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INTRODUÇÃO

Os carboidratos compõem a maior das quatro classes de
biomoléculas, juntamente com proteínas, ácidos nucléicos e
lipídeos. Esses compostos desempenham importantes funções bi-
ológicas, sendo os metabólitos principais em processos de reserva
e produção de energia1.

Dentre os carboidratos do tipo dissacarídeo, que são formados
por duas unidades monossacarídicas unidas através de uma liga-
ção glicosídica, a trealose - um açúcar não-redutor, que consiste de
duas moléculas de D-glicose unidas por uma ligação α-1,1 - se
destaca por uma função particular (Figura 1).

Este dissacarídeo é encontrado na natureza em microorganis-
mos, plantas e invertebrados2. É bem conhecida a sua ação proteto-
ra em diversos tipos de estresses ambientais impostos a estes orga-
nismos que levam à desidratação3, e há estudos recentes sobre sua
ação também como antioxidante4. A trealose é extensivamente uti-
lizada nas áreas alimentícia, de cosméticos e na indústria médica
em geral; mas é na tecnologia de conservação de drogas e
biomateriais que se concentram os grandes interesses atuais. No
entanto, a maior dificuldade no aprimoramento desta tecnologia
deve-se ao desconhecimento do mecanismo molecular através do
qual a trealose interage e estabiliza membranas e proteínas. Exis-
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Figura 1. Trealose: α-D-glicopiranosil-(1→1)-α-D-glicopiranose, ângulos
diedros Φ (O
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’) da ligação glicosídica e ω, que

define a orientação do grupo hidroximetilênico

tem algumas propostas para este mecanismo: Cerrutti et al.5 pro-
puseram que o mecanismo de proteção tanto de membranas celula-
res como de proteínas acontecesse através de vitrificação. Mais
recentemente, Pereira et al.6 e Sum et al.7, através de estudos de
dinâmica molecular, parecem propor que a interação entre a trealose
e a membrana fosfolipídica aconteça preferencialmente através de
interações tipo ligação hidrogênio, que se tornam mais intensas à
medida que o sistema perde água. Entretanto, não se pode precisar
ainda ao certo se a trealose substitui a água normalmente presente
no organismo em seu estado não desidratado, ou aprisiona esta,
impedindo que seja eliminada para o meio durante a desidratação.
Nem mesmo um estudo quantitativo da energia de estabilização
decorrente da interação trealose-membrana, quando comparada
àquela estabelecida entre a membrana e outros dissacarídeos, foi
ainda realizado8-10.

Assim sendo, pretendeu-se investigar, num primeiro momento,
as conformações mais abundantes da trealose em solução aquosa
para, a partir destas, e de um protótipo de membrana também em
desenvolvimento em nosso grupo, propor um possível mecanismo
de interação para o sistema trealose-membrana fosfolipídica, ex-
plorando a relação estrutura-atividade e quantificando a energia de
estabilização desta interação.

PARTE EXPERIMENTAL

Neste trabalho foi utilizada metodologia ab initio em nível
Hartree-Fock (HF) com um conjunto de funções de base do tipo 6-
31G(d,p), que se mostrou adequado ao estudo conformacional de
monossacarídeos em estudos anteriores11, dedicados exclusivamente
à seleção de métodos convenientes para amostragens confor-
macionais em superfícies de energia potencial para carboidratos.

A utilização de metodologia ab initio para sistemas desta di-
mensão, e com tantas possibilidades conformacionais, poderia a
princípio ser desencorajada12 não fosse a necessidade da correta
descrição das interações que determinam tais conformações. Estas
interações são basicamente de três tipos: ligação hidrogênio, efeito
anomérico/exo-anomérico e interações não ligadas13, sendo, difi-
cilmente, quantitativamente bem descritas por outras técnicas, como
mecânica molecular14,15.

