Интерпретация продуктов окисления L-цистеина 
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Окислительные модификации цистеина и других тиолов являются центральным звеном в изучении механизмов динамической посттрансляционной регуляции белков и пептидов. Кроме того, окислительно-восстановительные процессы с участием тиолов взаимосвязаны со многими патологическими состояниями организма. В этой связи, выяснение детального механизма окисления L-цистеина, в том числе с участием соединений переходных металлов [1], может привести к лучшему пониманию окислительных процессов в организме [2]. 
[bookmark: _Hlk65196693]Известно, что в зависимости от условий реакции, молекулярной структуры тиола, выбора окислителя, а также рН среды, окисление L-цистеина (1) может протекать с различной скоростью. В ходе реакции окисления тио-группа L-цистеина может быть окислена в L-цистин (2), L-цистеинсульфеновую (3), L-цистеинсульфиновую (4), L-цистеинсульфоновую кислоту и др. соединения [3], однако, интерпретация подобных продуктов окисления L-цистеина часто затруднена из-за похожего строения молекул. Кроме того, 1Н ЯМР соединений 1-5 в D2O существенно зависит от рН среды.
[bookmark: _Hlk65193262]В данной работе, методами ЯМР- и ИК-спектроскопии, а также квантовохимического моделирования (программа Gaussian09, метод HF/6-311+G (d, p)) изучены продукты окисления L-цистеина. Установлены химические сдвиги (рН⁓9, таблица) и частоты L-цистина (2), L-цистеинсульфата (5), L-цистеинсульфеновой (3) и L-цистеинсульфиновой (4) кислот.

	Соединение
	δ 1Н-ЯМР
	δ 13С-ЯМР

	
	CHH
	СН2СНСООН
	С1
	С2
	С3

	L-cysH (1)
	3.06 dd, 
	3.93 dd
	25.45
	56.47
	172.85

	L-cys2 (2)
	3.08 dd, 3.28 dd
	3.83 dd
	42.06
	54.61
	178.64

	L-cysOH (3)
	2.89 dd, 3.05 dd
	4.20 dd
	35.55
	47.91
	173.00

	L-cysO2H (4)
	3.39 dd, 3.56 dd
	3.93 dd
	49.37
	53.03
	178.93

	L-cysSO3H (5)
	3.18 dd, 3.38 dd
	4.10 dd
	34.92
	53.41
	172.67



[bookmark: _GoBack]Структура полученных соединений доказана с применением встречного синтеза L-цистеинсульфата [4] и L-цистеинсульфоновой кислот [5].
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