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INTRODUCCION

Existe evidencia cientifica de la actividad antioxidante de los compuestos azufrados del ajo, sin embargo, los mecanismos moleculares por los
cuales estos interaccionan con las especies reactivas del oxigeno (EROs), aun no estan esclarecidas del todo [1]. Por tal motivo, aqui presentamos
un estudio de posibles mecanismos de reaccion entre dos compuestos azufrados como el Alil metil sulfuro (AMS) y Dialil sulfuro (DAS), y una ERO
extremadamente reactiva, involucrada en fendmenos tales como el envejecimiento, inflamacion croénica, isguemia, enfermedades autoinmune,
cancer y estres oxidativo, como es el radical hidroxilo (*OH).

METODOLOGIA

Mediante metodologia cuantica computacional, realizamos un analisis termodinamico y cinéetico de posibles caminos de reaccion, en medio
gaseoso, acuoso y no polar. Un analisis conformacional de AMS y DAS permitio obtener las estructuras de partida para proponer las posibles vias
de reaccion de estos compuestos con *OH. Luego, para las via propuestas se realizaron calculos de coordenadas de reaccion intrinseca (IRC). En
todos los casos, los analisis fueron realizados usando el funcional M06-2X y la base 6-31++ g(3df,2p) en fase gaseosa, acuosa y lipidica (no polar).
Finalmente, las constantes de velocidad se calcularon mediante |la teoria del estado de transicion (TST) empleando el programa KiSThelP.

RESULTADOS

Los siguientes esguemas muestran las vias de reaccidon propuestas. Las Figuras 1 y 2 proporcionan el perfil energeético de cada uno de estas vias
obtenidos a partir de los calculos IRC. Los resultados correspondientes al ArG y a la constante de velocidad k estan listados en las Tablas 1y 2.
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Figura 1: IRC de las reacciones de AMS con *OH en Figura 2: IRC de las reacciones de DAS con *OH en

fase gaseosa (a), acuosa (b) y lipidica (c). fase gaseosa (a), acuosa (b) y lipidica (c).
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