Alan Bernal Ramirez






Dedicado a
mi familia



Agradecimientos

AjMuchas gracias a todos!

II



Indice general

Agradecimientos IT

1. Introduccién 1

2. “Solitones y ADN” 3

2.1. Historia solitonica . . . . . . . . . .. ... ... ... ..... 3

2.2. ADN . . . 8

3. Modelos de ADN 14

3.1. Modelos lineales del ADN . . . .. .. ... .......... 14

3.2. Modelo Peyrard Bishop Dauxois: Modelo no lineal del ADN . 17

4. Ecuacién de movimineto y soluciones 20

4.1. Ecuaciéon de movimiento . . . . . . . .. ... ... ... ... 20
4.2. Integracion de la ecuacion diferencial no lineal y soluciones

tipo ondas viajeras . . . . . . . . . . ... 22

4.2.1. Aproximaciéon no lineal de Pequenas Amplitudes . . . . 23

4.2.2. Solucién tipo ctspide . . . . . . ... 26

4.3. Energia de las exitaciones . . . . ... .. ... ... .. .. 30

4.3.1. Condiciones desalto . . . . . .. ... .. ... .... 30

4.3.2. Valordelaenergia . ... ... ... .. ... ..... 31

5. Conclusiones 33

I1I



Capitulo 1

Introduccion

Aunque los fenémenos no lineales en un principio fueron estudiados en
sistemas mecanicos, actualmente los encontramos en varias ramas de la cien-
cia y tecnologia tales como sistemas electromagnéticos, quimicos, biologicos,
etc. En particular, los solitones objetos intrinsecamente no lineales juegan
un papel importante en una gran cantidad de fenémenos fisicos, abarcando
una variedad de aplicaciones. Por lo tanto, estas estructuras coherentes son
objeto de intensa investigacion.

Dijo Albert Einstein que si no le puedes explicar algo a tu abuelita enton-
ces no lo has entendido bien, este argumento esta basado en que los modelos
hechos por el hombre deben de ser simples, pero como sabemos solo hay
un nimero limitado pequeno de ecuaciones diferenciales de las que podemos
tener una solucion analitica y exacta, con lo que tenemos que convertir los
problemas fisicos complicados a problemas mas sencillos y que tengan solu-
cion, al costo de perder informacion del sistema, pero en realidad todos los
fenémenos en la naturaleza los podemos concebir como no lineales.

La importancia de los solitones en sistemas bioldgicos ha aumentado re-
cientemente, ya que al paso del tiempo se describen més fenémenos biologicos
ligados a ellos, tal y como la dindmica molecular existente en proteinas y en
la molécula méas importante en la creacion de la vida, el ADN. De modo
que la investigacion en la dindmica molecular es de vital importancia para el
correcto entendimiento de todos los procesos correspondientes al ADN.

Uno de los procesos involucrados con la dinamica del ADN, trata del
proceso de desnaturalizacion como antecedente de otro més importante que
es la transcripcion, que permite al ADN dar los mensajes necesarios a la célula
para el correcto funcionamiento de la propia, y por ende del organismo. Y sin



duda el proceso mas relevante es la replicacion misma del ADN, ya que este
es el mecanismo que permite la reproduccion misma de la célula y con ello
el crecimiento del ser vivo. Razoén por la cual se necesita dar una descripcion
de estos procesos de manera breve y clara, para el entendimiento de fisica
matemaética involucrada en ellos.

Al igual que la mayoria de los fen6menos en la naturaleza, la dinamica
en el ADN muestra un comportamiento no lineal, lo que hace evidente la
existencia de estructuras tipo solitonicas. La reciente investigacion ha mos-
trado que en los modelos no lineales de la cadena molecular surgen algunas
estructuras solitonicas como los del tipo kink, drop solitén o breather.

Todos estos tipos de estructuras, a pesar de mantener caracteristicas si-
milares, en relacion a localizacion y comportamiento, conllevan descripciones
ligeramente diferentes de los fenémenos, aunque se trate del mismo. Esta di-
ferencia es debida a que en medios no lineales, no existe una tnica solucion
de la dindmica.

Uno de los aspectos més importantes para llegar a una descripcion ade-
cuada de la dindmica es el modelo que se considera. Existe una gran variedad
de modelos para la dinamica del ADN, sin embargo si hay algunos que son
especialmente relevantes, ya que han comprobado ser efectivos en describir
ciertos fenémenos, como la desnaturalizacion, y el enrollamiento del ADN.
Dado que los movimientos involucrados en la dindmica del ADN son bas-
tantes complejos, con lo que podriamos suponer que los modelos también
son bastante complejos. Sin embargo los modelos considerados son una ver-
sion simplificada del ADN e implica que se deben enfocar en considerar los
movimientos predominantes en el fenémeno en estudio.



Capitulo 2

“Solitones y ADN”

2.1. Historia solitonica

La propiedad més llamativa de la onda solitaria en particular es el hecho
de que tiene propiedades en comiin con particulas, las cuales fueron descu-
biertas hasta pasados los 1967.

En el siglo 20 se descubri6 y estudio la existencia de varios solitones
existiendo en diferentes medios, pero sus caracteristicas en comun fueron
descubiertas algiin tiempo después.

El primer registro cientifico de lo que hoy es llamado un solitén aparecio
hace mas de un siglo y medio en Agosto de 1834, en Edimburgo, Escocia. El
ingeniero escoces John Scott Russell fue el primero en dar una descripcion
observacional, clara y precisa del solitéon, lo que poéticamente llamo onda de
translacion o gran onda solitaria.

Russell y sus colaboradores dedicaron mucho trabajo a su descubrimiento
obteniendo resultados que describian caracteristicas importantes de la onda
solitaria aunque este trabajo no fue bien recibido por la comunidad cientifica
. La investigacion de este fenémeno permanecié abandonada por algin tiem-
po, tan abandonada quedo, que entre 1844 (la fecha en que Russell publico el
resultado de su investigacion) y 1965 se publicaron alrededor de 20 articulos
sobre la onda solitaria. En 1965, los fisicos estadounidenses Martin Kruskal y
Norman Zabusky, quienes solucionaron computacionalmente una importante
ecuacion relacionada con este fendémeno, acunaron el término soliton. Con-
siderando la posibilidad de navegar con energia de vapor por el canal que
conecta a Edimburgo con Glasgow se le dio la tarea a Russell de investigar



acerca de ello y ademés se le dio acceso a una parte del canal en la cual podia
experimentar. Sus experimentos le permitieron ser de los primeros en repor-
tar el soliton, el primer reporte dado a conocer por Russell fue publicado en
1834, cuatro anos después de que fuera contratado para hacer sus investiga-
ciones. Una descripcion mas detallada de los experimentos se publicé en su
informe “Report on waves” de 1844.

Dado que el fenomeno descrito por Russell fue muy poco o nada conocido
por la comunidad cientifica y lejos haber sido un descubrimiento importante
para todos los cientificos (excepto Russel) vamos a citar la descripcion echa
por este personaje.

