria.

Figura 2. Conférmero 1 do EEPhe.

Conclusoes

O equilibrio conformacional do EEPhe
apresenta dez geometrias, entretanto metade delas
representa quase 84% da populacao total, sendo o
conférmero 1 0 majoritario com 37,38%.
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