Como mencionado anteriormente, carboidratos são moléculas
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que se apresentam à temperatura ambiente numa grande variedade
de conformações. No estudo conformacional de dissacarídeos, a
primeira informação relevante refere-se à orientação relativa das
unidades monossacarídicas, que vem estabelecida pelo valor dos
ângulos diedros Φ e Ψ que definem a ligação glicosídica (Figura
1). Estes são os parâmetros geométricos determinantes para a ener-
gia de uma dada conformação12,13.

Neste trabalho, partiu-se de uma estrutura inicial construída
para este sistema e otimizada através de mecânica molecular com
campo de força Dreiding II16. Tal estrutura foi posteriormente
otimizada em nível HF/6-31G(d,p). A geometria obtida foi utiliza-
da na construção do mapa conformacional para a molécula isola-
da, através da varredura dos ângulos diedros glicosídicos, com 12
passos de 30° em cada ângulo. Cada estrutura obtida por rotação
de cada um destes parâmetros foi completamente otimizada e, as-
sim, após 144 otimizações de geometria foi construído um mapa
conformacional relaxado completo em nível HF/6-31G(d,p) para a
trealose a partir da interpolação destes dados. Nesta etapa do traba-
lho utilizou-se o programa Jaguar v6.017.

A segunda etapa do trabalho constituiu-se da otimização de todos
os parâmetros geométricos, salvo Φ e Ψ que permaneceram fixados
nos valores obtidos para as regiões de maior estabilidade no mapa
conformacional. Todos os cálculos descritos a partir desta etapa fo-
ram executados no programa Gaussian 2003, em sua versão B.0418.

Numa terceira etapa, partindo-se das geometrias da etapa pre-
cedente, otimizaram-se todos os parâmetros geométricos, relaxan-
do assim por completo a geometria de cada confôrmero. Estas es-
truturas foram solvatadas e novamente otimizadas, conforme des-
crito a seguir. Ao final desta etapa, passou-se então à investigação
da orientação dos grupos hidroximetilênicos para os confôrmeros
mais estáveis obtidos na etapa anterior. Todas as 9 possibilidades
(GG, GT e TG) foram consideradas (três para cada unidade
monossacarídica), para cada par de ângulos glicosídicos. Ao final
desta etapa, foi calculada a população de Boltzmann de cada
confôrmero em solução aquosa.

As informações a respeito da geometria destas estruturas em so-
lução aquosa foram obtidas com o modelo de solvatação Polarizable
Continuum Model – PCM19. Tal modelo propõe tratar quanto-meca-
nicamente o soluto, enquanto o solvente é descrito como um contínuo
de propriedades particulares. Nesta formulação, o soluto vem imerso
neste contínuo através de uma cavidade nele aberta (Figura 2),
construída pela interligação de esferas centradas em átomos ou gru-
pos de átomos selecionados do soluto. Os raios destas esferas utiliza-
dos neste trabalho foram 2,28 Å para os grupos CH ou CH

2
, 1,80 Å

para os átomos de O e 1,44 Å para os átomos de H hidrolizáveis.
Neste modelo a energia do sistema, auto-valor do operador

hamiltoniano que contém o potencial de interação soluto-solvente20,
tem status de energia livre, e se denomina energia livre em solução
(G

sol
). Esta grandeza se decompõe em várias componentes, como

indicado na Equação 1.

G
sol

=G
eletr

+ G
cav 

+ G
rep-disp

+ G
MM

(1)

onde G
eletr

, G
cav

, G
rep-disp

 e G
MM

 são, respectivamente, as componentes
eletrostática, de cavitação, de repulsão-dispersão e de movimento
molecular da energia livre em solução20, sendo a última componen-
te (G

MM
) ignorada na versão do modelo PCM utilizada neste traba-

lho.
Para a validação das estruturas obtidas foram calculadas as cons-

tantes de acoplamento de spin heteronuclear (3J
H,C

) para o segmento
H-C-O-C da ligação glicosídica dos confôrmeros mais abundantes
em solução aquosa, a partir da Equação de Karplus21 (Equação 2),
onde Φ

H1
 é o valor do ângulo diedro em graus para o segmento H1-

C1-O-C1’, e Φ
H1´

 para o segmento C1-O-C1’-H1´(Figura 1).