“Estaba observando el movimiento de un barco que era jalado rapidamen-
te a lo largo de un estrecho canal por un par de caballos, cuando el barco de
repente se detuvo -no por la masa de agua en el canal que se puso en movi-
miento; esta masa de agua se acumul6 alrededor de la proa de la embarcacion
en un estado de violenta agitacion, entonces de repente dejo la embarcacion
atras, rodando hacia adelante con gran velocidad, asumiendo la forma de
una gran elevacion solitaria, la cual continuo su curso a través del canal sin
aparente cambio de forma o disminucion de velocidad. La segui a caballo y
le alcance, sigui6é rodando a un ritmo de unos ocho o nueve kilometros por
hora, conservando su figura original a unos treinta pies de largo y un pie a
un pie y medio de altura. Su altura disminuyo gradualmente, y después de
una persecuciéon de una o dos millas la perdi en los recodos del canal. Dicho,
en el mes de agosto de 1834, fue mi primera entrevista casual con el singular
y hermoso fenémeno que yo he llamado Wave of Translation.”

Es impresionante la descripcion de Russell un fenémeno equivalente se
muestra en la figura 2.1 donde una onda solitaria se propaga a través de un
canal de agua con velocidad y forma constante.

Después de descubrir la onda de translacion Russell elaboro numerosos
experimentos controlados para estudiar el comportamiento de estas ondas
descubiertas en los canales de Edimburgo, finalmente presento las siguientes
4 propiedades de la onda solitaria.

1. Una onda solitaria aislada tiene una velocidad constante y no cambia
su forma.

2. La dependencia de la velocidad v sobre la profundidad del canal h y la
altura de la onda gy, estd dada por la relacion:



Figura 2.1: Onda solitaria que se desplaza en un canal (http://article.wn.com
Mayo 2014).

V =gy +h) (2.1)

3. Una onda suficientemente grande decae en dos o méas ondas solitarias
méas pequenas(ver Figura 2.2).

4. Existen solo elevaciones solitarias (crestas); cavidades solitarias (depre-
siones) nunca se han visto.

Figura 2.2: Imagen expuesta por Russell del decaimiento de una onda solitaria
en dos moviendose a diferentes velocidades(wy y Wa) en la misma direccion



En resumen esas fueron las conclusiones del trabajo investigativo de Rus-
sell, sin duda tenia una gran visién como investigador ademas de un buen
olfato como cientifico experimental, dado que su trabajo resume sus obser-
vaciones a través de estas cuatro premisas.

Aunque el trabajo de Russell fuera muy bueno no logro encontrar la
causa ni mucho menos una descripcion matematica de la aparicién de estas
ondas solitarias de translacion, el solo logro obtener las caracteristicas del
fendémeno que estaba observando, tal vez fue por esto que su trabajo no tuvo
la relevancia que merecia en ese tiempo.

Que lastima que los cientificos de esta época rechazaran tajantemente las
investigaciones de Russell, en general la comunidad cientifica rechazo la idea
que una onda solitaria existiese, ninguna teoria hasta el momento la predecia,
asf fue que el trabajo de este senor quedo a la deriva por algtn tiempo.

Tiempo al tiempo, Russell habia visto algo que no tenia explicacion logica
ni matematica, solo era cuestion de tiempo, esperar a que alguien més lo viera
0 que mejor aun alguien mas lo explicara, la ciencia compenso a Russell aun
no moria cuando otros cientificos encontraron explicaciones posibles para sus
ondas solitarias, tal vez Russell penso en decirle “te lo dije” a Stokes el cual
fue uno de los cientificos que rechazo sus ideas, finalmente Russell y su gran
onda de translacion fueron absueltos de toda culpa.

Solo pasaron un par de generaciones de cientificos desde que se desdenaros
las ideas sobre solitones hasta que otros propusieron nuevas ideas sobre el
tema. En 1871, el cientifico francés Joseph Valentine de Boussinesq empezo
de nuevo con el problema formulando una aproximaciéon diferente al concepto
de onda superficial en agua. Demostroé que puede existir la onda solitaria de
Russell y calculo aproximadamente su forma y velocidad. Esta conclusion fue
después confirmada por Rayleigh y Saint-Venant.

Aunque Boussinesq habia demostrado que la onda solitaria podia existir y
ademas habia experimentos mas sofisticados en que la onda solitaria aparecia,
aun no se reconocia su existencia del todo porque seguian publicando trabajos
en hidrodinamica los cuales calculaban la no existencia de la onda solitaria.

El que dio punto final a la controversia fue el cientifico holandés Diderik
Johannes Korteweg y su estudiante Gustav de Vries. Tomaron en cuenta to-
das las consideraciones previas y demostraron la existencia de la onda solita-
ria, ellos encontraron una nueva ecuacion para describir a las ondas solitarias
que hoy se conoce como la ecuacion de Korteweg-de Vries. Estos resulta-
dos fueron publicados en el articulo “On the change of Form of Long waves
Advancing in a Rectangular Canal, and on a New Type of Long Stationary



Waves” publicado en 1895.
Tiempo después ocurrié un suceso importante en la historia del soliton,
en el Laboratorio Nacional de los Alamos. Resulta que Enrico Fermi, John
Pasta y Stand Ulam calculaban computacionalmente el flujo de energia en
un arreglo de red unidimensional conectado con resortes no lineales, esencial-
mente lo que buscaban era que una energia inicial puesta en una longitud de
onda larga sobre el sistema eventualmente termalizara, es decir que la energia
puesta sobre el sistema se repartiera o pasara sobre todos los modos vibra-
cionales de este, en pocas palabras lo que trataban de hacer era comprobar
el teorema sobre la equiparticion de energia. Esta conjetura se basa en la
expectativa de que las no linealidades en el sistema harian transferir energia
en los modos armonicos méas altos. Gran fue su sorpresa cuando notaron que
el sistema no termalizaba, la energia puesta en el sistema viajaba por todos
los modos y después regresaba intacta, a este experimento se le conoce pomo
el fenomeno de recurrencia Fermi-Pasta-Ulam.
La figura 2.3 representa un conjunto de masas acopladas con resortes no
lineales, modelo estudiado por Fermi Pasta y Ulam.
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Figura 2.3: Representacion esquematica del modelo Fermi Pasta Ulam.

El misterio sobre el fenémeno de recurrencia Fermi-Pasta-Ulam quedo
por un tiempo como un misterio, ademés de que fue un problema abierto
para cientificos e investigadores, la solucién para el problema llegaria a prin-
cipios de los sesenta cuando los cientificos estadounidenses Norman Zabusky
y Martin Kruskal darfan una explicacién para el fenémeno.

