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Introducao

Conformacgbes de dissacarideos sdo primeiramente
determinadas pelos valores dos angulos diedros ¢ e
v que definem a ligagéo glicosidica'.

Este trabalho tem como propésito investigar como
a posicao das hidroxilas secundarias na geometria
de partida afeta a posicdo das regides de menor
energia em mapas conformacionais obtidos para
dissacarideos, pois estudos recentes® de
conférmeros que diferem entre si somente na
conformacao dos grupos exociclicos mostram que
eles podem ter diferencas de energia de até
18kcal/mol.

O dissacarideo escolhido para a realizagdo deste
trabalho foi a celobiose’. A fim de descrever a
influéncia das hidroxilas secundarias da geometria
de partida nos angulos glicosidicos foram contruidos
trés mapas conformacionais usando metodologia ab
initio em nivel B3LYP/6-31+G(d,p).

Cada mapa conformacional foi construido usando
em todo o processo a mesma geometria de partida
e, as trés geometrias de partida utilizadas (uma para
cada mapa) diferem entre si pela orientacdo das
hidroxilas secundarias, escolhida de modo que o
efeito de cooperatividade estivesse presente®.

Resultados e Discussao

Os mapas conformacionais obtidos foram:
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Figura I. Geometrias de partidas com os respectivos
mapas conformacionais obtidos.

Conformacao das hidroxilas secundarias
AA

Tabela I. Valores de ¢ e v que definem as regides
de menor energia

Conclusoes

Devido a semelhanga que os mapas apresentam,

pode-se concluir que se uma mesma geometria de
partida, construida de modo que o efeito de
cooperatividade esteja presente, for utilizada em
todo o processo de construgdo do mapa
conformacional, a posicdo das regides de menor
energia ndo sera afetada, entretanto nada se pode
afirmar quanto as respectivas profundidades
relativas. Para tal, encontra-se em andamento o
processo de amostragem em cada mapa, de modo
que se possa quantificar a interferéncia da
orientagdo das hidroxilas secundarias nos diferentes
minimos locais.
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