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ABSTRACT 

We study th* thermic denaturation and some low 

frequency oscillations In DMA molecule. An important point of our 

approach is lhe poiential which we use to sinulate the Hydrogen 

bond. For thls p>rup>ose we suggest a new potential» that is 

obtained by the t'orraalism of the Super syminetr i c Quantum Mechanics. 

The results c^tained by us are conpared with results obtained from 

other potentials and with experimental data. On the other hand, we 

use the superaigebra to indicate a method to generalize quantum 

potentials and to determine new exactaly sovable potentials. We 

also Show how to solve the Schrôdinger equation throught 

super symmetr y. 
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CAPITULO I 

INTRODUÇÃO 
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Esta possu» um carât^mr mssmncialmmnt.» 

intmrdisciplinar envolvendo conceitos de Biofísica e de Teoria de 

Campos. 

Em termos de Biofísica o sistema físico a ser 

estudado é o Acido Desoxirribonucleico CDNAD que desempenha pap>el 

fundamental nos p>rocessos da vida, pois é responsAvel p>elo 

armazenamento e transmissSo da informaçXo biológica através do 

código genético. O DNA é uma macromolécula bastante complexa, no 

apêndice A damos um quadro geral da sua estrutura, porém tem sido 

possível tratar teoricamente alguns fenômenos isolados através de 

modelos físicos sinales. Estamos particularmente interessados na 

desnaturaçXo térmica e nos modos de vibraçíío de baixa frequência. 

Estes fenômenos sSo observados expor i mental mente o que pormite uma 

comparaçSío direta entre teoria e exporimento. 

O estudo da desnaturaçSo térmica no DNA também tem 

sido encarado como um posso preliminar no estudo de um dos 

px-incipois fenômenos da Biologia Moderna: a transcriçSío do EMA. Na 

transcriçSo, embora seja um pxocesso bastante complexo envolvendo 

inclusive outras macromoléculas, sabemos que ocorre uma 

desnaturaçSo local do EMA. 

Por outro lado, aos modos de baixa frequência 

tem-se atribuído isfx>rt&ncia em alguns p>rocessos, tais como 

intercalaçlfo de drogas e no processo de reconhecimento dos sítios 

gênicos^*^. Em intercaiaçSo de drogas p>equenas ás vibraçSes ao 

longo do EMA podem possibilitar a entrada da droga entre as duas 

fitas quando a amplitude de vibraçSo pormitir. Estas vibrações 

poderíam tan±>ém sofrer, em deterstinadas regiões, interferências 

construtivas levando a um aumento da amplitude de oscilações cap>az 



de causar uma desnaturaçXo Icxial. Esta desnaturaçiío local» alAm da 

importJincia na transcrição» pode possibilitar a intercalaçSo de 

drogas grandes que de outra forma nSo poderiam entrar entre as 

duas fitas. Também pode p>ermitir qije ocorra processos bioquímicos» 

cap>azes de reconhecer o sitio génico pois em determinados trechos 

do DNA as bases ficariam “livres” Csem as pontes de Hidrogênio que 

unem as fitasD e» portanto» em condiçOes de reagir quimicamente 

com o meio. 

No estudo teórico da desnaturaçXo térmica e modos 

de baixa frcrquéncia atribuimos às pontes de Hidrogênio que une as 

duas fitas do DNA um pap>el fundamental. Desta forma» procuramos 

descrever estas pontes da melhor maneira possível. Para este fim 

usamos em primeiro lugar» o potencial de Morse e depois sugerimos 

um novo potencial p>ara simular esta interaçXo. Este novo potencial 

surge do uso de uma ferramenta matemática que foi gerada em Teoria 

de Campos. Esta ferramenta é a supiersimetria. 

A supor simetria surgiu em Teoria de Campxss como uma 

simetria que gera transformações entre bóscos e férmicos. Ela 

Junta estes dois tipos de p>artí cuias em um mesmo supor mui ti pl eto 

onde o gerador de supter simetria leva estados bosônicos em 

fermiônicos e vice-versa. Isto ptermite um tratamento unificado 

entre estas p>articulas. Foi mostrado» também» que estas teorias 

sSo menos divergentes» o que evita um grave piroblema das teorias 

de campxss usuais. Elm 1061 » Witten^*^ tratou a supor simetria em uma 

teoria em Cl-f-OD dimensões introduzindo» assim» a Mecânica Quántica 

Supier si métrica. Esta versSo da supersimetria tem sido usada com 

sucesso em vários p>roblemas^***^. Vamos explorair o uso da 

supteral gebra em um método de resoluçXo da equaçXo de Schrôdinger e 
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para gerar rtovos potenciais exatamente solúveis. 

Como meio para resolver a equaçSío de Schròdinger a 

supersimetria fornece um método elegante que pode ser aplicado a 

todo p>otencial exatamente solúvel e à potenciais parcial mente 

solúveis, onde apenas parte do espectro é exato. 

C»utra aplicaçSo da sup>ersi metria em mecânica 

quântica gerar novos potenciais exatamente solúveis 

partindo de potenciais cujas soluçSes sSo conhecidas. Assim, 

F>otenciais como o oscilador harmônico, coulombiano, Posch-Teller 

entre outros podem ser usados como ponto de partida para gerar 

noyps potenciais. As autofunçôes de um potencial gerado pela 

supersimetria estSo relacionados às autofunçôes do potencial de 

partida e os espectros sSo idênticos. Como os esp>ectros sSo iguais 

chegamos a uma questSo delicada, a de como distinguir os 

potenciais. O estudo da desnaturaçSo térmica do CS^iA indica um tipo 

de problema em que podemos fazer esta distinçSo, pois a forma da 

"função de onda" de uma equaçSo tipo Schròdinger que surge do 

tratamento de um problema estatístico, via operador integral de 

transferência, é extremamente importante para caracterizar o 

f enômeno. 

