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A crystallographic study of solid benzene by neutron diffraction
G. E. Bacon , N. A. Curry and S. A. Wilson
Published:12 May 1964
https://doi-org.ez31.periodicos.capes.gov.br/10.1098/rspa.1964.0092

The crystal structure of benzene at — 3°C

Ernest Gordon Cox , Durward William John Cruickshank and J. A. S. Smith

Published:09 September 1958

https://doi.org/10.1098/rspa.1958.0167
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~0.91 Å

~ 1.40 Å
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https://royalsocietypublishing.org.ez31.periodicos.capes.gov.br/doi/10.1098/rspa.1964.0092
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Como sabemos?

difração de raios X
difração de nêutrons

espectroscopia rotacional

r(B)

Cambridge Crystallographic Database CSD

~0.91 Å

~ 1.40 Å
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Busca no PDB: resolução

3 Å  pior resolução 

1.2 Å  melhor resolução 

2 Å  pior resolução 

http://en.wikipedia.org/wiki/Cambridge_Crystallographic_Database
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interações π-π

empilhamento -
Podem aparecer entre sistemas que possuem densidade 
eletrônica delocalizada (sistemas aromáticos).

Interações atrativas .

mesmo fracas, participam do enovelamento do DNA.
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SACCO, Antonio César Silva. Mapeamento vetorial de 
interações eletrostáticas para biomoléculas. 2013. 160 f. 
Dissertação (Mestrado em Biotecnologia) - Universidade 
Federal de São Carlos, São Carlos, 2013.
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Benzene representation

9

(a) Carbon–carbon and carbon–hydrogen  σ bonds

(b) Carbon p-orbitals overlap with neighbors

(c) Cloud of π electrons above and below ring

(d) Electrostatic potential map for benzene
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π interactions

Na+
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π interactions
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Cl-
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interações π
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Cl-

Potencial eletrostático
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Proteinas: Cadeias laterais

Fenilalanina
Phe, F

Triptofano
Trp, W

13

Tirosina
Tyr, Y

Histidina
His, H
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DNA
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Interações 𝛑 em DNA

interações 
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Interações π-π

interações 

DNA bases DNA bases + intercalation
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Interações 𝛑

Caracelli, Zukerman-Schpector, , Tiekink . 
Coordination Chemistry Reviews, v. 256, 412-438, 2012.
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Anti-inflamatórios e Enzimas iNOS

European Journal of Medicinal Chemistry , v. 58, p. 117-127, 2012.

Interações 𝛑
good

bad

http://ac.els-cdn.com/S0010854511002426/1-s2.0-S0010854511002426-main.pdf?_tid=eee33d40-c0d7-11e3-9593-00000aab0f27&acdnat=1397152121_3daa861bf3113fbd35fcefdff9b29c5e
http://ac.els-cdn.com/S0223523412006137/1-s2.0-S0223523412006137-main.pdf?_tid=27f7aaf2-c0d9-11e3-8c79-00000aab0f02&acdnat=1397152646_2673c434e15f39e5f2ff8b50a28cd91a
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DNA e Modos de ligação 
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Modo de ligação
intercalado

Modo de ligação no
sulco menor

DNA e modos de ligação

21
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Aplicação: metal complexes with DNA binding and recognition domains
J. Inorg. Biochem. (2008) , 102, 1997-2011.

(a) Cu(phen)(ethylenediamine-N,N-diacetic acid)

(b) Zn(phen)(edda)

(b) Zn(phen)(ethylenediamine-N,N-diacetic acid)

DNA e modos de ligação

22

http://ac.els-cdn.com/S0162013408001803/1-s2.0-S0162013408001803-main.pdf?_tid=d555ca5c-c0da-11e3-b9ed-00000aacb35f&acdnat=1397153366_5462fc56985cda022d977860c4335eb8
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Biometals, (2010), 23, 99-118.

DNA e modos de ligação

23

síntese
ligante: estrutura RX

experimentos de clivagem DNA
inibição  enzima topoisomerase I

eletroforese
dicroísmo circular

fluorescência

medidas 
experimentais

perguntas:

intercalação ?
bases preferenciais ?
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Biometals, (2010), 23, 99-118.

perguntas:

intercalação ?
bases preferenciais ?

respostas:

intercalação é o modo de 
ligação 

bases preferenciais
ATAT > AATT > CGCG

capacidade do ligante realizar 
interações C-H...

determinante para a interação 
com DNA.

DNA e modos de ligação

24

http://link.springer.com/article/10.1007/s10534-009-9271-y
http://link.springer.com/article/10.1007/s10534-009-9271-y
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DNA e modos de ligação
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Biometals, (2010), 23, 99-118.
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OH⋯𝝅

SACCO, Antonio César Silva. Mapeamento vetorial de 
interações eletrostáticas para biomoléculas. 2013. 160 f. 
Dissertação (Mestrado em Biotecnologia) - Universidade 
Federal de São Carlos, São Carlos, 2013.

http://link.springer.com/article/10.1007/s10534-009-9271-y
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O⋯𝝅

SACCO, Antonio César Silva. Mapeamento vetorial de 
interações eletrostáticas para biomoléculas. 2013. 160 f. 
Dissertação (Mestrado em Biotecnologia) - Universidade 
Federal de São Carlos, São Carlos, 2013.

Ignez 
CaracelliInterações não covalentes (NCI)

Julio
Zukerman 28

SACCO, Antonio César Silva. Mapeamento vetorial de 
interações eletrostáticas para biomoléculas. 2013. 160 f. 
Dissertação (Mestrado em Biotecnologia) - Universidade 
Federal de São Carlos, São Carlos, 2013.
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SACCO, Antonio César Silva. Mapeamento vetorial de 
interações eletrostáticas para biomoléculas. 2013. 160 f. 
Dissertação (Mestrado em Biotecnologia) - Universidade 
Federal de São Carlos, São Carlos, 2013.


