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Modelagem molecular comparativa estrutural da cistina, selenocistina e teluriocistina
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A modelagem molecular utilizada na comparacio estrutural da cistina, selenocistina e telurocistina propicia as
informacdes detalhadas sobre os comprimentos e angulos nas liga¢des atdmicas. A investigag¢do por intermédio do método
semi-empirico, que mescla a teoria com os resultados experimentais, mostrou uma aproximac¢do com os dados obtidos em
laboratdrio a partir dos refinamentos da difracdo com raios-X da cistina que demonstra o alto poder preditivo dessa
metodologia. Novas informagdes, incluindo os comprimentos ¢ angulos de uma ligagdo quimica, foram obtidas para os
conférmeros isolados da selenocistina e telurocistina, preenchendo uma lacuna na literatura nas caracteristicas estruturais
destes aminoacidos. Por meio da simulagdo computacional, pode-se demonstrar que as cadeias de carbono sdo, basicamente,
as mesmas presentes na cistina, selenocistina e teluriocistina, e as por¢des que contém os grupos funcionais sdo bastante
semelhantes nestes aminoacidos. As distancias C-S, C-Se e C-Te sdo 1.83 A, 1.95 A ¢ 2.19 A, respectivamente, ou seja, em
conformidade com os raios i0nicos dos calcogénios presentes. As distancias para S-S, Se-Se e Te-Te estdo de acordo com os
dados de raios-X disponiveis na literatura. O Gaussian 09W, com o visualizador Gaussian View 5.0, propiciou as simula¢des
computacionais por meio de algoritmos e métodos para determinar as propriedades de sistemas atdmicos e moleculares. Os
softwares proporcionaram os parametros geométricos dos compostos bioativos, a distribui¢do da densidade das cargas
atdmicas, potenciais eletrostaticos e os calculos dos orbitais.
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