Quanto a estrutura da tese, o capitulo II fornece o 

tratamento teórico para estudar a desnaturaçSo térmica e os modos 

de baixa ferquéncla do CWA. No capitulo III, tratamos apenas a 

mecânica quântica supersimétrica e suas aplicaçòes em resolver a 

equaçSo de Schròdinger e gerar novos potenciais exatamente 

solúveis. O capitulo IV une os dois capítulos anteriores na medida 

em que introduz um novo potencial gerado pela super si metri a para 

simular as pontes de Hidrogênio no DNA e explorar as consequências 
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•m i,*rmos dos r*sultsdos p>ara a desnaturaçlCo térmica • modos d* 

baixa frequência. Finalmente, no capitulo V sXo colocadas as 

conclusbes gerais da tese. 

Todo resultado numérico apresentado nesta tese foi 

obtido através do software Math Cad. 

5 



CAPITULO 1 I 

TRATAMENTO TEORICO PARA D N A 
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1) PRELIMINARES 

Vamos est-udar dois ©feitos que ocorrem no EXA: 

desnaturaçSo térmica e modos de baixa frequência. Estes fenômenos 

são estudados experimental mente, o que possibilita uma comparação 

direta entre teoria e experiência. Na desnaturação o formalismo 

r 
que usamos tem origem no trabalho de Bishop e Peyrard' , 

enquanto para tratar os modos de baixa frequência usamos o modelo 

quase-cont1nuo 

É importante mencionar que existem outras 

abordagens teóricas alternativas para tratar os fenômenos que 

estamos interessados em estudar. As ref. t7]-C93, por exemplo, 

apresentam formalismos diferentes do que usamos aqui para estudar 

os modos de baixa frequência enquanto a ref. [103 oferece um outro 

tratamento para a desnaturação. 

Neste capitulo usamos o potencial de Morse^**^ para 

simular as pontes de hidrogênio no I^A. Este pxítencial tem sido 

bastante empregado com este objetivo-^**°***^. No final deste 

capítulo destacamos outros potenciais também usados para simular 

as p>ontes de hidrogênio. 

O potencial de Morse possue algumas características 

que o torna particularmente interessante para o estudo que 

desenvolvemos neste capitulo. Primeiramente, este potencial tem 

sido usado para descrever as pontes de hidrogênio em outros 

contextos, como entre moléculas pequenas*" . Outro aspecto 

importante e que este potencial p>ossui solução exata da equação de 

.Schròdinger. Além disso, a expansão em torno do mínimo estãvel 

aplicado ao modelo quase-continuo permite obter alguns picos de 



frequência que podem ser conq?arados aos dados experimentais. 

Finalmente» é interessante mencionar que o caráter nXo linear do 

potencial de Morse tem sido e>qplorado na tentativa de introduzir 

excitaçOes tipo sólitons na teoria^** . A experiência tem 

C isD 
sugerido a existência de tais excitaçSes na molécula de DNA 

li) DESNATURAÇZO TSRMICA 

CsD 
No estudo da desnaturaçXo térmica vamos assumir 

que o DNA ê formado por duas fitas; cada uma consistindo de n 

massas CnucleotideosD ligados entre si por molas Cque simulam a 

interaçXo de empi1hamento)> as fitas sSo unidas entre si por 

pontes de hidrogênio simuladas por um potencial VCy). 

A cIa n-êsima massa, que se desloca na 

direçlo das pontes de hidrogênio, é denotado por u e v p»ara cada 
f> n 

uma das fitas. 

Considerando ap>enas o movimento uni-dimensional, ao 

longo das pontes de Hidrogênio, o sistema acima ê descrito p>elo 

hami1toniano 

H - E {-i- * 4^ 

II-1 

Por siiiplicidade assumimos que a cadeia ê homogênea Cas massas m 

sSo idênticas) e que as constantes de mola k sSo iguais. 

Introduzindo coordenadas normais 

II-3 
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o hanu 11oni ano Cl 1-15 é reescríto 

II-3 

Para uma cadeia contendo N segmentos podemos escrever a 

função partição clássica 

-/■ÍM 
n dx dy dp dq e * = Z Z Z Z II-4 n= 1 n n n n pxqy 

onde p = mx e q = my são os momentos associados às coordenadas n n n ' n 

X e y , H e o hamiltoniano Cl 1-35, /? = 1/k T com k sendo a 

constante de Boltzmann e T a temperatura. A estrutura do 

Hanultoniano permite separar a função partição total em partes. A 

dependência na coordenada x e nos momentos p e q recaem numa 

integral gaussiana e são imediatamente calculadas: 

Z = Z 
p q 

II-5 

Entretanto, Z não possue uma forma simples e para determinar seu 
y 

valor usamos o operador integral de transferência Capêndice B5 que 

nos conduz a uma equação tipo Schrõdinger 

dy 
V C y 5 

n 
, 2n 

2/? ftk \ V' Cy : J V r> 

II-6 

Esta equação e analoga à equação de Schrõdinger para uma partícula 

sujeita ao potencial VCy^5. 

Vamos usar o potencial de Morse para simular as 
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pontes de hidrogênio: 

VCyD = D 
-ay 

II-7 

onde D = 0,33 eV e a = 1,8 Â * sSo os parâmetros do potencial 

que corresp>ondem a valores médios para pontes tipo N-H. . . N e 

entre os pares de base A-T e C-G. Este potencial, além de 

ser ^largamente usado com este proposito, possue soluçSo exata da 

equaçSo de Schròdinger. Assim, a equação CIl-63 com o potencial de 

Horse CII-7D possue solução* para o estado fundamental^ 

dado por 

II-8 

II-9 

onde d = —í— Ck Para d > -Í— o espectro de CII-6D é 

discreto, ou seja, para d < não existem estados ligados. 

Ho limite de N muito grande o estado dominante é o 

de jnaiE baixa energia Assim, o valor médio da distância entre 

as duas fitas < y > e dado 

< y > = < ♦^CyD |y| 4>^CyZ> > “ / f ^ II-10 

C»<X Esta solução pode também ser encontrada através do método de 

fatoração descrito no Capitulo III. 

lO 
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Este vAlor e encontrado numericamente e mostrado na figura CII-ID 

9 2 
com k = 3.0 >c 10 eV^-A que corresponde a curva que 

aproxima do observado experimental mente. 

mai s se 

m 

C+D Esta figura difere do resultado apresentado na ref. Í53. Nesta 

referência hê um erro computacional confirmado pelos autores em 

correspondência particular. 