3J
H,C

= 5,7 cos2(Φ
H
) – 0,6cos(Φ

H
) + 0,5 (2)

Esta propriedade foi escolhida pelo fato de ser muito sensível a
pequenas variações dos ângulos diedros e, adicionalmente, por de-
pender exatamente dos ângulos glicosídicos Φ e Ψ , que constitu-
em os parâmetros geométricos mais importantes para a energia de
uma dada conformação.

RESULTADOS E DISCUSSÃO

A geometria de partida obtida para a construção do mapa
conformacional abaixo apresentado possui como valores de ângu-
lo diedro Φ = 80° e Ψ = 77° (Figura 1).

No mapa conformacional da Figura 3, foram identificadas cinco
regiões de energia mínima, denominadas A, B, C, D e E.

A primeira etapa do trabalho constitui-se da otimização de to-
dos os parâmetros geométricos, salvo Φ e Ψ que permaneceram
fixados nos valores obtidos a partir do mapa conformacional como
anteriormente descrito. A Tabela 1 apresenta os resultados para
estas otimizações.

Numa etapa posterior uma nova otimização dos parâmetros geo-
métricos foi realizada - agora com todos os parâmetros geométricos
livres. Cálculos de freqüência para estas estruturas foram realizados
e as correções térmicas e entrópicas para os cinco confôrmeros fo-
ram introduzidas. Durante esta etapa, 3 confôrmeros convergiramFigura 2. Cavidade para a trealose segundo o modelo de solvatação PCM

Figura 3. Mapa conformacional relaxado em nível HF/6-31G(d,p) em fase
gasosa para a trealose - 144 pontos. Valores de energia em kcal/mol
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para as outras 2 estruturas e, assim, apenas 2 estruturas foram obti-
das ao final deste processo: os confôrmeros A, B e E convergiram
para uma única estrutura - denominada estrutura A e os confôrmeros
C e D convergiram para uma outra estrutura - denominada estrutura
C. Os resultados obtidos são mostrados na Tabela 2.

Os valores de população de Boltzmann (p
i
) destes confôrmeros

em fase gasosa são exibidos na Tabela 2. É importante ressaltar
que estes valores consideram somente as diferenças de energia para
as posições relativas dos anéis monossacarídicos. Para este grau de
liberdade, parece haver para o sistema isolado somente uma orien-
tação estável.

Com o objetivo de determinar as geometrias adotadas pela trealose
em solução aquosa, os cinco confôrmeros otimizados em fase gasosa
foram solvatados segundo o modelo de contínuo polarizável - PCM -
e suas geometrias reotimizadas. A Tabela 2 também traz os dados
desta etapa do trabalho. Como no caso anterior os confôrmeros A, B
e E convergiram para uma única estrutura - denominada estrutura A
e os confôrmeros C e D convergiram para uma outra estrutura - de-
nominada estrutura C. Os valores de população de Boltzmann (p

i
)

encontrados para os confôrmeros da trealose em solução aquosa es-
tão indicados na última coluna da Tabela 2. Novamente, como em
fase gasosa, parece haver somente uma orientação estável para os
anéis monossacarídicos em solução aquosa que, aliás, pouco difere
daquela obtida em fase gasosa. A partir destes resultados, pode-se
propor que a conformação relativa dos anéis monossacarídicos para

a trealose seja determinada por efeitos intramoleculares.
Em função destes resultados, seria importante neste ponto ter-se

uma noção dos efeitos do solvente sobre a energia do sistema e so-
bre sua geometria (que claramente também afeta sua energia) de
modo mais independente. Por esta razão, ainda na Tabela 2, apre-
sentam-se os cálculos tipo “single point” realizados com o PCM,
para a geometria dos confôrmeros A e C obtida para o sistema isola-
do (fase gasosa). Estes cálculos quantificam o efeito do solvente
somente sobre a energia do sistema, sem considerar os efeitos geo-
métricos.

