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Introducao

O estudo de cristais de amino&cidos por técnicas
de espalhamento Raman fornece a possibilidade
de se obter importantes informagbes sobre as
ligagbes de hidrogénio podendo contribuir para a
compreensdao de diversos fendmenos. Cristais de
aminoacidos sdo interessantes sistemas onde as
ligagbes intermoleculares sdao mantidas por
pontes do tipo N-H---O, onde N pertence ao
grupo amino (NH'3) e o O pertence ao grupo
carboxilico (COO0-). Um mecanismo
particularmente interessante que pode
eventualmente  ocorrer em  cristais de
aminoacidos é a mudanga na simetria da
estrutura cristalina induzida por variacdo nos
parametros termodinamicos, temperatura (T) e
presséo (P). A alanina é o mais simples
aminodcido quiral, estudada por diversas técnicas
experimentais e computacionais. No estado
solido a L-alanina cristaliza-se numa estrutura
ortorrdmbica num grupo espacial D*, com quatro
moléculas por unidade de célula unitaria. O
estudo vibracional dos aminoacidos utilizando
técnicas de simulagdo computacional em
sistemas moleculares complexos tem se tornado
uma importante ferramenta para descrever esses
sistemas, em particular pode-se destacar o
método do estudo do ab initio que é uma
poderosa técnica de investigagdo das
propriedades vibracionais de sistemas
moleculares. Nosso trabalho estd direcionado as
propriedades estruturais e vibracionais da L-
Alanina  utilizando uma linguagem de
programagdo para auxiliar no entendimento
normais e vibracionais da L-alanina procurando
classificar as vibragées moleculares observados
experimentalmente pela técnica de espectroscopia
Ramam.

Resultados e Discussoes

Este trabalho esta no inicio, estamos usando os
calculos no Gaussian 98. utilizando o método da
Teoria do Funcional Densidade (DFT). A Teoria

do Funcional Densidade (DFT), consiste uma
teoria de aproximagao baseada na Mecéanica
Quantica para obter a solugdo da Equagdo de
Schrédinger para cada atomo de uma uma
molécula da l-alanina.

A L-alanina é representada por CH3;C(NHz;")HCO,
com trés prétons disponiveis no grupo NH;
formando ligagdes de hidrogénio N —H - - -O com
trés diferentes moléculas de vizinhos préximos

Estamos realizando calculos computacionais de
primeiros principios numa molécula livre de |-
alania com o propésito de auxiliar na
classificacdo das  vibragbes  moleculares
presentes no cristal de l-alanina observados
experimentalmente pela técnica de
espectroscopia Raman.

Conclusoes \

Estamos concluindo este trabalho, onde
mostraremos as vibragdes existentes na molécula
da l-alania, baseadas nos resultados da
espectroscopia Raman da molécula.
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