II. 1 Analisando a fiS- II. 1 percvbemos qua a 

desnaiuraçXo comaça a ocorrar por volta da 380 K Conda a 

inclinaçXo da curva fica mais p>ronunciadaD qua A um valor coaranta 

com o obsar vado^*^^. O citério p>ara chagar a asta taiqp»ar atur a 

consista am determinar no grAfico a regiXo onda a nXo linearidada 

da curva se torna evidente. Lembrando que a distância nâdia entre 

os |>aras da basa vale *1/ 2~* <y> obtemos qua asta distância, am 

300K vale cerca de 2.8 Â. Esta valor é compatível com os 

resultados experimentais que apontam p>ara aproximadamente 

2.88 . 

iii:> NODOS DE BAIXA FREQUÊNCIA 

Para calcular alguns modos de baixa frequência do 

DNA vamos usar o modelo quasi-contlnuo^^^. Neste modelo as duas 

fitas s8o tratadas como distribuiçSes continuas de massa estando 

ligadas uma â outra em sítios específicos onde se localizam as 

pontes de Hidrogênio. Como estamos interessados em usar o modelo 

quase-contínuo. em baixas frequências podemos exp>andir o potencial 

de Morse Ceq. II-7D próximo ao seu mínimo estável e utilizar 

apsenas a aproximaçZo hau'mônica: 
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vCyD II-11 
C2D a^D 2 2 
—2 y = y 

Usando os mesmos parâmetros D e a dados anteriormente obtemos 

k = C2D 01*3 = 2,14 = 3,43 10^ erg/m*. 
M »2 ^ 

A 

No modelo quase-contínuo, primeiro, precisamos 

escrever a posiçSo das fitas. Escolhendo a coordenada z ao longo 

do ,eixo de um cilindro imaginário em torno do qual enrola-se a 

dupla hélice escrevemos, em coordenadas cilíndricas: 

FITA 1 FITA 2 

r = r 
1 

<P = ^ + OI 
1 1 

Z =2 
1 , 

r = r 
2 

é> = l9z + ot 
^2 2 

Z = Z 
2 

- -t- < Z £ ii-ia 

onde o valor de z é dado partindo do principio que o segmento de 

DNA analisado tem comprimento L e o valor zero da coordenada z 

estâ no meio do cilindro. Nesta notaçSo r é o raio do cilindro 

imaginario, G - —p—• onde H é o passo da hélice, e e são os 

ângulos de fase das fitas 1 e 2. O valor de |a^ - | é fixo e 

depende apenas da estrutura A-, B- ou Z-WA considerada. 

Dois tipos de oscilações sSo possíveis: Ca3 

oscilações tipo torçSo na dupla hélice e CbD oscilações tipo 

alongamento da hélice em torno de ± L/^. Vamos estudar estes dois 

tipos de moviment o. 
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a3 Oscilações Tipo TorçSo 

Kesie caso nSo hÀ oscilações ao longo do eixo z. 

Assim, representando por u o deslocamento da fita, em termos de 

cada coordenada cilíndrica teremos 

♦j = u C z, tD 
r r 

u, = u.Cz,t> 11-13 
4> 

u = O 
z 

Assumindo que o maior ângulo de torção vale \ Cem radianosD, o 

deslocamento da componente 4> ^ dado p>or: 

u.Cz.tD ® ^ f ^ sen Cw *tD. 11-14 
^ u 

C>esta forma a amplitude angular é maior nos extremos é zero no 

centro da dupla hélice, w é a frequência angular. 

Por outro lado, a quantidade 

S = f ds = J /cdx3*+CdyD*+CdzD^ '= T / 
^ J-U/2 

l+r*e* 'dz l+r*e* 'L 

11-15 

e o comprimento absoluto de cada fita e é sempre constante. Para 

oscilações tipo torção temos também que L é constante Cu^ = OD e a 

relação acima fornece r B = ctc ou melhor: 

r 8 L = r * = constante, 11-16 
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onde f = «=> L = —q— L é o ângulo polar total medido entre os 
H 

extremos da fita. Da relaçSo 11-16 segue 

e 

Ar ■+ r Aí O =» Ar 11-17 

AiCt5 = du = sen Cwt5 dz = 2X sen CwO 11-18 
-UyZ ^ -LX2 

Portanto, de 11-17 e 11-18 obtemos 

ArCtD = u Cz,t3 
r 

2\r 
nr 

senC wt D 11-19 

•Dbservando as consideraçBes acima o deslocamento da 

fita e dado por 

2 X r 
u = -  =  senCwtJ 

r » 

J 

u, = —f senCwtD II-20 
<p L 

u = O 
2 

Para encontrar a frequência correspondente a este 

modo de vibraçSo Ctipo torçâoD vamos fazer uma comparação entre as 

energias cinética e potencial produzidas pela vibração. 

A energia cinética máxima de um elemento de massa 

pAz Cp = densidade linear de massaD é dado por 
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AT -V P Az max CAT^D » —í-g  BUix 
m: 

p Az 
-^-g— max [cr 0^,* . i* * i*,] 

p Az 
2 z. K 

max 
f A- ^ . 

{' (—È 
COS wt I •*■ r 2 X r . 

I •*■ I j  W COS wt I V 

11-21 

o mAximo da enorgia cinAtica ocorr® quando cosCwtD = 1 , ou s«Ja 

max CAt^5 = 2 p r Az 11-22 

Para toda fita: 

»ax T = lim I 2^ max CAT^ 
Az-*0 

dz* 

11-23 

A energia potencial, por outro lado, terA um valor 

■lAxiino quando o deslocamento Tor mAximo Cassumindo que seja zero 

na posiçXo de equillbrioD: 

max U 
n C2D a*> Cmax CA/?)* 

11-24 

onde C2D a*?, na apwoximaçSo que estamos usando, faz o papel da 

constante de mola e n ^ o número de p>ares de base ou sítios 

ligados. O valor mAximo do cteslocamento Lt pode ser encontrado da 

anAlise geomAtrica do que acontece a um fMir de base, como indicado 

na fig. II-2 
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(t) 

Fig.II-2: a3 Representaçío geométrica de 1 par de base inscrito no 

cilindro imaginério; b3 Isolando o triângulo, visualizamos a 

relação entre os ângulos. 