Zabunky y Kruskal utilizaron la ecuaciéon Korteweg-de Vries para modelar
pulsos tipo ondas con un estudio numérico detallado, una cualidad remarcable
es que estas ondas al chocar guardan las mismas caracteristicas en forma y
velocidad, por esta razén las a estas ondas las bautizaron como solitrones,
pero como ese término ya se usaba en alguna patente decidieron acunar el
nombre de solitones, que es asi como se les conoce a actualmente a estas
ondas.

Repasamos ahora un poco de la historia de una teoria préacticamente
nueva, la teoria solitonica, sin duda es una teoria que tiene muchos misterios



y problemas abiertos y que tiene el potencial para convertirse en la teoria que
nos ayude a explicar fenémenos que atin no entendemos. El mundo cientifico
cada vez se estd acercando mas al estudio de procesos no lineales, aunque la
descripcion de la naturaleza a través de teoria lineal nos ha ayudado debemos
de tener en cuenta que todos o la mayoria de fenémenos en el universo son
por naturaleza fenémenos no lineales, asi a través de fen6menos no lineales
explicaremos lo que hasta hoy podemos entender del mundo que nos rodea.

2.2. ADN

El principal objetivo de este trabajo es hacer es hacer una investigacion
concerniente a la obtenciéon de solitones en modelo matematico del ADN,
entonces por ende queremos encontrar caracteristicas de este que no han
sido encontradas o predecir comportamientos no descritos antes.

; ‘CRoplasma

Figura 2.4: E1 ADN de todos los ceres vivos se repliega y junto con proteoinas
forman los cromosomas.

El estudio sobre al ADN es muy complejo y el conocimiento que se tiene
al respecto es muy extenso, tanto asi que grupos enteros de cientificos de



diferentes disciplinas trabajan en esta molécula (biologia, fisica, biotecnolo-
gia), la investigacion sobre el tema no solo es de caracter tedrico como se
hace en el presente trabajo, también la investigacion experimental es vasta,
esto se debe a que la molécula de ADN es altamente compleja e importante
e intentar hacer un estudio completo de esta molécula requiere un tiempo y
trabajo dedicado y extenso (un trabajo completo se puede ver en [4]), por
esta razén no vamos a hacer un andlisis completo sobre esta siper molécula,
solo trataremos de concentrarnos en las caracteristicas relevantes al presente
trabajo.
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Figura 2.5: La cadena de polinucliétidos forman la estructura helicoidal o de
doble hélice del ADN, donde la regla de apareamiento entre bases es A-T y
C-G.

Sin duda el ADN es la molécula més importante para los seres vivos que
conocemos en el universo, es por esta molécula que es posible conservar las
caracteristicas que la evolucion ha concedido para poder adaptarnos a nuestro
entorno; el ADN junto con importantes proteinas forman a los cromosomas
que en células eucariotas se encuentran en el nicleo celular ver Figura 2.4.

Vamos a hacer una remembranza a modo de resumir en lo mas posible
las caracteristicas que nos interesan del ADN.

La funcién mas importante del ADN es trasmitir informacién, para que
cada célula en algtin realice su funcion, el ADN es en pocas palabras las



instrucciones necesarias para que cada célula realice su funcién; todos los
seres vivos en el planeta sin excepcion alguna utilizan el ADN como medio de
transporte de informacién entre generaciones, en el ADN esta la informacion
sobre las caracteristicas de cada ser vivo (color de ojos, estatura, en caso de
los humanos y especies afines), se conoce como codigo genético que en el caso
del hombre se transmite de padres a hijos.

Thymine

0"
Adenine o,

N\ d

V 0"
0=P-0-CH, o,
'

N v
N ¥ CH,=0-P=0
o
uf\u N
2 “hpdha
N NH,
Nﬁld
02P-0-CH, ¢
2P0~ 1
1 "N Y W O A cH,-0-Pz0
& : 5
Hidha ny
NH, )‘ CH,
N ”P"d -]
N -
N, NN 9
N X CH,~0-P=0
: '
NH, N 7
ly N
nﬁm 3
Phosphate N Hﬂ‘\d
Backbone 0=P-0-CH, N NN ¢
2P-0- 3
\ * N O CH,-0-P10
o n)ﬁd o
NH, Hidha N
]
N Hidha
¢
03P-0-CH,
. l N o\ Guanine

Cytosine

Figura 2.6: Estructura molecular del ADN, formado principalmente por fos-
fatos, acido desoxirribonucleico y 4 bases nitrogenadas.

El ADN es un polimero gigantesco formado principalmente por tres com-
ponentes, un azucar (desoxirribosa), un fosfato y una base nitrogenada (ver
Figura 2.6), una hebra de ADN es una cadena larga de nucledsidos que son la
union de un azicar con una base nitrogenada, estos nucledsidos formas largas
cadenas gracias al fosfato que las une, la unién de un fosfato y un nucleétido
se le denomina nucleétido. La estructura del ADN consiste en la union de dos
hebras de poli nucledtidos unidos por fosfatos las cuales se entrelazan para
conformar una geometria helicoidal o de doble hélice que es tan caracteristica
del ADN, esta geometria fue propuesta por los cientificos James Watson y
Francis Crick en 1953, gracias a una imagen obtenida por refraccién de rayos
X sobre la molécula de ADN.

El diametro de la hélice es de 20 A, las bases adyacentes estan separadas
por 3.4 A, a lo largo del eje y estan rotadas 360 grados respecto de la otra,
se tienen 10 nucledtidos por cada vuelta completa con lo que una vuelta
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completa de ADN tiene de longitud 34 A. El cromosoma més largo humano
tiene aproximadamente 220 millones de pares de bases.
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Figura 2.7: Los puentes de hidrégeno son enlaces débiles que unen a estas
moléculas heterociclicas llamadas Timina, Adenina, Guanina y Citosina

Para el ADN existen 4 bases nitrogenadas: Adenina, Timina, Citosina y
Guanina, se aparean solo y Unicamente de la siguiente forma, A-T y C-G
de modo que en una molécula completa de ADN existe el mismo namero
de beses de Adenina que de Timina, asi como existe el mismo numero de
Citosina y Guanina. Estas moléculas se unen entre si a través de puentes de
hidrogeno, uniéndose asi la Adenina con la Timina a través de dos puentes
de hidrégeno y la Citosina con la Guanina con tres (ver Figura 2.7).

La estructura helicoidal del ADN se mantiene gracias a las enlaces no co-
valentes existentes entre pares de bases (puentes de hidrogeno), estos enlaces
son resultado de una interaccién dipolo-dipolo entre un atomo de hidrogeno
y oxigeno y nitrogeno. Las energias de los enlaces entre pares de bases son

EFyrp=7T—— 2.2

A—T 7mol (2.2)
kecal

Eq_c=16,79—— (2.3)
mol

También existe otra interaccion que mantiene la estructura del ADN Ila-
madas interacciones de apilamiento, son fuerzas entre pares de bases adya-
centes.

