Revista Colombiana de Fisica
Revista Colombiana dei§ica,Vol. 41, No.2, Abril 2009 j\ R I :

Transporte Dirigido en Matracas con un Grado de Libertad
Interno

N. A. Naranjo*, T. Dittrich®

aGrupo CeiBa,Departamento de Fisica, Universidad NacipBagota D.C., Colombia

Recibido 23 de Oct. 2007; Aceptado 6 de Mar. 2009; Publicadtinea 30 de Abr. 2009

Resumen

Estudiamos los efectos de un grado de libertad interno eerginfieno de transporte dirigido para un
sistema con un potencial de matraca. Nuestro modelo inedgenas un grado de libertad quimico que
reemplaza el forzamiento externo de otros modelos.
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Abstract

We study the effects of an inner degree of freedom for a ratcder model includes in in addition a
chemical degree of freedom that replaces the externalngyivi others models.
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1. Introduccion o simplemente la ecuacion de Newton para cada ato-
mo de la molécula (Dinamica Molecular). Los modelos

Se denomina potencial de matraca a un potencial queeXistentes que hacen uso de la EL con un potencial de
no posee gradientes globales y cuya simetria espaciafmatraca han sido exitosos respecto a la aclaracion de as-
esta rota [1]. Este tipo de potencial es comin a un gran Pectos fundamentales como lo son el papel que juegan
numero se sistemas biologicos denominadazores los potenciales de matraca, las fluctuaciones térmicas,
molecularegMM) los cuales exhiben el fenomeno de la disipacion y las reacciones quimicas en el transporte
transporte dirigido en ausencia de gradientes globalesdirigido. Sin embargo, queda pendiente el estudio de
de energia potencial (fuerza promedio nula) y en pres- 12 forma en que los grados de libertad funcionales de
encia de fluctuaciones térmicas. En general los mecan-0s MM (torsiones, doblamientos y cambios conforma-
ismos que producen trabajo (til a partir de la rectifi- cionales) interactuan con los demas grados de libertad
cacion de las fluctuaciones termicas, en un sistema fuerade! sistema para producir transporte. Los resultados po-
del equilibrio, son llamadamotores Browniano€viB). drian tener aplicaciones en cualquier tipo de MB con
Estos motores poseen aplicaciones tanto en sistemagrados de libertad internos (p.e. el espin en electrpnica
biologicos (MM) como en sistemas electronicos (rec-  Nosotros modelamos un motor molecular con un gra-
tificadores, compuertas logicas) y sistemas mecanicosdo de libertad interno (grado de libertad funcional),
(segregacion de particulas, nanomaquinas). mediante la integracion numeérica de las ecuaciones de

La dinamica de un MM se puede modelar mediante Langevin, haciendo del uso del método convencional de
la solucion de la ecuacion de Langevin, la ecuacion de dinamica Browniana (CBD)[3]. Al sistema le asignare-
Fokker-Planck, las ecuaciones de Cinética Quimica [2] MOs una coordenada de reaccion quimica que viene a
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. T 2
reemplazar el forzamiento externo periddico de otros ,,, X %ec _ . dzex @
modelos, lo cual implica un avance, ya que en gener- te dstin(x_ I\ cos(zer) + 24 cos(2zer)
al las reacciones quimicas no son periodicas y estan +( 1'”+ — ) ( = A = )
., . . in
acopladas a la dinamica del sistema. + ecnsin(zen) cos(ex — 8) + R(t),
d2 X
min% = K cos(zin)+ 2
2. Modelo (Gin Cos(:cin)) (sin(xex) + Asin(?xex))
1+ €in 2fa '
. d?xzen dzep, =~ AV
Nuestro modelo costa de tres Grados de Libertad Meh— 5~ =~ MenYeh—— + —— (3)

Zin, Tch- SU significado fisico y las caracteristicas que

impondremos sobre cada una de estos grados de liber- 20Nde £(t) €s una fuerza aleatoria con las sigu-
tad se describen a continuacion. ientes propiedades estadisticas [&(t)) = 0y
(R(H)R(0)) = 2mexvexkTé(t). ParakT la energia

térmica caracteristica del sistema)ydenota el prome-

= Grado de Libertad de posicion o Exteragy. Es .
dio sobre un ensamble.

en este grado de libertad donde se presenta el
fenomeno de transporte. Como es un grado de lib-  Tapla 1. Tomamos la masa del grado de libertad externo
ertad de tipo angular la energia potencial promedio  como unidadum. Tomamos como unidad de energia la
debe cumplir para algl'm valor dezey queV(xeer profundidad del pozo del potencial de_ matraca la cual es
AZey, Tin, Ich) _ V(Iex, Tin, Ich) [2] cons_tanteuE. El valor de~ex se s«/ale.cuona de forma_que

. el sistema se encuentre en el régimen sobreamortiguado.

