Classificacao dos Modos _Normais de Vibracoes de Cristais de
Aminoacido L-Valina por meio do software Gaussian 98.
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Introducao \

Os aminoécidos tém sido objeto de inUmeros estudos nos ultimos anos, tanto pelo fato de serem os
formadores das proteinas, fundamentais para os seres humanos, como também por serem protétipos de
sistemas de grande interesse na quimica e na fisica, sdo moléculas com cerca de 20 a 30 atomos que
entram na constituicdo de todas as proteinas conhecidas.Um fato interessante é que dos varios tipos de
aminod&cidos existentes, apenas 20 deles que sao utilizados para a sintese de proteinas na natureza
(animais, plantas, bactérias, virus).

Results and Discussion

Os calculos foram realizados teoricamente com o auxilio do Gaussian 98. O método empregado foi o da
Teoria do Funcional Densidade (DFT), associado ao funcional B3LYP com o conjunto de base 6-31g (d). Os
modos normais de vibragdo resultante do calculo sdo portanto, classificados e comparados com aqueles
obtidos pela espectroscopia Raman.

Conclusoes

A andlise comparativa entre as freqiiéncias calculadas e freqiiéncias obtidas experimentalmente para o
cristal de aminoacido L-valina mostra que existem pequenas divergéncias numéricas, porem dentro de uma
pequena margem de erro que pode ser melhorado empregando-se um fator de escala apropriado.
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