La estructura de ADN se condensa y se repliega para formar junto con
proteinas los cromosomas, estos se encuentran en los ntucleos de las células
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Figura 2.8: Micrografia electronica que muestra ADN de células eucariotas
en el proceso desnaturalizacion

principalmente, todas las especies vivientes en la tierra comparten un ntime-
ro constante de cromosomas para cada especie, la especie humana tiene 23
pares de cromosomas. En el proceso de division celular, las células resultantes
tienen el mismo material genético es decir las dos células tienen exactamente
los mismos cromosomas dotados de la informacion genética. Esto es posible
gracias a la replicacion de ADN en la célula.

Existen procesos que son tal vez los més importantes en la dinamica del
ADN vy la dindmica de la vida en general, estos son la desnaturalizacion,
transcripcion, traduccion y replicacion; la suma de estos eventos permite al
organismo formar un par de genes idéntico para que la divisién celular sea
posible.

La desnaturalizacion (ver Figura 2.8) es el fenémeno en el cual las dos
hebras del ADN se separan (fenomeno que es base del modelo teérico que
se describird més adelante), posteriormente sobre las cadenas separadas de
polinucleotidos se transcribe y traduce el ADN para al final formar dos mo-
léculas idénticas, el proceso es muy complejo, no estd dentro del objetivo
del trabajo una descripcion detallada, por lo que no es de nuestro interés la
cronica del fenémeno completo.

La desnaturalizacion se puede inducir en un laboratorio elevando la tem-
peratura cadenas de ADN (ver Figura 2.9), o también por un cambio en el
Ph de la solucién en la que esta inmerso.
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Figura 2.9: Curva de desnaturalizaciéon térmica del ADN, la temperatura
para que una cadena este desnaturalizada varia de acuerdo la proporciéon de
enlaces A-T.
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Capitulo 3

Modelos de ADN

Para el estudio de la dinamica del ADN se han hecho un gran nimero de
modelos, ya sean lineales, estadisticos, cuanticos o no lineales, cada uno de
ellos intenta descubrir una caracteristica de la dinamica del ADN, como lo
hemos dicho antes la molécula es una molécula muy compleja y cada estudio
sobre ella necesita su restricciones necesarias en otras palabras cada modelo
toma las caracteristicas que le convenga estudiar.

La complejidad de un modelo es proporcional al nimero de variables,
as{ si tenemos un gran ntmero de variables obtendremos mayor nimero de
ecuaciones diferenciales y con mayor dificultad, asi un cuerpo en estudio
como la molécula de la vida que en principio es un problema con muchos
grados de libertad, lo tenemos que transformar en uno més sencillo para poder
encontrar soluciones que al final buscamos empatar con lo que naturalmente
pasa.

En este capitulo se presentaran algunos modelos lineales y no lineales los
cuales han sido creados para explicar la locomociéon de esta tan misterio-
sa molécula, terminando con el modelo que usamos como herramienta para
el desarrollo de este trabajo el modelo Peyrard-Bishop-Dauxois que es un
modelo no lineal.

3.1. Modelos lineales del ADN

Los modelos lineales del ADN son modelos simples donde los efectos en
algin fenémeno son proporcionales a las causas que los provocan, pero el
ADN es una molécula compleja, su dindmica obedece fen6menos no lineales,
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por eso los modelos lineales son tratados como primera aproximacion.

La varilla elastica uniforme con seccion circular es tal vez el modelo fisico
del ADN mas simple (ver Figura 3.1). Este modelo toma en consideracion 3
tipos movimientos internos: estiramiento, torsion y flexion. Entonces pode-
mos escribir el hamiltoniano de la siguiente forma.

H:H6+Ht+Hf+He—t+H€—f+Ht—f (31)

donde los términos H., Hy, H; describen desplazamientos longitudinales,
de torsion y flexion respectivamente, los elementos H._;, H._¢, H;_f corres-
ponden a términos acoplados entre estos tres tipos de movimiento.

Figura 3.1: Representacion del modelo tipo varilla lineal que se puede apro-
ximar a un conjunto de masas esta acoplada con resortes.

El modelo da una simple forma de afrontar el problema, dado que con
aproximaciones algunos de los términos en Hamiltoniano en 3.1 se pueden
menospreciar facilitando la resoluciéon de las ecuaciones de movimiento, un
ejemplo de solucion para este problema son ondas planas, es decir el mo-
vimiento de la cadena es periddico tanto en el estrechamiento como en la
flexiéon, con lo que podemos encontrar la frecuencia de oscilacién para este
tipo de movimientos.

Vamos a considerar otro modelo lineal de mayor complejidad. En el caso
general el modelo consiste en dos cadenas elasticas enrolladas entre si para

15



producir la doble hélice que caracteriza la geometria del ADN (ver Figura
3.2) .

Figura 3.2: Modelo lineal doble varilla, es lado dereho es la aproximacion al
modelo discreto.

El modelo discreto visto en la Figura 3.2 y sin considerar la geometria
helicoidal consiste en dos cadenas rectas de discos conectadas con resortes
longitudinales y transversales. Para estudiar la dindmica en este modelo es
conveniente considerar la contribucién de los dos elementos de n-ésimo ter-
mino de la cadena, componentes que pertenecen a las dos ramas de la cadena
separadamente. Para cada disco de la cadena hay tres grados de libertad.
Este disco puede tener movimiento longitudinal, movimiento perpendicular
a la cadena (movimiento transversal) y puede rotar alrededor de la cadena.
Entonces el hamiltoniano del sistema seréa:

2
H=>[H +H +H,+H ,+H_,+H,_,] (3.2)

El término ¢ indica que para la n-ésima posicion en la cadena tenemos 2
particulas una para cada rama. Los elementos Hj, H}, H;. corresponde a los
movimientos longitudinales, transversales y de torcion respectivamente, los
elementos H; ,, H} , ,H] , corresponden a movimientos acoplados.

Hemos hablado de dos ejemplos de modelos en los cuales solo se toman en
cuenta algunas variables para simplificarlos, las interacciones de los resortes
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que unen las particulas en estos modelos son lineales, obedecen la ley de Hook
de los resortes, por consiguiente una soluciéon para este tipo de problemas son
ondas planas, de las cuales podemos obtener magnitudes importantes del
movimiento como lo son las frecuencias y amplitudes de movimiento de las
ondas periddicas. Pero para un modelo tan complejo no basta con un modelo
lineal por eso tenemos que utilizar como herramienta un sistema no lineal

que describa mejor el modelo y que adems$as se asemeje a la mega molécula
de ADN.

3.2. Modelo Peyrard Bishop Dauxois: Modelo
no lineal del ADN

El modelo de Peyrard-Bishop (PB) del ADN modelo creado por Michel
Peyrard y A. R. Bishop en 1989 es un modelo no lineal, discreto, que fue
introducido a finales delos 80 para describir la desnaturalizacion térmica del
ADN. Mencionado anteriormente la desnaturalizacion del ADN se logra cuan-
do las dos hebras de ADN se separan, se considera que el polinucledtido esté
desnaturalizado cuando al menos el 50 % de los pares de bases estan abier-
tos. Experimentalmente se pude medir la rotura de los pares de bases dado
que este fenéomeno va acompanado de un aumento en la absorciéon de luz
ultravioleta en el rango de los 260 nm.

