Laboratorio de Quimica 2017

Tutor: Dario Estrin (dario@gqi.fcen.uba.ar)

Proyecto: Estudio computacional de la reactividad quimica de seleno cisteina

Se han encontrado que el Se es un elemento esencial para la vida, y su carencia provoca
multiples patologias. Algunas de las proteinas que se han caracterizado como Se proteina son
la glutation peroxidasa y la tioredoxina reductasa. En todos los casos, el Se se encuentra
formando parte de Se cisteina.

Resulta entonces de interés comprender microscépicamente cual es la diferencia de reactividad
entre la Se cisteina y el aminoacido que reemplaza usualmente, la cisteina. Se tomara como
caso modelo la reactividad con peréxido de hidrogeno.

Especificamente el trabajo del laboratorio de quimica consistira en:

Determinar la estructura electrénica de la selenocisteina aislada.

Realizar simulaciones de dindmica molecular clasica de la selenocisteina en soluciéon

acuosa.

3. Comprender la reactividad de Se cisteina en solucién acuosa mediante la realizacién de
simulaciones hibridas cuantico-clasicas (QM-MM) que permitan obtener el perfil de energia
libre vs coordenada de reaccién.

4. Comparar los resultados obtenidos con resultados previos de nuestro grupo para cisteina.
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El desarollo de este plan permitira al o a la estudiante familiarizarse con programas de
modelado molecular clasicos, cuanticos y multi escala y de visualizacién molecular



