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Un grup de recerca, format per quimics de la UAB, ha simulat per ordinador les estructures tridimensionals més

estables de certes biomolécules de cobalt. AqQuestes consisteixen en péptids coordinats a I'atom metal-lic pero, per
tal d'afavorir els calculs computacionals, han simplificat el sistema considerant els aminoacids més senzills com la
glicina. Els resultats apunten a un increment en el nombre de coordinaci6 del metall en augmentar la llargaria de la

cadena, pel cas del C02+, mentre que pel catid Co" I'estructura més afavorida és tricoordinada.

Visié tridimensional de la coordinacié entre el catié de Co®' i les quatre glicines que formen el peptid més gran, la tetraglicina.

Molts processos biologicament importants requereixen la participacio d'un catié metal-lic i impliquen la interaccié d'aquest
amb les biomolécules que es troben als éssers vius. En molts casos intervenen les proteines, cadenes formades per unitats
(aminoacids) que es van enllagant entre elles, com les baules d'una cadena. El tipus d'aminoacids i la manera en la que
s'uneixen determinen la forma i la funcié de la proteina. Cal dir que els aminoacids s'enllacen a través dels mateixos atoms,
formant un tipus d'unié anomenada enllag peptidic. A més, contenen atoms (normalment nitrogen (N), oxigen (O) o sofre (S))
gue poden actuar com a punt d'ancoratge (d'interacci6) dels cations metal-lics. La preferéncia dels cations metal-lics per uns

o0 altres atoms del peptid dependra de llur naturalesa quimica (no és el mateix un catié de Fed* que un de Zn2+), aixi com el
nombre d'atoms que envolten el cati6.

Aixi, quant més gran és el péptid (la cadena d'aminoacids), més punts d'interaccié presenta; per tant, més possibilitats diferents
d'interaccio del catioé (més possibilitats d'estructures diferents). D'aquestes, sol haver-ne una, o unes poques, que son les més
favorables, les més estables. Poder conéixer-les i estudiar el tipus d'interaccid que s'hi estableix entre el catié i el peptid pot
ser de gran ajuda per entendre millor la importancia bioldgica dels cations metal-lics. Tot i aix0, la grandaria d'una proteina fa
inviable aquest estudi mitjangant técniques computacionals, per la qual cosa, un primer pas seria I'estudi de la interaccié d'un
catié metal-lic amb péptids petits constituits per diferents aminoacids o Unicament per glicina, ja que és I'aminoacid més petit.
Aquests tipus de treballs han experimentat un creixement en les darreres dues décades gracies, no sols als avencos de la
informatica (técniques computacionals), sind també als avencgos en I'espectrometria de masses.

En aquest article hem estudiat la interaccié dels cations metal-lics de Cobalt Co" i Co®" amb tres péptids petits de glicina, els
quals contenen des de 2 fins a 4 unitats d'aquest aminoacid. El motiu de I'eleccié d'aquests cations és doble. Des del punt
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de vista quimic i computacional, perqué poden presentar diferents estats electronics; és a dir, diverses maneres de distribuir
els electrons en els orbitals. Suposem que tenim 5 habitatges, que poden trobar-se buits o habitats per un o per 2 inquilins.

Cada habitatge representaria un orbital i cada inquili, un electré. EI Co" té 8 electrons per distribuir, 8 inquilins, que es podrien
distribuir de les seglients maneres: a) 3 habitatges amb 2 inquilins i dos pisos amb sols una persona en cadascun o, b) 4
habitatges plens i 1 de completament de buit. Les dues situacions (triplet i singlet, respectivament) correspondrien a dos

estats electronics diferents a nivell quimic. Habitualment un estat és més estable que l'altre. En el cas del Co?*, hi hauria 7
electrons per distribuir. A més, aquests dos cations presenten una importancia biologica: el Co*" es troba a les cobalamines,

com la vitamina B12, mentre que el Co" participa en alguns dels processos de les cobalamines. Tot i que, en determinades
concentracions, també poden resultar toxics.

L'objectiu d'estudiar la interaccié de cadenes de glicina amb cations de Cobalt és la de determinar com son les estructures més
estables, els punts d'interaccid, aixi com l'energia d'interaccié entre el catio i el péptid, tot aixd mitjancant eines computacionals

(emprant metodes del funcional de la densitat). Per a les tres cadenes escollides s'ha trobat que, per al Co", l'estat electronic
més estable és sempre el triplet i les estructures més afavorides de tipus tricoordinat: el catié interacciona amb 3 atoms de la

cadena, normalment oxigens. Per al co?* pero, el nombre d'atoms que interaccionen amb el catié augmenta a l'augmentar la
llargada de la cadena. Per a ambdos cations, I'allargament de la cadena de glicines repercuteix en un increment de I'energia
d'interaccio (cal més energia per trencar els seus enllagos). Aixi doncs, la quimica computacional permet I'obtencié d'informacio
valuosa sobre l'estructura de molécules i complexos.
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