Analisando a fig. II-2 obtemos: 

máxC A/D ■ 2 sen “S“ 
mâxC Ar!> 

ou, considerando a eq. CII-IQD, 

maxC AO “ 4 sen —g”» 11 “25 

onde Ç « |a^ - a^|. Com isso, o valor máximo da energia p»tencial 

se escreve 

mâx U «= 
8n C2D a 5 sen* r* 11-26 

Usando, agora, a conservaçXo da energia Cotáx T = mâx UD 

e as energias dadas nas equaçBes CI1-23D e CII-26D obtemos: 
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11-27 
P r 

2 * I ^ * w L K 
~B  

Sn C2Ctat*> sen^ CÇ/<2D r* X.* 

f* 

o que conduz a frequência: 

^ 48n C2D«*3sen* C<:^23 

pL C»* + 12D 
11-28 

ou» para melhor comparar ccmi dados experimentais» 

»>= w 
2ttc 

sen C<:x23 
z 

n c 

3C2Da*3 

+ C3/n*5 

1 

g*CnD 
11-29 

sendo velocidade de luz no vácuo» 

massa total do IXA e gCnD 
no. de pares de base 

<m> 
pL 
n 

bl OscllaçSes Tipo Alongamento 

Neste tipo de oscilaçQes temos: 

u. = O 11-30 
V 

pois nXo há torçSo. 

Assumi ndo que o al ongamento máxi mo dos doi s 

extremos da dupla hélice ê j^» o deslocamento ao longo do eixo z 

será: 

u Cz»tD 
m 

^ ^ sen CwtD 11-31 
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Como nSo hà torçSo devemos ter também que L<f> = O, i.é. 

4> = BL = constante. Por outro lado, o comprimento absoluto da fita 

CII-15D também é constante: 

S* = L* + r* ©* L* = L* + r* = constante 11-32 

desta forma 

L AL + r Ar = O Ar = - LAL 

rf * 
11-33 

AL, por sua vez, e calculado por 

rX2 
d U^ = 

—Í.^Z -L,^2 

2 r senCwtD dz = Zy senCwtD 11-34 

Finalmente, usando 11-33 e 11-34 

Ar = u Cz, tD = 
r 

2rL 

r$ 
senC wtD 11-35 

Assim o deslocamento da fita é: 

u 
r 

senCwtD 
rS* 

u, = O 11-36 

1 = ^ ^ T.. senCwtD 
2 L 

Os valores máximos das energias cinética e 

potencial se escrevem, respectivamente, como: 
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max, T * 1 i m 
Az-*0 t 

p ta. 
max 

(-)■ ■ n> {í-í^ 
dz 

11-37 

nax U 
nC2Da*D [max CAOl* enC2Da^3 sen^Cg/g3 y* 

2 -4 
r C 

11-38 

onde raáxCA£) é obtido de modo análogo ao anteric»-» eq. II-2S. 

Usando novaoiente a conservaçSo da energia 

Cmáx T = max UD e as eqs. CII-37D e CII-38D obtemos 

2 48n CgPa 3 senC^/gD L 

p r # 

II-3Q 

ou 

<t> sen 

Usando os parâmetros citados no y^^dndice C obtemos 

os valores das frequências que estSo indicadas na tabela II-l. 
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Taibel» Il-lt Núm»ro de onda de movimentos tipo-torçaío e 

tipo-alongamento para A-DNA, B-IDNA e Z-DNA Cv dado em era cm“^>. 

Estes resultados podem ser comparados aos valores 

dados por Chou et al^**^. Percebemos que nossos valores sSo 

sistematicamente roaiorefs que os valores encontrados por aqueles 

autores para polyCMix!) -E3NA Cque corresponde aos valores médios 

dos parAmetros que adotamos aqui3» mas a relaçSo entre eles nãío 

muda, os modos do tipo-torçSo tem sempre frequências maiores que o 

equivalente modo do tipo-alongamento. 

A comp>araçSo com alguns dados expterimentais revelam 

significativa concordância com os resultados apresentados acima. O 

C 1 
estudo Raman feito por Lamba et al , mostra um pico 

característico de baixa frequência em 22 ± 2 cm~* p>ara A-DNA poly 

CdCC-GD^> e um pico em 18 ± 2 cm * para B-DNA poly CdCMIXD^^D. 

Convêm lembrar que um segmento polyCNIXD possue em média número de 

F>ares de base A-T igual ao número de p>ares C-G. Observamos na 
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tabela II-l que para o B-DNA com 12 pares de base í^along •= 17,1 

cm e para o A-CWA com 6 pares de base palong = 20,8 cm que 

concordam muito bem com os resultados experimentais. Dent-ro da 

nossa abordagem, nSo distinguimos segmentos homoligômeros CDNA 

formado apenas com um par de baseD de segmentos nSo homoligômeros. 

Outro resultado de espectroscopia Raman dado por Lindsay 

©t al*"*®^, aponta para uma banda de baixa frequência em 12 cm* 

para o B-DNA e a uma banda em 15 cm~* para o A-DNA. Segundo o 

modelo quase-continuo, estes modos devem ser vistos como modos dos 

segmentos intactos no DNA. Estes segmentos contém em média 24 

C ipD 
pares de base segundo C. Mandai et al . Assim na tabela II-1 

obtemos para o B-CWA com n = 24, DiorçSo = 13,0 cm *, e para o 

A-DNA com n = 24, DiorçSo = 15 cm *, que estSo em perfeita 

concordância com os dados experimentais citados acima. 

Para o Z-CWA, entretanto Lamba et al*determinam um 

modo de baixa frequência em 30 cm~* para p>oliCG-CD e pelos nossos <5 

resultados o valor que mais se aproxima é Polong = 39,8 cm . Esta 

discrepância pode ocorrer devido a dificuldade em fixar os 

parâmetros para o Z-DNA ou pelo fato de um segmento de CWA com 

somente 6 pares de base ser muito pequeno para ser tratado com 

este modelo simplificado. 