= Grado de Libertad Internoin. Representa los cam- Ademasye define una unidad de tiempa para el sistema.
bios conformacionales de la molécula, por lo cual la
energia potencial promedio que siente el grado de
libertad externo depende de su valor. Valor 1 ]0,1{100]0,5/1,01,0/0,25] 1 ]100/4,53]0,1) 1
= Grado de Libertad Quimicec. Es este grado de lib-

ertad el que provee de energia al sistema. El grado de
libertad quimico debe ser mucho mas inercial que las 3, Transporte
demas grados de libertad del sistema, de modo que
la reaccion sea robusta ante cambios en el grado de g transporte del grado de libertad externg se de-
libertad externo. Como las reacciones quimicas en unfine como
MM hidrolizan o sintetizan una molécula Trifosfato . Zex(t) — zex(0)
de AdenosinaAT P, entonces en un ciclo quimico (Zex(t)) = <tlin§o f>
se debe satisfacer que [R](zex, Zin, Tch + Azch) =
V (Zex, Zeh, zin) £ AV, dondeAV es la energia de
la reaccionATP — ADP + P + AV (Difosfato de

Parametro|mex|min|mcn| K |ech|€in| A |ET|AV| 6 |Yex|Vech

4

Lanzando un ensamble simétrico de trayectorias en el

espacio de fase y dejandolo evolucionar lo suficiente
: calculamos numéricamente valor del transporte para un

Adenosina ADP). P P

Teniendo en cuenta los anteriores requerimientos paraCl€"0 conjunto de parametros del sistema.
cada GL, queda justificada la proposicion de un poten-

cial de la formalV/ (zex, Zin, Zch) = Vin + Ven + Vex,in + 3.1. Transporte y grado de libertad interno
Vex.ch donde
De acuerdo al valor de.,, se tiene una velocidad
Vi = —K sin(zin), terminal promedio en el grado de libertad quimico, por
Voo (1 + €in sin(:vin)) (sin(mex) + Asin(Qmex)) lo tgnto se tiene un forzamiento per|()d_|co en el grgdo
exin 1+ en 2fa ' de libertad externo. Cuando la frecuencia de forzamien-
Vi _AVZ’ch7 to CO|nC|de_ con un multiplo de la frecuencia propia del
27 grado de libertad externo se produce un fenbmeno de
Vexch = —€chsin(@ch) sin(zex — 6). resonancia como se observa en la proyeccion de los con-

juntos atractores Fig.1 (b) lo cual aumenta la transporte
Fig.1 (a). La interaccion con el grado de libertad hace
que el fendbmeno de resonancia se vea amplificado por
el aumento de la complejidad del sistema haciendo que
haya transporte en regiones de parametros en los cuales
no habria transporte sin el grado de libertad interno.
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El cual genera el siguiente conjunto de ecuaciones difer-
enciales acopladas
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@) (b)

Figura 1. (a) El transporte tiene maximos para ciertosreal@eccn, en los cuales se observa el fenomeno de resonancia estgeados de
libertad externo y quimico. (b) Proyeccion del conjuntraetor sobrezey, pex para varios valores dep.
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Figura 2. (a) Al romper la simetria temporalx # 0 es posible obtener transporte. Para grandes valorgsxd® es posible obtener transporte
ya que la gran disipacion de energia no permite al sistaéramesar la barrera del potencial de matraca. (b) Cuandodayi térmica es del
orden de la energia del potencial de matraca (en la imsekcl” =~ 1) hay un maximo en el transporte ya que la direccion delsparte es

dirigida por la asimetria del potencial de matraca. Paesdgs valores déT el sistema no siente el potencial de matraca y el transporte
tiende a cero.

3.2. Transporte e interacgn con el bé&o dado que las perturbaciones térmicas sobre los atrac-
tores dan energia suficiente al sistema para atravesar la
Cuando no hay disipacion no puede haber transportebarrera del potencial de matraca (como en la Fig.1 (b)).
ya que no se ha roto la simetria temporal en las ecua-Cuando la energia térmica es muy grande, el potencial

ciones de movimiento [5]. Al incrementarsg; se ob- de matraca es despreciable respecto a las energia tipicas
serva un aumento en el transporte por el rompimiento de el sistema y por lo tanto se tiene un proceso pura-
de la simetria (Fig.2 (a)). Para valores altosydeno mente difusivo para el cual no hay una direccion priv-

hay transporte ya que la energia disipada es mayor quelegiada para el transporte. Una comparacion del com-
la entrada de energia del sistema. Sin embargo, daddPortamiento de la corriente pad’ ~ 1y parakT > 1

que la velocidad terminal del grado de libertad quimi- aparece en la Fig.2 (b).

co depende también del valor dg habra ciertos val-
ores para los cuales se dara un fenbmeno de resonanci
analogo al mencionado seccion anterior.

Cuando la energia térmiéd’ es del orden de la en-
ergia potencial de la matraca se tiene un maximo en el Al tener en cuenta una variable quimica en vez de un
transporte (ver insercion patd’ ~ 1 en la Fig.2 (b)) forzamiento externo el fenbmeno que da lugar al trans-

porte dirigido es el de resonancia entre los grados de

%onclusiones
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