Para cada pares de bases el modelo PB incluye dos grados de libertad
U, v v, los cuales corresponden a los desplazamientos de las bases de su
estado de equilibrio a lo largo de la direccion de los enlaces de hidroégeno que
conectan las bases en un par. Una buena aproximacion para el potencial de
los puentes de hidrogeno es el potencial de Morse. Un apareamiento armoénico
debido apilamiento de los pares de bases que se supone existen entre bases
adyacentes se da por el siguiente hamiltoniano.

H=3. %m(ﬂi +07) + %k[(un e 1)? 4 (0 = V)] V(1 — v,) (3.3)

Se usa una masa comun m para las bases y la misma constante de aco-
plamiento k, a lo largo de cada cadena.
Ahora se realiza el siguiente cambio de variables.
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(un + vn) Y = (Un — vn)
V2 ! V2
Estas variables representan los movimientos en fase y fuera de fase res-

pectivamente. Solo los desplazamientos y,, estiran los puentes de hidrégeno.
Entonces el hamiltoniano se convierte en.

(3.4)

Ty —

2m

H = H(o) + HO) = 3 | 224 k(o — 500 (35)

n

2
qn 1 2 (—a\/§ )2
D S 4 k(Y — Yn1)® + D o1
- {Zm 9 (y Yn—1) €

Donde p, = mi, y ¢, = my,

Dado que las contribuciones z,, no generan ningin estrechamiento ni es-
tiramiento en las pares de bases, podemos no considerar estos términos. El
hamiltoniano queda.

2 1 2
H=Y B—% + 5k = o)+ D (e*aﬁyn - 1) ] (3.6)

El primer término en el Hamiltoniano representa la energia cinética, el
segundo término representa las interacciones tipo resorte que hay entre los
pares de bases, por tultimo el tercer término como se dijo antes viene dado
por el potencial de Morse.

El potencial de Morse es un conveniente para la energia de enlace en
una molécula diatomica principalmente (ver Figura 3.3). Es mejor la apro-
ximacién para una estructura vibracional de una molécula que el potencial
oscilador armoénico cuantico, porque este incluye los efectos de la ruptura de
enlaces. El potencial de Morse también se puede utilizar para modelar otras
interacciones, tales como la interacciéon entre un atomo y una superficie.

Por lo tanto el motivo de la eleccion del potencial de Morse es que describe
de manera sencilla los comportamientos fundamentales de los enlaces entre
bases. En efecto, si comprimimos el par encontramos una resistencia muy
fuerte, que de hecho crece exponencialmente con la cercania debido al con-
tacto entre las nubes electrénicas de ambas bases, que se repelen fuertemente.
Por otro lado, el estiramiento de los enlaces es lineal para distancias peque-
nas y moderadas; a distancias mayores hay un punto en el que los puentes
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/

Internuclear Separation (r)

Figura 3.3: Forma del potencial de Morse, si las particulas se acercan existe
una fuerza repulsiva que las separa, si las particulas se separan la fuerza
atractiva entra en juego, todo esto alrededor de su estado de equilibrio.

de hidrégeno se rompen y las dos bases dejan de estar conectadas, es decir,
ya no se ven y por tanto su potencial de interaccion se vuelve independiente
de la distancia a que se encuentren. Finalmente, V' (y) tiene un inico minimo
en y = 0, es decir, en la posicién de equilibrio de los enlaces.

Peyrard y Bishop utilizaron este modelo para el estudio estadistico de
la desnaturalizacion térmica, usaron el ensamble canénico para calcular la
temperatura critica para la cual las pares de bases se separan, definiendo un
estado abierto cuando yo > 2A es decir la distancia entre pares de bases. Sin
embargo, la fraccion de bases abiertas en funcion de la temperatura, P(y > yo;
T), da una transicion muy suave en comparacion con los datos experimen-
tales. Es por eso que el cientifico francés Thierry Dauxois en 1993 hizo su
aportacion al modelo modificando el hamiltoniano anadiendo un término ar-

monico. El término que Dauxois modificé al hamiltoniano es el término de
resortes acoplados, lo cambié por.

k By —
W<yn7 yn71> = 5 (1 + pe Hlom yn_l)) (yn - yn71>2 (37)

Aunque este modelo fue en principio creado para modelar la desnatura-
lizacion, también es interesante analizar las soluciones dindmicas existentes
del modelo, lo cual es el objetivo principal en el trabajo.
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Capitulo 4

Ecuaciéon de movimineto y
soluciones

4.1. Ecuaciéon de movimiento

El Hamiltoniano que utilizaremos no incluye la interacciéon del ADN con
el medio viscoso en el que estd inmerso, tampoco fluctuaciones térmicas de
este. El Hamiltoniano es el siguiente.

) =3 56+ Wl v ) + My,) (1.1
=1
con
W 1) = {1+ pe 00 ) )2 (1.2
y
M(y,) = Qe 17 (43)

La masa de las particulas es m, ¢, = m% y N es el nimero de particu-

las. La variable desconocida vy, es la distancia de separacion del puentes de
hidrégeno para el espacio n.

La variable y,, representa la expansion de la longitud de los puentes de
hidrogeno para el sitio y,,. El principal argumento a favor de utilizar este mo-
delo no lineal de apilamiento entre bases adyacentes consiste en considerar
el hecho de el decrecimiento entre la interaccion de pares de bases debido
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a la modificacion de las distribuciones eléctricas en el momento en que los
puentes de hidroégeno se rompan.

Empezamos con el hamiltoniano de la ecuacion (4.1), la ecuacion de mo-
vimiento para variables de desplazamiento independientes y para el n-ésimo
par de bases es:

myn - _W/(ym yrﬁl) - W/(ynJrla yn) - M/(yn> (4'4)

Sustituyendo los valores correspondientes del potencial en la ecuacion
(4.4) obtenemos la siguiente ecuacion de movimiento de sistema discreto para
la variable desconocida y,,.

. 1 By
myn = Ekp[(yn - yn—l)(2 - ﬂ(yn - yn—l))e Alyn=yn—1)

—(Ynt1 = Yn) (2 = BYna1 — yn)) e PWrermvm)]

+k(Yna1 + Yn1 — 2yn) + 2aQ[e” " — 1]e” " (4.5)

Vamos a estudiar la aproximaciéon continua del sistema discreto esto es
usando la relacion y,4+1 = y + ay, + %a2ym + ..., a es la distancia entre bases
adyacentes.

Después de algtin algebra y tomando solo en cuenta los términos de se-
gundo orden obtenemos la siguiente ecuacion diferencial no lineal.