No modelo quase-continuo desprezamos o efeito da 

interação com a àgua. O efeito da âgua pode descaracterizar os 

picos d© baixa frequência que calculamos. Ê bom frizar que dados 

experimentais que usamos aqui são relativos a cristais de DNA. 

E.xperi mental mente, temos, por exemplo, um pico observado em torno 

de 25 cm~* que diminue com o aumento da unidade^*®^. 
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Devemos também frizar que outros modelos teóricos 

C 7”Í>D 
também tem sido usados para calcular os valores para os modos 

de baixa frequência, entretanto, a origem destes modos diferem. 

>Jsando o modelo quase-continuo estamos atribuindo a origem dos 

modos que calculamos, principlamente às pontes de hidrogênio. O 

modo ao redor de 12 cm * para o B-C^A, f>or exemplo, é atribuído 

C" 
por Saxena et al a vários fatores somados sendo o principal o 

movimento das duas bases vibrando como uma unidade rigida ao longo 

do eixo do CWA e nSo as pontes de hidrogênio como fazemos aqui. 

Experimentalmente, entretanto, n3o existem evidências sobre a 

\'er dadei r a or i gem dos modos. 

iv5 COMENTÁRIOS 

Os dois efeitos que estudamos teoricamente estSo em 

bom acordo com os dados experimentais. Quanto a desnaturaçSo, a 

fig II 1 mostra uma curva em que a inclinação fica I^em 

pronunciada em cerca de 360 K indicando este valor para o início 

da desnaturação, esta temperatura està de acordo com o que é 

indicado experimentalmente^. Por outro lado, os resultados 

expostos na tabela II-l para os modos de baixa frequência coincide 

em vários valores com os dados experimentais como discutimos no 

final do item Ciii:> deste capitulo. 

23 



o modelo quase-continuo pode também ser usado como 

um teste para os parâmetros propostos para descrever as pontes de 

hidrogênio no DNA, permitindo assim um possivel critério para 

CziD 
Julgar estes parâmetros . Assim, podemos dizer que os 

parâmetros D = 0,33 eV e a = 1.8 Â * que usamos sSo bons segundo o 

modelo quase-continuo, pois nos levou a valores dos modos de baixa 

frequência próximo aos observados exp>eri mental mente. 

O potencial de Morse que usamos neste capítulo nSo 

é o único tipo de potencial proposto para descrever as pontes de 

Hidrogênio no DNA. Vários outros potenciais tem sido empregados 

para este fim. Destacamos dentre eles o potencial puramente 

harmónico^, o potencial tipo Leonard-Jones^**^ : 

VCyD = - 
B 

lO 12 

e potencial proposto por Van Zandt 
C2aJ 

1 - í - 7 ay 1 
48 a* L Cl + a y’’ J 

O^potencial puramente harmônico, embora seja atraente pela sua 

simplicidade, possue limitaçBes muito fortes tais como a 

dificuldade de caracterizar a desnaturaçSo, pois o tamanho das 

pontes de Hidrogênio varia linearmente com a temfseratura Cvide 

Ap>êndice FJ; também fica difícil incluir excitaçSes nSo-lineares 

no formalismo. O potencial tipo Leonard-Jones, embora bastante 

empregado por pesquisadores mais voltados para a química e também 

por aqueles que trabalham com dinâmica molecular, jDossue uma 

dificuldade de cálculo grande, por exemplo a equaçSo tipxs 

Schròdinger Ceq. II-6J nSo é exatamente solúvel para este 

F>otencial. A mesma dificuldade encontramos no uso do potencial de 



Van Zandt, embora essie potencial possua uma forma tal que permite 

um maior entendimento dos parâmetros usados, por exemplo, o 

parâmetro a é interpretado como a constante de mola quando 

expandimos o potencial ao redor do seu minimo estável. 

O uso de vários potenciais diferentes para simular 

as pontes de hidrogênio no mostra a indefiniçSo quanto ao 

melhor potencial a ser usado. No capítulo IV vamos introduzir um 

novo potencial, para tratar as p>ontes de Hidrogênio, que ê 

originário do formalismo da mecânica quântica supersimétrica, e 

explorar sua aplicaçSo. 
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CAPITULO III 

MECANICA QUANTICA S U P E R S I ME T R I CA 
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PRELIMINARES íD 

E>o estudo de super simetria em Teoria de Campo e 

Cl-*-0D di mensòes desenvol veu-se a mecânica quântica supersimétrica 

C 2 4^ 
cujo formalismo tem tido aplicaçSes em Fisica Atômica , 

aproximaçSo e em polImeros^***^ entre outras. 

Estamos particularmente interessados no método de 

resoluçSo da equaçSo de Schrõdinger através da supjer-álgebra. 

Neste sentido» vamos introduzir o formalismo da Mecânica Ciuântica 

Supersimétrica e aplicâ-lo na resoluçSo da equaçSo de Schrõdinger 

com um potencial arbitrário. Depois, veremos como é p>ossivel 

encontrar novas classes de p>otenciais exatamente solúveis usando a 

sup>er simetria. 

O formalismo serâ tratado de maneira direta, i.é., 

sem uma deduçSo de primeiros princípios. Uma abordagem deste tipo 

C 2?D 
é encontrada, de maneira pedagógica, no texto de Ravndal 

Outros textos, como o original de Witten , o de Cooper e 

Freedman^**^ e o de Gedenshtein e Krive^®^, também podem ser de 

interesse. 

