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Introdução

Os aminoácidos  contêm tanto um grupo básico (-
NH2),  quanto um grupo ácido (-CO2H).  No estado 
cristalino os aminoácidos existem na forma de íons 
dipolares  (também  chamados  de  zwitterions),  na 
qual, tanto o grupo carboxila, quanto o grupo amino 
estão  presentes  na  forma  de  íons,  carboxilato  (-
CO2

-)  e  amino  (-NH3
+)[1].  Aminoácidos  apolares  e 

alifáticos como a alanina, por exemplo, estabilizam a 
estrutura  da  proteína  por  meio  de  interações 
hidrofóbicas. De acordo com estudos realizados por 
Császár[2,3] as  ligações  de  hidrogênio 
intramoleculares contribuem como o maior efeito de 
estabilização  dos  confôrmeros  de  menor  energia, 
tanto  da glicina,  quanto da alanina.  As  mudanças 
conformacionais que podem existir nos aminoácidos 
são  acompanhadas  por  diversas  mudanças 
energéticas.  Nesse  contexto  este  trabalho  se  faz 
importante  para  elucidar  de  forma  clara  as 
mudanças  conformacionais,  energéticas  e 
estruturais  que ocorrem na alanina, tanto em fase 
gasosa, quanto em fase aquosa, utilizando métodos 
da Química Quântica e também a Teoria Quântica 
de Átomos em Moléculas (QTAIM)[4].

Resultados e Discussão

Todos  os  cálculos  foram  realizados  no  programa 
Gaussian 09W[5] utilizando os métodos DFT[6,7], com 
o  funcional  híbrido  B3LYP[8,9],  e  o  método  MP2[10] 

ambos com o conjunto  de base de Pople  6-311+
+G(d,p)[11]. Para  este  trabalho realizamos  rotações 
até  360°,  com  incrementos  de  10°  nos  ângulos 
diedrais da alanina, da maneira como pode ser vista 
na Figura 1A. Foi  possível verificar que ambos os 
métodos  concordaram  no  que  diz  respeito  às 
conformações de mínimo de energia obtidas através 
dos cálculos, conforme visto na figura 1B e 1C.
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Figura  1. (A)  Rotação  realizada  na  alanina;  (B) 
Conformação de mínimo de energia obtida por ambos os 
métodos utilizados em fase gasosa; (C) Conformação de 

mínimo de energia obtida por ambos os métodos em fase 
aquosa.

      
Figura 2. (A) Interação intramolecular na alanina em fase 
gasosa; (B) alanina em fase aquosa sem a presença da 
interação intramolecular.

Através  da  conformação  de  mínimo  foi  possível 
analisar  topologicamente  a  densidade  eletrônica 
através da QTAIM e verificar  a  formação de uma 
interação  intramolecular  em  fase  gasosa,  no 
entanto,  não  há  formação  desta  interação  na 
conformação  de  mínimo  obtida  em  fase  aquosa. 
Esse comportamento pôde ser visto na Figura 2A e 
2B.

Conclusões

Pode-se  perceber  uma  mudança  significativa  no 
comportamento  da  alanina  com  a  inclusão  do 
solvente. A formação da interação intramolecular em 
fase  gasosa,  caracterizada  através  da  QTAIM, 
estabiliza  esta  conformação  em  relação  à 
conformação obtida em fase aquosa. 
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