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Resumen: La reactividad de tioles (RSH) frente a oxidantes como el peróxido de hidrógeno ha sido 
caracterizada exhaustivamente tanto teórica como experimentalmente tanto en compuestos de bajo 
peso molecular (como cisteína o glutatión), como así también en sistemas proteicos (como las 
enzimas de la familia de peroxirredoxinas). Este tipo de proteínas constan de un residuo de cisteína 
en su sitio activo pero también se han encontrado enzimas que poseen dicho residuo en forma de   
seleno-cisteína. Se ha propuesto que este tipo de seleniuros (RSeH) son nucleófilos más eficientes 
que los tioles. 
En este trabajo, proponemos estudiar la reactividad de seleniuros modelos con peróxido de 
hidrógeno empleando distintas técnicas de simulación computacional. Esto permitiría al estudiante 
no solo estudiar un sistema de relevancia fisiológica sino también adquirir conocimientos 
relacionados al estudio de reacciones químicas empleando herramientas computacionales avanzadas 
que no son abordadas durante la carrera de grado. 
En primer lugar se emplearán métodos de estructura electrónica para la optimización de estructuras 
de reactivos, estados de transición y productos empleando la Teoría del Funcional de la Densidad 
(DFT) así como también métodos perturbativos. Seguidamente se llevarán a cabo dinámicas 
moleculares tanto clásicas como híbridas cuántico-clásicas para la posterior obtención de perfiles de 
energía libre empleando métodos de muestreo sesgado.  
El objetivo específico de esta propuesta es la obtención de parámetros cinéticos y termodinámicos 
de la reacción de seleniuros de bajo peso molecular con peróxido de hidrógeno, obteniendo además 
una descripción molecular del mecanismo de reacción. Finalmente, los resultados obtenidos serán 
comparados con la reactividad de tioles análogos.  
 
 
 