115 FCaíMALISMO 

A Mecânica Quântica Supersimétrica CN=2D pode ser 

C 
descrita em termos do Hamilton!ano em Cl+05 dimensões 

X 
m 

+ W*Cx5 I » 3 
dWCxD 
3x III-l 
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onde X e i sSo os operadores bosônicos, enquanto e sSo 

op>eradores fermiônicos. Estes operadores satisfazem as seguintes 

relaçSes de comutaçSo Cindi cada p>or colchetes!) e anti comutaçSo 

Cindi cada por chavesD: 

[p, x3=-i , [x, x3=[p,p3=0 III-2 

l*. = 1 , zz qi*'^ = o 111-3 

A algebra sup>er si métrica é gerada a partir dos operadores 

nilpotentes 

Q^ = {- 

Q = / + WCxD I «í E d~ ♦ III-5 

dx 
+ WCxD d » III-4 

que satisfazem as relaçSes 

III-6 

III-7 

= O III-8 

Para o caso do oscilador harmônico os op»radores Q e possuem 

uma interpretação imediata. Q*^ destroi um estado bosônico e cria 

um estado fermiônico, enquanto Q atua de maneira oposta. 

A algebra CIII-6 - III-85 pode ser realizada 

escolhendo-se uma forma matricial para os operadores fermiônicos: 
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III-O « 
o 

o 

1 

o 

0 o 

1 o 

Notamos que CIII-3D 6 satisreita e que 

- 1^ ♦ j = + o- 

c :i 

III-IO 

Com esta realizaçSo o hami1toniano supersimétrico CIII-63 assume a 

f orma 

ae 
dx 

r H o ') 
W*CxD - o- dWCxD = 

■“aST" [o H_ J 
III-ll 

onde e H_ sSo chamados de companheiros supersimétricos e WCxD é 

o sup>erpotencial. Equivalentemente podemos escrever: 

f H+ ° ^ f ^ 

[o H_ J [o d^d"^ 
III-12 

Com os operadores d e d extraídos das eq. 1II~4 e III~5. 

As auto-funçBes de serão» nesta representação» 

vetores de duas componentes: 

e.a ação dos geradores Q e Q nestas auto funçSes é 

III-13 

“J’■)■(-■••) • (".*■) 

isto indica que Q e O* induzem transf ormaçESes entre o setor 

"bosônico" C4*^D e o setor "fermiônico" C’í<_D, e ainda que as auto 

funções de H podem ser escritas em termos das auto funções de 
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a d e vice-versa a d^'I'_D. Este fato pode ser 

facilmente verificado seguindo o tratamento algébrico dado abaixo. 

Obs er vamos que: 

multiplicando os dois lados pelo operador d : 

d~H^»^ = d~E*^ d“d'^d“*^ = Ed“4»^ H_d"«>^ = Ed"*^ 

como: 

H_ *_ = E ♦_ 

concluimos que 

d“»^ III-15 

Um procedimento análogo nos leva a 4'^ a d**^ 'if_ . 

Quanto aos auto valores de energia, sabemos que eles 

devem ser os mesmos para e H . Este fato é um resultado direto 

do fato de X comutar com Q e Q**^. Entretanto, devemos tomar 

especial cuidado com o estado fundamental. Para E = O devemos ter: 

^ + WCxD 1 * = O » a e“ Jo III-16 
ax I +, o -4-, o 

e 

-*■ WCxD ae^^Xo III-17 
j “»o -.o 

obviamente 4» ® podem ser ambos normalizados para uma 
-,o +*o 

mesma funçSo WCxD. Desta forma escolhemos um dos setores de 

como tendo o estado fundamental normalizado, fX5>' exemplo 4*^ 

Assim, podemos concluir que o espectro de e H_ sSo idênticos, 

exceto pelo estado fundamental. 
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IIID USANDO SUPERSIMETRIA PARA RESOLVER A EQUAÇXO M: 

SCHR(»>INGER 

O uso da super-algebra na soluçSo da equaçSo de 

Schrõdinger foi introduzido por Gendenst ein^**^^em problemas 

•xatamente solúveis e aparece como uma consequência da existência 

de uma familia de hamiltoniano ligados entre si pela 

C 81D 
supersimetria Recentemente, potenciais parcialmente solúveis 

^ 82 8 8^ 
também tem sido tratados por este método * 

Partindo de um hamiltoniano H cujo estado 
i 

fundamental vale podemos escrever 

H = d"^ d + 
111 1 dx 

- + V CxJ 
2 1 

III-18 

Usando operadores d~ extraídos de CIII-4D e CIII-5D: 

- — + W CxD 
+ dx 1 III-IO 

em CIII-18D obtemos a equaçSo de Ricatti 

W* - W» + E = V CxD 
111 1 

III-20 

onde W fornece a autofunçSo do estado fundamental Ceq. III-15D 
- 1 

«I»‘“*CxD = 
1 

- f W CxDdx 
Jo 1 

III-31 

O companheiro super si métrico de é dado por 

H = d d”*" 
2.. 1 1 

,(0> 

dx 
- + V CxD 
2 2 III-32 

onde 
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III-23 V CxD = VCx5 + t , d 3 = V CxD - W’CxD 
. 2 1 li 1 1 

Através da superaigebra sabemos que 

g,<n> 
2 

E 
(n+l) 
2 III-24 

^ín4-l> ^ ^<n> III-25 
1 12 

Estas expressSes refletem a igualdade do espectro Ca menos do 

estado fundamental D e a mudança do setor "bosônico** para o setor 

•■f ermiônico" Ceq. III-15D discutidas anterior mente. 

Podemos agora tentar fatorar em termos de seu 

estado fundamental C E**** D. 2 2 

H 
2 

d 
2 

+ E 
< o > 
2 

+ V CxD 
2 

III-26 

onde 

d" = - + W CxD III-27 
2 + dX 2 

e obtemos 

W* - W’ + E*°* = V CxD III-28 
2 2 2 2 

O novo companheiro sup>er si métrico de é dado por 

H = d d"*" + e‘®^ s - dVdx* + V CxD III-29 '...,,3 2 2 2 a 

o qual também fatoramos 

H = d"^ d" + e‘°’ III-30 
a a a a 

e sabemos que 
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_<n+i> 
E 

2 III-31 
,(n> 

2 III-32 

Este prcx:esso de construção de haimi 1 tonianos p>ode 

ser repetido n vezes o que permite escrever 

H = d d + E 
n n n n 

<o> 

dx 
- + V CxD 
2 n 

III-33 

com 

+ dx 
+ W CyD n III-34 

4»‘°*CxD = N e 
n 

- r W cib dx Jo n 
III-35 

Pela álgebra da mecânica quántica sup>er si métrica a solução deste 

n-ésimo hamiltoniano está relacionada com a solução de 

i 12 
d-^ 

n n+1 III-36 

g(n) _ g<0> III-37 
1 n+1 

Assim, construimos uma família de hami 1 toni anos 

CH , H ... H D onde todos os membros estão relacionados entre si 
12 n 

através da supersimetria. Entretanto, dentre todos os potenciais 

V^CxD apenas uma classe deles p>ermite tal construção. 