Py _
o2

Oy oy \’| 0%y oy —ay
K1+ Ko (%) + K3 (8_$) ] pye) +2aDe ¥ (e™™ —1)  (4.6)

Donde los nuevos parametros son:

ka*(1+ p) —3kpBa’
L
k 2.4
oy = SFPS T p_@ (4.7)
m m

El procedimiento siguiente es integrar esta ecuacion diferencial no lineal,
esta intregracion se realizara en la siguiente seccion.
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4.2. Integracion de la ecuacion diferencial no
lineal y soluciones tipo ondas viajeras

Vamos a analizar el caso de la ecuacion (4.6) para el caso de soluciones
viajeras. Para esto vamos a tomar en cuenta una nueva variable dependiente
del tiempo y de la posicion de la siguiente forma: s = x — V't, donde V es la
velocidad de propagacion. Después del cambio de variable la ecuacion (4.6)
se convierte en:

2 2
K1+ kg (@> + k3 (@) ] oy +2aDe ¥ (e™ ™ —1) (4.8)

2
0y
0s? 0s 0s 0s?

Multiplicando la ecuacién anterior por % podemos integrar facilmente,
con lo que obtenemos:

VQ—/ﬁ 81/ ? ) ay ’ K3 8y ! —ay 2
(—2 )(a_) _§<£) —z(a) TREH )T HO (19)

Siendo C' una constante arbitraria de integracién. Ahora realizaremos el
siguiente cambio de variable.

1 1/ ®,
O =Y y=——Lnd entonces Ys = —— (—) (4.10)
o

Después de hacer el cambio de variable en la ecuacion (4.9) encontramos
la siguiente Ecuaciéon Diferencial No Lineal.

o4+ %@@i 022 — (D — 1) + O = 0 (4.11)
a
Con
. 2ma® ,  ka*(1+ p) _ 4Dma!
T 3kpa*B? m ’ "= 3kpa*B?

Con C" una nueva variable de integracién. En trabajos anteriores se ha
resuelto esta ecuacién para condiciones de campo triviales es decir cuando
y — 0 entonces y; — 0, cuando s — +00 que es equivalente a que a & =1
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y &, = 0. Para estas condiciones las soluciones a las ecuaciones diferenciales
no lineales son solitones tipo anti-ctispide y pico, a partir de este trabajo
nosotros intentaremos encontrar soluciones solitonicas para la misma ecua-
cion con diferentes valores en las condiciones de frontera. Las condiciones
que utilizaremos seran: Cuando no hay estructura solitonica en la cadena de
ADN es decir cuando s — +oo entonces el estrechamiento de la cadena de
ADN y — yo entonces ys — 0 o del mismo modo & = &5 y &, = 0 cuando
s — 00, es decir para estas condiciones de campo el estrechamiento entre
pares de base es una distancia vy inicial diferente de cero.

Aplicamos las condiciones de campo antes descritas ® = &5y &, =0 en
la ecuacion (4.11), y resolviendo para ®, obtenemos:

@Ozli,/g (4.12)
"

4.2.1. Aproximacién no lineal de Pequenas Amplitudes

Para integrar la ecuacion (4.11), vamos a hacer uso de la aproximacion a
pequenas amplitudes, para esto ponemos a esta ecuacion de la forma.

C/
P2 <<1)§ + Lo, - 7@2) — pd* ((CD -1+ —) =0 (4.13)
af I
Vamos a suponer que en la ecuacion (4.13) el término que esta multipli-
cando a ®? lo podemos poner como un binomio al cuadrado de la forma.

(D, + 0®)” (4.14)

En este caso la constante v debe ser forzosamente negativa, bajo la res-
triccion de que gamma sea estrictamente negativa obtenemos valores para
los cuales la perturbaciéon viaja a velocidades establecidas por la siguiente
relacion.

2

V<

ka*(1 + p) (4.15)

Ademaés el valor de o establece un valor para la velocidad de la exitacion
no lineal, la cual depende de los valores de las constantes v, o, a y (. La
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velocidad resultante para las exitaciones no lineales es.

ka? 5
V2= % (1 + §P> (4.16)

Entonces aplicando las condiciones que implica la ecuacion (4.14) a la
ecuacion (4.13) obtenemos como resultado.

X

[@(% +0¢) — Vg’ ((¢ -7+ %)

[¢s(¢s +0¢) + /e ((cb —1)°+ %) 2] =0 (4.17)

Entonces de la ecuacion (4.17) podemos establecer dos nuevas ecuaciones
para ®,, podemos separar los términos que dependen de s y de & para asi
poder integrar, las dos soluciones posibles para este problema son.

= +2ds (4.18)

dd
—a@iaq>\/1+%’7,/(©— 12+ <
AP
=24ds (4.19)
—acbj:c@\/l - (@ -1+ C

Estas dos ecuaciones son un tanto dificiles de integrar, en este trabajo in-
tentamos encontrar soluciones analiticas para estas, aunque podriamos hallar
soluciones numéricas las cuales por el momento vamos a dejar de lado.

Al explorar la posibilidad de integrar estas ecuaciones, es de notarse que
las soluciones pueden quedar en términos de integrales elipticas, pero hay
un inconveniente, que para algunos valores de los parametros que definen
estas ecuaciones, las soluciones son unas funciones complejas, por ende estas
soluciones no nos sirven.

Las ecuaciones (4.18) y (4.19) tienen multiples raices acopladas asi que
vamos simplificarlas con un cambio de variable, se puede notar que estas
ecuaciones se transforman en.
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8\/'Eds (4.20)

02\11 ( /_2 ) o
8
_ SR (4.21)
2 o
0' \I/ ( /_2
1 !
Donde U= —1) y 0 = 6?
o

Vamos entonces a utilizar la aproximacion a pequenas amplitudes supo-
niendo que ¥ << 7, la aproximacion consiste en suponer que la funcion ¥
que depende de s como perturbacion del medio tiende a tener amplitudes
cortas. Con esta idea podemos utilizar el siguiente argumento.

[ W2 U2
— +1lml+— (4.22)
n? 2n?

Asi las ecuaciones (4.20) y (4.21) se convierten en.

8
i _ SR (4.23)
o2v o w2 g
(£2+1) ( li\/1+77<1+2n2>)
i _ L SR (4.24)

(f}+1) (—11\/1—n<1+%)> e

Ahora estas dos ecuaciones son més simples de resolver, vamos a integrar
a la primera de ellas la ecuacion (4.23). Para esto vamos a tomar algunas
condiciones para que la solucién sea méas simple.

