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Neste trabalho nosso objetivo € obter os conférmeros mais estdveis da isomaltose em solugdo aquosa, considerando a enorme
flexibilidade da ligacdo glicosidica do tipo a1,6 presente neste dissacarideo. Dependendo da orientagdo relativa dos dois anéis de
glicose (Figura 1), definida pelo valor dos angulos diedros @, ¥ e Q, diferentes estruturas podem ser obtidas. Nosso interesse ¢
desenvolver um protocolo que utiliza métodos ab initio para selecionar' aquelas mais estiveis em solucio aquosa, e em seguida
validd-las, calculando para o conjunto obtido uma propriedade facilmente mensurdvel experimentalmente — a constante de
acoplamento de spin *Jc . Este protocolo se baseia na construgio de mapas conformacionais HF/6-31G(d,p) obtidos a partir de uma
varredura nos angulos @ e ¥, pois o Angulo Q pode assumir basicamente 3 valores®. O mapa da conformacio TG é reportado abaixo,
onde as regides de menor energia sdo evidenciadas (Figura 2). A partir destes mapas, 20 estruturas com populagdo significativa em
T=298,15K foram selecionadas, apds a inclusdo do efeito do solvente. O valor da constante 3JCJ., encontrado para este conjunto foi de|
3,43.

Figura 1. Isomaltose Figura 2. mapa conformacional (configuragdo TG)
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