Os potenciais com invarláncla na forma funcional 

são exemplos de potenciais com os quais podemos construir as 

famílias supersimétricas. A invariáncia na forma significa que o 

potencial tem a mesma forma funcional de V^, porém com 
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par&meiros diferentes Cincluindo constante aditivaD^*°^. 

A estrutura das super-famí lias nos permite 

desenvolver um mótodo para resolver a equaçSo de Schòdinger. 

Partindo de um hamiltoniano original extraimos a energia e a auto 

função da equação de Ricatti CIII-20D e para cada membro da super- 

familia temos uma equação semelhante. IDeterminamos as energias e 

autofunçSes do estado fundamental p>ara todos os hami 1 toni anos e 

através das relaçSes C1II-36D e ClII-37!) solucionamos o problema 

original. Os potenciais de “forma invariante“> p>ortanto» são todos 

exatamente solúveis. Como ilustração deste método vamos tratar o 

oscilador harmônico. 

O hamiltoniano do oscilador harmônico 

uni-dimensional é 

H 
1 

2 2 
W X III-38 

e p>ode ser fator ado pelos operadores 

+ 
d" = 

i + dx 
+ w X III-30 

O primeiro hamiltoniano da super —fami 1 ia é 

H = d d 
í 11 

.(o> 
dx 

* * + W X - w + E 
<o> 

III-40 

Notemos que WC xD = + wx ® = w satisfazem a equação de Ricatti 

CIII-20D com V^CxD = w*x*. 

Seguindo nossa construção determinamos 

.2 
— 4* (0> d 99 

H=dd+E = -    -► w X + 2w III-41 
* ‘ ‘ ‘ dx* 
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qu« pode ser fatorado por 

2 + dx 
+ wx III-42 

Assi m 

H d d 
2 2 

,<0> d .22 
- = - I + W X - W 
2 dx 

,<o > 
III-43 

Comparando III-41 com III-43 obtemos ® próximo 

Hamilton!ano será: 

H = d d -*■ E =    + w*x + 4w 
a 2 2 2 .2 

dx 
III-44 

que por sua vez é fatorado por: 

d = — —3  + wx 
a + dx 

III-45 

ou seja 

H E d"^ d“ + 
3 S S 3 

dx' 

22 ^ _<0) 
• w X - w + E 

2 3 
III-46 

Comparando III-44 e III-46 obtemos = 5w. 

Este processo pode ser rep>etido. Verificamos que 

para o caso geral 

+ 
d 
dx 

+ wx III-47 

E<n> _ g<o>= C2n + 13 w Cn = 0.1.2....3 III-48 
1 n+1 

O oscilador harmônico 4 um exemplo em que o 

superp>otencial 4 idôntico para todos os membros da sup>er-família: 

WCx3 = wx. Assim, as autofunçôes sSo dadas por 

í r» > III-40 
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Um caso mais complexo ú o oscllador harmônico com 

barreira de potencial cujo hamiltonlano pode ser escrito 

H 
d ^ ^ /C/+13 
  + w r +   
dr' 

III-50 

Usando a super-algebra e construindo a família de hamiltoniano 

obtemos: 

d^ = - ^ 
n + dr 

+ wr - 
/+1 +n 

n = 0.1,3, III-51 

E = w C2/ + 4n + 3D = wC2N + ID III-52 
n 

onde N = 2n + / + 1 eWCrD = wr - -■ ^ ^Â funçSo de onda do 

n-4simo estado fundamental A 

<0) 
C/+!+nD 

r 

Assim» as autofunçSes do problema original sSo 

* 
< n > ( O > 

n+ 1 

C i+l +nD 
r 

III-53 

III-54 

com d^ dado em CIII-51D. As equaçSes CIII-52D e CIII-54D fornecem 
n 

o espectro e autofunçfiíes, resp>ectivamente» para o hamiltoniano do 

oscilador harmônico tri-dimensional CIII-50D. 

Este método de resoluçSío da equaçSo de Schrôdinger 

pode também ser aplicado a problemas parcialmente solúveis, ié» 

quando apenas alguns estados sSo analíticos. Neste caso o 

potencial nSío é de “forma invariante". Um exemplo é o potencial 
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nSo-polinomlal 
C aaD 

VCxD = X* + X  — 
1 + gx 

III-55 

ond» apenas dois estados sSo analíticos quando g < 

2 
de maneira conveniente. Assim, com g = e X = - 

X sSo fixados 

-:sr- obtemos: 

W = -X + 
1 +gx 

III-56 

w = -X - ^ * -ÍSÍ. 
2 X 

1 +gx 
III-57 

o que implica em 

( 

..s |2 2 _ , (o > 1 4 , 2 2 I -X 
*. “ X 1 - ^ X ' 

f 
III-58 

*:*’ ‘ = f -3^ *^ ^ -I- x’) 

2 2 ^ -X /S 

t - -i- ^ t 

2 2 I. ^ 2 2| -x‘/2 
X I |1 + X I e 

1 
III-59 

Também obtemos os auto valores da energia 

= - 1X2 
1 

= e‘°‘ = 1X2 
i i III-60 

Outros F»^res de estados também pxxdem ser 

determinados para outros valores de g e X. Uma útil relaçSo entre 

a parcial algebrizaçSo do problema espectral^**^e supersimetri a 

fornece o número de estados que podem ser calculados 

analiticamente 
Cas5 
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Iv3 ENCONTRANDO NOVOS POTENCIAIS EXATAMENTE SOLÚVEIS 

ATRAVÉS DA SUPERSIMETRIA 

O procedimento descrito neste Item tem origem no 

8 
método de fatorizaçSo do hami1toniano descrito por Mielnik 

para o oscilador harmônico uni-dimensional e posteriormente 

d 87 8 8 3 
aplicado a outros pxstenciais * O caráter super si métrico 

C bpD 
embutido neste formalismo foi explorado por Nieto e Alves e 

Dr i go Fi 1 ho^ . 

