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Introdução 

 

Os aminoácidos têm sido objeto de inúmeros estudos nos últimos anos, tanto pelo fato de serem os 

formadores das proteínas, fundamentais para os seres humanos, como também por serem protótipos de 

sistemas de grande interesse na química e na física, são moléculas com cerca de 20 a 30 átomos que 

entram na constituição de todas as proteínas conhecidas.Um fato interessante é que dos vários tipos de 

aminoácidos existentes, apenas 20 deles que são utilizados para a síntese de proteínas na natureza 

(animais, plantas, bactérias, vírus).   
 

Results and Discussion 

 

Os cálculos 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 vibração resultante do cálculo são portanto, classificados e comparados com aqueles 

obtidos pela espectroscopia Raman. 
 
 
 

Conclusões 

 

A análise comparativa entre as freqüências calculadas e freqüências obtidas experimentalmente para o 

cristal de aminoácido L-valina mostra que existem pequenas divergências numéricas, porem dentro de uma 

pequena margem de erro que pode ser melhorado empregando-se um fator de escala apropriado. 
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