Como podemos perceber pelos resultados obtidos, os efeitos
do solvente sobre a geometria do sistema podem ser negligencia-
dos, sem perda de informação relevante.

Esta constatação, a princípio, poderia surpreender, pois imagi-
na-se que compostos polifuncionais como os carboidratos, com gru-
pos que tendem a interagir fortemente com um solvente polar e
prótico, como a água, poderiam se apresentar quando solvatados
em conformações distintas daquelas dos sistemas isolados. Porém,
mesmo para a glicose, se observa que a orientação das hidroxilas
(cujas rotações têm barreiras com alturas muito inferiores àquela
da ligação glicosídica) é invariante com o meio22, sendo determina-
da por interações intramoleculares quando o sistema está isolado, e
por um efeito denominado cooperatividade23 quando o sistema está
solvatado. Mesmo para um protótipo de ligação glicosídica para o
qual foram calculados mapas conformacionais relaxados para o sis-
tema isolado e em solução aquosa, as regiões de maior estabilida-
de encontradas foram exatamente as mesmas24 contrariando, por-
tanto, a expectativa inicial de que a interação com o solvente pu-
desse originar estruturas que não fossem estáveis em fase gasosa.

Vale notar que a estrutura obtida se compara bastante bem com
aquela recentemente relatada por Youngjin Choi et al.25, para a qual
se verificou uma grande diferença de potencial eletrostático entre
as partes superior e inferior dos anéis monossacarídicos.

Entretanto, existem outros graus de liberdade na molécula que
ainda necessitam de investigação, para melhor identificar o número
de estruturas estáveis na temperatura de 298,15 K. Dentre estes
graus, em hierarquia na determinação das energias relativas, aque-
le que imediatamente se segue à orientação da ligação glicosídica,
segundo nosso estudo, é a orientação dos grupos hidroximetilênicos.

Tabela 2. Confôrmeros com geometrias otimizadas em diferentes fases sem qualquer restrição. Os ângulos diedros estão em graus e as
respectivas energias relativas eletrônicas e de Gibbs padrão em kcal/mol, p

i
 (população relativa) está em %

Fase gasosa com geometria otimizada

Confôrmero Φ Ψ ∆U
T=0K

∆Gcorr ∆G0
298K

p
i
gas

A 81,6 78,1 0 220,7 0 100
C 179,2 179,3 +4,0 222,0 +5,3 0

Solução aquosa (modelo PCM) com geometria otimizada

Confôrmero Φ Ψ ∆G
T=0K

∆Gcorr ∆G0
298K

p
i
sol

A 75,2 75,6 0 217,6 0 100
C 182,1 175,8 +6,8 218,7 +7,9 0

Cálculo “single point” em solução aquosa com geomeria da fase gasosa

Confôrmero Φ Ψ ∆G
T=0K

∆Gcorr ∆G0
298K

p
i
sol

A 81,6 78,1 0 227,5 0 99,9
C 179,2 179,3 +5,0 227,0 +4,5 0,1

1) Em fase gasosa, para o confôrmero A, U
T=0K

= -1290,715978 u.a e G0
298K

= -1290,364328 u.a., sendo ∆U
T=0K

= U
T=0K

(X) - U
T=0K

(A), ∆Gcorr =
G0

298K
(X) - U

T=0K
(X) e ∆G0

298K
= G0

298K
(X) - G0

298K
(A). 2) Em solução aquosa, para o confôrmero A, G

T=0K
= -1290,754701 u.a. e G

298K
= -

1290,407998 u.a. sendo ∆G
T=0K

= G
T=0K

(X) - G
T=0K

(A), ∆Gcorr = G0
298K

(X) - G
T=0K

(X) e ∆G0
298K

= G0
298K

(X) - G0
298K

(A). 3) Cálculo “single point”:
para o confôrmero A, G

T=0K
= -1290,743943 u.a., sendo as correções térmicas e entrópicas as mesmas obtidas para a fase gasosa, somadas aos

termos não-eletrostáticos.