Dado que en la ecuacion (4.23) tenemos parametros constantes con valores
determinados por la forma del potencial y la masa de los pares de bases, es
decir valores arbitrarios que modulan el decrecimiento del potencial mientras
los pares de bases se separan o la amplitud de este potencial por ejemplo,
esto nos permite ahora establecer un valor a estos parametros estos valores
caracterizan a nuestro potencial. En pocas palabras hacemos del potencial
entre pares de bases un potencial parcial.
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El problema en dejar los pardmetros arbitrarios es encontrar soluciones
reales, es decir no para cualquier valor de n , © y o existen soluciones reales,
por lo cual asignaremos un valor el cual ademés de obtener soluciones reales
sea lo mas simple posible.

Tomaremos los siguientes valores en la ecuacion (4.23): n = 2, =4y

o = 9,6, entonces dicha ecuacion toma la forma:
dv
U2
(W +1) <—1i\/1+2(1+?))

De este modo resolver esta ecuacion serd mas sencillo dado que no depende
de parametros arbitrarios, asi podremos integrarla y establecer sus soluciones.

— +9,6ds (4.25)

4.2.2. Solucién tipo cuspide

De la ecuacion (4.25) tomaremos el signo positivo, después la integraremos
ademas recordando que ¥ = %ﬁ (® — 1), regresaremos al sistema ¢ = ¢(s).
Entonces la solucién estd dada de la forma.

1
+(s—s9) = 3 (\/§ arctan

VE(-4(1 - o) .
164+ 3v/12 1 (1—0)2(1 — ¢) — 2(1 — ¢)?

V2 arctan [12\_/;} + 2<— log [8+ (1 — ¢)*] — log [(8 + (1 — gb)2)2] 44.26)
log [(8 +(1—¢)?) <16 b A/12 (102 4+ (1— ¢)2)] +2log[2 — ¢] +

Vi3log2 — ¢] - VT3log [11+\/§\/m+¢])>

La solucién encontrada tiene una forma caracteristica, que indica coémo
es que evoluciona el estrechamiento de pares de bases en la cadena del ADN,
dado que estamos trabajando sobre el sistema discreto, es decir solo con-
templamos la elongacion o distencion del par de base en el n-ésimo sitio, las
interacciones con la cadena completa las hemos aproximado como se a dicho
antes. Pero porque esta solucién describe el comportamiento sobre toda la
cadena, tenemos que tener en cuenta que el modelo de ADN propuesto, cada
elemento que forma la red es idéntico, por lo que la solucién encontrada, es
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la misma para todos los pares de bases, con lo que el solitén se propaga sobre
la cadena de forma inalterada. Estas consideraciones aunque nos simplifican
el problema implican que dejamos de lado caracteristicas propias del ADN,
por ejemplo no estamos considerando la diferencia entre la unién molecular
pares de bases puricas y pirimidinicas por puentes de hidrégeno, que en el
caso de la union entre la Adenina y la Timina son 2 puentes de hidrogeno y
para el enlace de Guanina con Citosina son 3.

Para la ecuacion (4.26) tenemos 2 ramas solucion dadas por el signo +
una para el signo positivo y otra para el signo negativo sobre s.

La solucion encontrada estad dada de la forma ¢ = ¢(s), en principio
estamos buscando una solucion y = y(s) es decir como cambia la distancia
entre pares de bases mientras que la onda se va desplazando a lo largo de la
cadena de polinucle6tidos.

La figura 4.1 representa la solucién para la funcon ¢ esta grafica no tiene
colas infinitas es decir, la solucion es compacta.

12

Figura 4.1: Solucion tipo compacton para el parametro so = 0.

En las figuras 4.1 y 7?7 tomamos el parametro de integracion sy = 0 dado
que es un parametro arbitrario el cual podemos asignarle un valor aceptable,
con lo que asignaremos a este parametro un valor para el que las dos ramas
solucién se unan en la posicion de equilibrio ¢ = 0. Ademas en estas figuras
contemplamos todos los valores de ¢ tanto positivos como negativos, sin
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embargo si analizamos el fenémeno notamos que solo puede existir la parte de
la solucion donde ¢ > 0 esto por la ecuacion (4.10). Con estas consideraciones
la grafica que representa nuestra soluciéon cambia de forma, ver Figura 4.2.

14
Figura 4.2: Solucion tipo burbuja compacta o compacton.

La figura 4.2 representa la grafica de la solucion tipo compacton que viaja
a través de la cadena de ADN, esta onda se desplaza a través de esta cadena
afectando la distancia entre pares de bases. Para esta figura el parametro
so = +1,75612.

Ahora recordando que en nuestro modelo que tiene un grado de libertad
y que representa como se mencioné la distancia de la posicion fuera de equi-
librio, y por las ecuaciones (4.10), tenemos que la forma de nuestra solucion
cambia de la siguiente manera.

Para la figura 4.2 cunando s — 0 dado que y = —Ln¢ entonces y — oo
esto es para cada rama de la solucién =+s, recordamos que la solucion es
compacta, es decir existe valores solo para un punto especifico, las soluciones
no tienen colas infinitas.

Este soliton tipo ciispide representa una dinamica muy particular para
nuestro modelo no lineal de ADN, en principio es una perturbacion que se
desplaza a lo largo de la cadena de ADN. Si observamos la Figura 4.3 podemos
notar que cuando s — 0 entonces y — 00, esto quiere decir que el solitéon
en algin momento va a provocar que los pares de bases tiendan a separarse,
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mientras la propagacion viaja a través de la cadena. Ademas existe otro
segmento en la Figura 4.3 en el que y < 0 esto representa que los pares de
bases sobre la cadena se estan estrechando, y hasta cierto punto llega hasta
un estrechamiento maximo dado que la cola no es infinita y tiende a una
constante.

Una caracteristica importante de la soluciéon es que la cadena tiende a
separarse en algiin momento, es decir dado que s = = — V't en valores de-
terminados de x,y el ensanchamiento de los pares de bases es grande(para
esta solucion estos valores los fijamos con el pardmetro sg), ademas de que
tiende a infinito por lo que va a haber un momento en el que la distancia
de separacion de un par de bases va a ser tan grande que la perturbacion
provocaria que el puente de hidrogeno que una los pares de bases se rompa
provocando asél proceso de desnaturalizacion.

Figura 4.3: Figura que representa la solucion para y = y(s).

Entonces podemos definir un estado cuando un enlace esta roto y un
estado para el cual las bases estan unidas, asi dado que la cadena se considera
desnaturalizada cuando el 50 % de pares de bases estan abiertos, entonces
siguiendo el desplazamiento del soliton por la cadena podemos encontrar una
cadena desnaturalizada. Se puede considerar que el enlace esta roto a cierta
longitud especifica por ejemplo 2 Aentonces el par de bases esta abierto.

Entonces el modelo PBD de la dindmica no lineal del ADN nos lleva a que
existen soluciénes solitonicas tipo clspide las cuales se propagan a través de
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la cadena de ADN las cuales pueden viajar sin perder energia, ademaés este
proceso puede romper los pares de bases provocando asi la desnaturalizacion
de la cadena de nucle6tidos.

