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Биологическая активность белков, пептидных гормонов и других производных веществ в первую очередь определяется пространственной организацией третичной структуры. Один из важнейших факторов, способствующих её образованию, — S-тиолирование цистеина, входящего в полипептидную цепь. Кроме того, антиоксидантная способность тиолов задаёт направление исследований не только в области синтеза противоопухолевых препаратов, но и в пищевой промышленности. 
Окисление тиолсодержащих соединений играет ключевую роль в биохимии и выполняет очень широкий спектр функций, включая передачу сигнала, регулирование активности ферментов, белковых каналов, а также антиоксидантных реакций.
В данной работе, на основании экспериментальных и теоретических (методы B3LYP и M06-L с базисным набором 6-311+G(d,p)) исследований была предложена схема механизма реакции окисления L-цистеина до L-цистина в присутствии тиосульфат-ионов. 
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Согласно предложенной схеме, первоначально к L-цистеину присоединяется S2O32- с образованием L-CysSO3H и выделением H2S. По-видимому, данная стадия является лимитирующей ввиду стерически затрудненного иона. L-CysSO3H может переходить в L-CySOH с выделением SO2, а также вступать в реакцию с исходным L-цистеином. Подобное взаимодействие, по-видимому, приводит к образованию основного продукта реакции — L-цистина [1]. Кроме того, мы полагаем, что CysSO3H реагирует по второму пути — взаимодействует с ранее образовавшимся L-CySOH, образуя L-цистин. 
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