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Zamena sumpora selenom; Supramolekulski pristup 

Goran V. Janjić 

Univerzitet u Beogradu, Institut za hemiju, tehnologiju i metalurgiju, Institut od nacionalnog 
značaja, Njegoševa 12, Beograd, Srbija 

Supramolekulski pristup zasnovan je na statističkoj analizi podataka dobijenih iz kristalnih
struktura, ekstrahovanih iz CSD-a (od eng. Cambridge Structural Database), kvantno-hemijskim 
proračunima za procenu jačine tipičnih interakcija, i na doking studiji za određivanje vezivanja S/Se
jedinjenja za odabrane biomolekule. Statistička analiza je pokazala da atomi S i Se, u fragmentima
koji odgovaraju bočnim lancima cisteina (Cis), metionina (Met), selenocisteina (Sec) i
selenometionina (Mse), pokazuju sličnu tendenciju ka određenim vrstama interakcija. Najbrojnije su 
strukture sa C-H/Se i C-H/S interakcijama (~ 80%). Strukture sa Se/Se i S/S interakcijama su znatno 
manje zastupljene u kristalnim strukturama (∼5%), iako su C-H/Se i C-H/S interakcije (∼ -0,8 
kcal/mol) slabije od najstabilnijih Se/Se i S/S interakcija sa paralelnih orientacijom (∼ -3,3 
kcal/mol) i njihovih elektrostatičkih interakcija σ/π tipa (∼ -2,6 kcal/mol). Značajna razlika u
brojnosti može se objasniti obiljem C-H grupa u analiziranim kristalnim strukturama. Doking 
studija je pokazala da S i Se atomi retko uključeni u interakcijama sa amino-kiselinskim ostacima 
ciljanih enzima, ali su razlike u broju i položajima vezivnih mesta izraženije ako su supstituenti
vezani za S/Se polarni, ali i ako ligand poseduje više od jednog Se ili S atoma. 

Substitution of sulfur by selenium; The supramolecular insight 

Goran V. Janjić 

University of Belgrade - Institute of Chemistry, Technology and Metallurgy, National Institute of the 
Republic of Serbia, Njegoševa 12, Belgrade, Serbia 

The supramolecular approach is based on statistical analysis of data from crystal structures extracted 
from the Cambridge Structural Database (CSD), quantum-chemical calculations for assess the 
strength of typical interactions, and docking study for determination of the binding of S/Se 
compounds to selected biomolecules. The statistical analysis has shown that S and Se atoms, in 
fragments that corresponds to the side chains of cysteine (Cys), methionine (Met) selenocysteine 
(Sec) and selenomethionine (Mse), display a similar tendency towards specific types of interaction. 
The most numerous are structures with C-H/Se and C-H/S interactions (∼80%). The structures with 
Se/Se and S/S interactions are notably less numerous (∼5%), although the C-H/Se and C-H/S 
interactions (∼−0.8 kcal/mol) are weaker than the most stable parallel Se/Se and S/S interactions 
(∼−3.3 kcal/mol) and electrostatic interactions of σ/π type (∼−2.6 kcal/mol). The significant 
difference in numerosity can be explained by the abundance of C-H groups in analyzed crystal 
structures. Docking studies revealed that S and Se rarely participate in interactions with the amino 
acid residues of target enzymes, but the differences in the number and positions of their binding
sites between Se and S compounds are more pronounced if the substituents of S/Se atom are polar 
and if there are more Se/S atoms in the ligand. 
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