Tabela 1. Confôrmeros com parâmetros geométricos otimizados
(menos Φ e Ψ ) e respectivas energias eletrônicas relativas (em
kcal/mol)

Confôrmero Φ Ψ ∆U
T=0K

A 71 55 +0,6
B 65 92 0
C 171 162 +4,2
D 161 170 +4,2
E 89 42 +2,1

Para o confôrmero B, U
T=0K

= -1290,714082 u.a., sendo ∆U
T=0K

=
U

T=0K
(X) - U

T=0K
(B).
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A investigação deste grau de liberdade é descrita a seguir.
Através da rotação dos grupamentos hidroximetilênicos em tor-

no da ligação ~C
5
-C

6
~ (Figura 1) para o confôrmero mais abundan-

te obtido em solução aquosa (A), foram realizadas otimizações de
geometria em fase gasosa para as nove possíveis orientações destes
grupamentos: GGGG, GGGT, GGTG, GTGG, GTGT, GTTG, TGGG,
TGGT e TGTG, cujos dados relevantes são mostrados na Tabela 3.
Nesta nomenclatura, G e T significam gauche e trans, respectiva-
mente; denotando G a orientação de O

6
 com respeito a O

5
, que vem

definida pelo diedro ω (O
6
-C

6
-C

5
-O

5
)= 60° e T a orientação deste

com respeito a C
4
 definida por ω (O

6
-C

6
-C

5
-C

4
)= 180°26.

O cálculo de população de Boltzmann (p
i
) para estes nove

confôrmeros da trealose em fase gasosa também é apresentado na
Tabela 3.

Considerando as possibilidades de orientação dos grupos
hidroximetilênicos, observamos que, na realidade, seis estruturas
(GGGG, GGGT, GTGG, TGGG, TGGT e TGTG) têm população
maior que 1%, para a molécula isolada em 298,15 K, sendo  TGGG
a mais abundante.

Para aqueles confôrmeros com valor de Ψ em torno de 90°
observou-se a formação de uma ligação hidrogênio intramolecular
entre os átomos de O6 (hidroximetilênico) e H2´ (ligado ao átomo
C2´ do anel), possível para todas as orientações GTGG, GTGT e
GTTG. É importante salientar que nenhuma destas estruturas é
aquela mais estável mostrando, portanto, que a justificativa de es-
tabilidade relativa entre confôrmeros de dissacarídeos por mode-
los qualitativos pode ser extremamente falha.

Através da solvatação (com o modelo PCM) dos nove
confôrmeros otimizados em fase gasosa, foram obtidas as geometri-
as e dados de energia que estão na Tabela 4.

A partir dos dados da Tabela 4, observamos que a interação com
um solvente como a água, de alta constante dielétrica (ε = 78,39),
parece favorecer basicamente a existência de somente duas estrutu-
ras, que são exatamente aquelas com maior momento de dipolo, em-
bora aquela bem mais abundante não seja a mais polar. Novamente
as estruturas com valor de Ψ em torno de 90° estabelecem ligação
hidrogênio intramolecular entre os átomos de O6 (hidroximetilênico)
e H2´ (ligado ao átomo C2´ do anel). Estas estruturas são as mesmas
presentes em fase gasosa: GTGG,GTGT e GTTG, além da estrutura
TGGT, sendo a primeira mostrada na Figura 4, por ser a única deste
conjunto representativa (pouco) em solução.