4.3. Energia de las exitaciones

4.3.1. Condiciones de salto

Las condiciones de salto son aproximaciones utilizadas primordialmente
en estudios de fluidos complejos. Estas condiciones son usadas para soluciones
las cuales tienen una discontinuidad marcadas por la relacion.

lim — #0 (4.27)

Sc—E€
Esta relacion indica el cambio en la derivada en el punto de cruce s, si
este es diferente de cero. Asi la derivada puede ser discontinua y las ramas
en nuestra soluciones se pueden pegar en este punto. para obtener los valores
del campo y la primera derivada en el punto s = s, necesitamos integrar
la ecuacion (4.6) esto usando las coordenadas s = x — V¢ en el intervalo

_ dy _ Py
S — €, 8.+ €y denotando a y, = 22 ¥ yss = 73,

Sc+e€ 1
/ { (§(V2 — K1) — RolYs — ligyg) Yss — 2aDe” W (e™ W — 1)} =0
Sc+e€
(4.28)

entonces tenemos que.

Tomando el limite cuando € — 0 y denotando.

, Sct+e , 2|8cte 1 92 , 3|Scte 13
12% Ys Se—e [ys]’ lg% Ys Se—e [ys] y lg% Ys Se—€ [ys] (429)
Entonces tenemos que.
V2 -k 1 1
— Zko?] = ket = 4.
(552 ) - Sl = st =0 (4.30)
Resolviendo para ys obtenemos.
3k 8ks
slsms. = fe=——— | 1E4/14+ (V2 -k 4.31
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Sabemos que ® = e, entonces su correspondiente derivada evaluada
en el punto s, es.

¢S(Sc> = _a¢(sc>fc (432)

Ahora usaremos la ecuacion diferencial (3.18), e introduciendo el resultado
para la condicion de salto en la ecuacion (4.6) obtenemos.

2
¢c:1+afc (afc> —4 (4.33)

o 4o

¢ es el valor del campo ¢ en el punto de contacto divergente entre las
ramas de las soluciones, el valor correspondiente para los desplazamientos
Y. respectivos pueden ser encontrados, reemplazando los correspondientes
valores para el cambio de variable ¢..

4.3.2. Valor de la energia

Ahora vamos a calcular la energia para estas estructuras no clasicas obte-
nidas. Para esto vamos a escoger los limites de integracion que estan difinidos
por las condiciones de salto. Para la aproximacion continua de la ecuaciéon
(4.1), usando las ecuaciones (4.2) y (4.3) podemos calcular la energia total
localizada en las estructuras viajeras con velocidad V.

m81V2dy21 dy\® 1 dy\°
ET_E/SQ 7(@) +§/€1 (@) +6/€2<£>

1 dy ! 2
—ks | —= D(e ™ —1)"|d 4.34
+123(ds)+ (e )]s (4.34)
Con s1 y s9 definidos como los bordes donde la solucién existe. Como
Ys = _Of; yds = % entonces la integral en la ecuacion 4.34 podemos obtenerla
de la siguiente forma:
1 2 2
m Vv + kl ¢9 k2 Qs
Er=— e 4.35
= [ () ea (5) (4:3)
ks (@2 (¢ —1)?
— = D——1|d
i (1) #2155, ]
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Esta nueva integral la podemos resolver tomando en cuenta que sabe-
mos el valor de ¢,, después de hacer el respectivo cambio de variable ¥ =
%ﬁ (® — 1) el valor obtenido es:

¢s = ¢ (—1 +4/3+ w> (4.36)

Sustituimos el valor de ¢, en la integral, obtendremos el valor que corres-
ponde ergia que depende de ¢ que posteriormente evaluaremos en los limites
dados por las condiciones de salto para ¢; y ¢9, donde ¢1 = ¢. y o = 2.
Entonces restaremos el valor de la energia obtenido con s; a el valor obtenido
con sy, de este modo obtendremos el valor para la energia total de nuestro
sistema, o en lenguaje matematico:

Entonces este es el valor numérico de la energia que depende de varios
parametros como son la velocidad de propagacion, la masa de las moléculas,
etc. El valor numérico de la energia es obtenido haciendo uso de los pardme-
tros propuestos en la literatura y los valores de campo restringidos por las
condiciones de salto. Los valores utilizados son: k = 0,025¢VA, Q = 0,05¢V,
a=42A""8=035A"", p=2, a =344 y m = 300uma.

El valor obtenido para la energia de la excitacion es E ~ 0,0189711eV/,
este valor es un valor aproximado.

El método utilizado nos provee de una buena herramienta para una apro-
ximacion al calculo de la energia de nuestro solitéon tipo cuspide.
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Capitulo 5

Conclusiones

En este trabajo, se han planteado y resuelto analiticamente las ecuaciones
de movimiento para un modelo de la dindmica no lineal del ADN, el modelo
es nombrado Peyrard-Bishop-Dauxois modificado que es un modelo simple de
cadenas acopladas tipo escalera, que representan la cadena de polinucle6tidos
de la estd compuesta el ADN. Las soluciones encontradas son soluciones
muy particulares llamadas solitones encontrados como soluciones también
en ecuaciones diferenciales no lineales como son la ecuaciéon no lineal de
Schorodinger y la ecuacion de Korteweg-de Vries.

Las soluciones solitonicas encontradas son solitones tipo ctspide, las cua-
les pueden ser causantes del proceso de desnaturalizacion del ADN, este pro-
ceso es un precursor de la transcripcion, que en conjunto con algunos otros
fenémenos son indispensables para la continuidad de la vida en la tierra.

La onda solitonica tipo ctspide viaja a través de la cadena de particulas
ensanchando los enlaces que las unen hasta un punto en el que la longitud
entre pares de bases o longitud de enlace 1y, es tan grande que el enlace tie-
ne que romperse, entonces el solitén viaja a través de la cadena rompiendo
enlaces, lo que sugiere una buena representacion del proceso de desnaturali-
zacion dado que se sabe que la desnaturalizacion del ADN se logra a través
de “burbujas” que son segmentos de ADN donde las cadenas estan separadas.

También se ha calculado la energia de las soluciones tipo ciispide encon-
tradas que es de F ~ 0,0189711eV, comparada con un tabajo similar en [1]
la energia es menor dado que en [1] la energia calculada es E ~ 0,11972¢V,
entonces problema para resolver se puede comparar nuestros resultados con
resultados publicados anteriormente y resolver algunas preguntas como ;que
similitudes hay entre los modelos usados?, jcuales son los factores que impli-
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can que tengamos diferencias entre los resultados? o jque tan factibles son
los resultados comparados con los experimentos?, preguntas de interes que
obligan un estudio mas amplio.

Finalmente este trabajo sugiere un analisis detallado para poder ampliar
el método utilizado, para que en futuros trabajos se puedan considerar va-
riables que aporten informacioén al sistema, como lo puede ser la torcion de
la cadena de ADN o la interaccion con el medio sobre el que estd inmerso
esta molécula.
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