Estudo teorico e topolégico do padrao de fragmentacao do aminoacido cisteina
formado pela ionizacao dos estados de valéncia.
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Sinopse. Moléculas como a cisteina estdo na base dos aminoacidos de grande importancia, por esse motivo,
foram feitos calculos de estrutura eletronica para determinar os parametros geométricos e os provaveis locais de

fragmentagdo dessa molécula.

Este trabalho tem como interesse principal a
abordagem tedrica via cdalculos de estrutura
eletronica, para a determinacdo dos indices de
ligacdo de Wiberg [1] que fornecem uma estimativa
da ordem de ligacdo e podem ser ttil na descricao
de estruturas de transicdo, onde as ligacdes estdo
sendo quebradas ou formadas.

Empregamos o método DFT, através da
combinagdo =~ UB3LYP/cc-pVDZ  [2,3] para
determinacdo da estrutura eletrénica e propagacao
da funcdo de onda. Adicionalmente, determinamos
as densidades eletrénicas e analisamos 0s mapas de
contorno das densidades eletr6nicas da cisteina
neutra e cationica utilizando o método QTAIM.

Nossos resultados mostram que os calculos de
estrutura eletrdnica para a cisteina neutra e
catibnica, resultante de uma simples ionizacdo da
cisteina neutra, tém conformagOes estruturais
diferentes. O dtomo de hidrogénio do grupo tiol (-
C-SH) interage com o atomo de oxigénio, O(3), do
grupo carboxilico (-COOH) na molécula de cisteina
neutra a uma distdncia aproximada de 2.83 A.
Enquanto, que na molécula ionizada a interacao é
entre o enxofre do grupo tiol com o outro oxigénio,
0O(2), do grupo carboxilico e se da a uma distancia
aproximada de 2.68 A.

Tabela 1 - Comparacdao dos principais parametros
geométricos (comprimento de ligacdo = L e ordem de

ligacdo = BO) entre cisteina neutral e catidnica no nivel
de calculo UB3LYP/cc-pVDZ.

Ligagdo Neutro Catiénico
L(A) BO L(A) BO
03-H4 0.946 1.061 0.946 1.037
C1-C5 1.523 0.587 1.523 0.562
C5-H6 1.081 -0.081 1.081 -0.002
C5-C7 1.528 1.396 1.528 1.360
N10-H11 1.000 0.966 1.000 0.948
N10-H12 1.000 1.000 1.000 0.984
S13-H14 1.331 0.959 1.331 0.904
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Figura 1. Mapas de densidade de elétrons da cisteina
neutra em (I) e (III); e catibnica em (II) e (IV),
mostrando que as densidades eletrdnicas ou
concentracdes de cargas sdo distintas entre os pares de
atomos.

Apresentamos quatros imagens na Figura 1 em
planos diferentes, com cisteina neutra na imagem (I
e III) revelando as concentracdes de carga no
ligante C1-C5 e C5-C7, respectivamente, indicado
com uma seta. Na imagem (II e IV) temos a menor
concentracdao de carga no ligante C1-C5 e C5-C7,
respectivamente, ap6s uma simples ionizacdo,
indicado com a seta.
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