A partir dos dados das Tabelas 3 e 4, observa-se que o conjunto
formado por seis estruturas representativas para a trealose em fase
gasosa (GGGG, GGGT, GTGG, TGGG, TGGT e TGTG) se reduz
para uma estrutura (GGGT), praticamente, abundante em solução.
Sendo que a estrutura mais abundante em fase gasosa (TGGG) não
é aquela que se mantém em solução. Este resultado, juntamente
com aqueles provenientes de estudos dos efeitos de solvatação so-
bre a estrutura e a energia separadamente (Tabela 2), nos permite
concluir que os efeitos intramoleculares são determinantes na con-
formação da trealose, enquanto que os efeitos intermoleculares na
determinação das energias relativas de seus confôrmeros.

Com base na Equação de Karplus, os valores das constantes de
acoplamento de spin heteronuclear (3J

H,C
) para cada um dos dois

confôrmeros significativamente abundantes em solução aquosa fo-
ram calculados, e são apresentados na Tabela 5. Esta constante diz
respeito ao acoplamento entre os átomos H e C da ligação
glicosídica, como ilustrado na Figura 1, onde 3J

H,C
(Φ

H1
) é obtido

para a seqüência Φ
H1

=H1-C1-O-C1’ e 3J
H,C

(Φ
H1´

) obtido para a se-
qüência Φ

H1´
=H1’-C1’-O-C1.

Para se estabelecer uma comparação com os valores experi-
mentais de 3J

H,C
 encontrados na literatura, foi realizada uma mé-

Tabela 4. Confôrmeros reotimizados para a trealose em solução
aquosa, considerando a orientação dos grupamentos hidro-
ximetilênicos. Os ângulos diedros estão em graus e as respectivas
energias relativas livre em solução considerando e não considerando
os fatores térmicos e entrópicos (∆G

T=0K
 e ∆G

298K
, respectivamente)

em kcal/mol, p
i
 (população relativa) em % e µ em Debye

Confôrmero Φ Ψ ∆G
T=0K

∆G0
298K

p
i
sol µ

GGGG 75,9 77,6 +9,5 +10,0 4,3X10-6 6,1400
GGGT 72,7 77,8 0 0 99,5 9,8344
GGTG 74,5 78,9 +8,4 +8,9 3,0X10-5 8,3248
GTGG 73,6 94,4 +4,3 +3,2 0,5 10,8867
GTGT 71,4 93,7 +9,1 +7,4 4,0X10-4 7,3863
GTTG 72,7 96,8 +6,5 +8,2 9,3X10-5 9,3922
TGGG 76,9 78,3 +6,4 +7,5 3,0X10-4 6,3177
TGGT 69,3 93,3 +8,5 +8,6 5,1X10-5 7,4342
TGTG 79,3 77,9 +4,2 +5,3 0,01 9,7233

Para o confôrmero GGGT, G
T=0K

= -1290,762474 u.a e G0
298K

 =
-1290,421040 u.a., sendo ∆G

T=0K
= G

T=0K
(X) - G

T=0K
(GGGT) e

∆G0
298K

= G0
298K

(X) - G0
298K

(GGGT).

Tabela 3. Confôrmeros com as geometrias otimizadas em fase gasosa
para as nove possíveis orientações do grupamento hidroximetilênico.
Os ângulos diedros estão em graus e as respectivas energias relativas
eletrônica (U

T=0K
) e de Gibbs padrão(G0

298K
) em kcal/mol, p

i

(população relativa) em % e momento de dipolo (µ) em Debye

Confôrmero Φ Ψ ∆U
T=0K

∆G0
298K

p
i
gas µ

GGGG 81,7 76,3 +2,8 +2,2 1,1 4,6770
GGGT 77,0 73,7 +0,8 +0,5 19,0 7,7032
GGTG 82,1 79,1 +4,1 +3,8 0,08 5,6047
GTGG 73,2 92,2 -0,5 +0,5 18,7 8,8347
GTGT 71,9 90,1 +3,6 +3,9 0,07 5,9472
GTTG 73,3 93,0 +3,9 +4,6 0,02 6,7298
TGGG 81,3 75,4 0 0 44,6 4,8147
TGGT 75,6 66,7 +0,8 +0,7 13,8 5,0228
TGTG (A) 81,6 78,1 +1,4 +1,6 2,8 6,4245

Para o confôrmero TGGG, U
T=0K

= -1290,718275 u.a e G0
298K

 =
-1290,366938 u.a., sendo ∆U

T=0K
= U

T=0K
(X) - U

T=0K
(TGGG) e

∆G0
298K

= G0
298K

(X) - G0
298K

(TGGG).

Figura 4. Trealose na conformação GTGG obtida em solução aquosa, onde
há uma ligação hidrogênio intramolecular entre os átomos de O6 e H2´
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dia, ponderada pela população de Boltzmann, destes valores obti-
dos para cada confôrmero em solução aquosa. Os resultados são
também mostrados na Tabela 5, juntamente com os valores de,
3J

H,C
, Φ

H1
e Φ

H1´
encontrados na literatura para estruturas obtidas

por diferentes metodologias. Os resultados sugerem que a estrutu-
ra obtida em solução apresenta um valor de 3J

H,C
 que se compara

bastante satisfatoriamente com aquele experimental podendo, por-
tanto, responder pela conformação da trealose em solução aquosa,
para o sistema a 298,15 K.

CONCLUSÃO

A fim de determinar os confôrmeros mais abundantes da trealose
em solução aquosa na temperatura de 298,15 K, cálculos de
otimização de geometria foram realizados em nível HF/6-31G(d,p)
para os cinco confôrmeros da trealose identificados como mínimos
de energia num mapa conformacional construído previamente para
a molécula isolada.

Estas cinco estruturas, quando seus parâmetros geométricos
foram completamente otimizados, resultaram na realidade em so-
mente duas estruturas estáveis tanto no vácuo como em solução
aquosa, que mantêm seus ângulos glicosídicos independentemente
da natureza da fase em que se encontram, revelando que são os
efeitos intramoleculares, e não aqueles intermoleculares (interação
com o solvente), que determinam suas conformações.

A partir do confôrmero mais abundante em solução aquosa as
orientações dos grupamentos hidroximetilênicos foram investigadas,
ou seja, um segundo parâmetro geométrico foi considerado a fim de
se observar sua influência na energia de uma dada conformação.

Nesta investigação, seis estruturas, dentre as nove possíveis,
foram obtidas com população maior que 1% para a molécula isola-
da, enquanto uma somente foi obtida em solução aquosa.

Este resultado, juntamente com outros anteriormente discuti-
dos, nos permite concluir que os efeitos intramoleculares são
determinantes na conformação da trealose, enquanto que os efeitos
intermoleculares na determinação da abundância relativa de seus
confôrmeros.

Para esta estrutura em solução, foi calculado o valor de 3J
H,C

,
que muito bem se compara com aquele experimental, validando,
portanto, tal geometria.

Estudos da interação da trealose com um protótipo de mem-
brana fosfolipídica estão em progresso.
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Tabela 5. Valores para os ângulos diedros (em graus) dos segmentos
H-C-O-C da ligação glicosídica dos confôrmeros de trealose mais
abundantes em solução aquosa e seus respectivos valores de
3J

H,C
(Hz) individuais e médio

Confôrmero GGGT GTGG

Φ
H1

-45,3 -43,7
Φ

H1´
-40,0 -22,7

3J
H,C

 (Φ
H1

) 2,9 3,0
3J

H,C
 (Φ

H1´
) 3,4 4,8

3J
H,C

 (Φ
H1

) médio 2,9
3J

H,C
 (Φ

H1´
) médio 3,4

Outro trabalho27 2,4
Experimental 3,328 - 3,19 (0,05)29