Como vimos a parte bosônica dos geradores de 

supersimetria é escrita 

d* = - -4  + WCxD III-61 

o que nos 1eva a um hami1toniano dado por Cl11-11D . 

Entretanto» podemos construir novos operadores 

generalizando d*; 

D* = - + FCxD 111-63 

onde FCxD é uma general izaçSo do super potencial WCxD e é 

encontrado quando imp>omos que 

H_ = d" III-63 

ié, que o companheiro supersimétrico de seja fatorado pelos 

novos operadores. Esta igualdade leva a seguinte equaçSo de 

Ricatti 

F*CxD   FCxD «= W*C xD 
dx 

d 
dx 

WCxD III-64 
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ObviaMente, PCxD WCxD é uma soluçSo particular da oquaçSo acima» 

porém outra soluçSo mais geral pode ser encontrada. O comutador 

dos novos geradores é 

J d" . D"*^ j «= e FCxD III-65 

que p>ermite definir um novo hami 1 toniano 

= D^^D" = d"d‘^ - = D"d'^ - 2 FCxD III-06 

cujo potencial é diferente do potencial de e de H_. Contudo» 

pela super-algebra» sabemos que o espectro de X^ é o mesmo de H_ 

e as autofunçOes de X^ sXo dadas jx>r 

f« «= D* ♦ » d“ ® III-67 
1 - 

Este mapeamento entre autofunçOes nZo é completo» pois exclue o 

estado fundamental de X^, que pode ser obtido pela equaçXo: 

d” 1» = O 111-68 
♦ .o 

Seguindo esta construçXo podemos determinar novos potenciais 

partindo de um potencial exatamente solúvel. O espectro e as 

autofunçOes destes novos potenciais sXo determinados através da 

soluçSo do potencial original. 

Vamos ilustrar o procedimento descrito acima 

encontrando a “generalizaçSo supersimétrica” do oscilador 

harmônico uni-dimensional. O hami1toniano de partida neste caso é 

H + 
- 1 III-6© 
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que é fatorado pelos operadores: 

d-   ^ + X III-70 

Análogos aos operadores CIII-39D com w = 1. O fator C-ID ó 

introduzido em CIII-69D para deslocar o esp>ectro de forma que o 

estado fundamental tenha autovalor nulo. O companheiro 

sup>ersimétrico de = d d é 

H = d d = - + X + 1 III-7Í 
dx 

Definindo os novos operadores D dados em C1II-62D 

e impondo H_ = D chegamos a seguinte equaçSo de Ricatti 

Ceq.CIII-64DD 

F CxD + -CyO = X* + 1 
dx 

III-72 

Uma soluçSo particular desta equaçSo é FCxD = WCxD = x. A soluçSo 

geral éFCxD = x-«-^x!> que é a soluçSo particular somada a 

soluçSo da equaçSo nSo homogênea 

,^*CxD + 2x tfCyD + ^'CxD = O III-73 

Esta igualdade é obtida substituindo a soluçSo geral de FCxD em 

CIII-72D. Dividindo CIII-73D por tp CxD e chamando YCxD = 

obtemos 

Y’CxD -2xYCxD -1 = 0 III-74 
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o valor d» YCxD 6 encontrado resolvendo a equaçSo homogânea: 

Y‘Cx5 - 2x Y Cx3 = O III-75 
H H 

que nos leva 
2 

= Ne^ III-76 

Fazendo a constante N dep>endente da variável x e voltando a 

CIII-73D obtemos a soluçSo 

X 2 
NCxD = r -4- r e"^ dz 

Jo 

onde r é uma constante de integraçSo. Assim a soluçSo de CIII-73D 

é 
-X 

^xD = 

r + r 
Jo 

X 2 
-z 

III-77 

dz 

limitamos F a valores maiores que zero e menores que ^ ^ 

para evitar singularidades. Qs novos operadores valem 

D* = - + X - ^xD III-78 

O novo hami1toniano» construído conforme eq. 

CIII-66D á: 

- - d d* d 
= D a FCxD «= -    + X*- 1 - 2 III-7Q 

dx 

Pela superai gebr*\> sabemos que o espectro de á o mesmo do 

oscilador harmônico e suas 'luto-f unçôes sSo dadas por CIII—67D 

onde síSo as auto funçSes do oscilador harmônico 

uni-dimensional. O estado fundamental, perdido neste mapiamento 
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«»ntre auto-funçC®s, A dado por CIII-68D » neste caso vale: 

* ,o 
+ X - \ y, = O 

♦ .O 
= e 

2 
-X ■*• J dz 

III-80 

Assim, o novo haml 1 toni ano CIII-70D é resolvido anal i ti camente, 

ou seja, determinamos todo seu espectro e suas autofunçSes. 

Outros p>otenciais exatamente solúveis como o de 

Morse^**^, partícula em uma caixa, Poshl-Tel1er, Rosen-Morse^**^, 

oscilador harmônico e Coulombiano em dimensSes arbitrárias^***^ 

foram generalizados através deste método, alargando assim o número 

restrito de potenciais quânticos exatamente solúveis. 

vD C<»4ENTÁRIOS 

As duas aplicações de supersimetria em mecAnica 

quAntica que estudamos mostram, em parte, o interesse existente 

por este formalismo. 

Na resoluçSo da equaçAo de Schròdinger propriamente 

dita existe um grande interesse na soluçSo de sistemas 

parcialmente solúveis e a sua conexAo com a chamada algebrizaçSo 

C 48 D 
parcial do problema espectral 

A construçAo de novos p>otenciais exatamente 

solúveis é de particular interesse para nós. Como os novos 

potenciais possuem esp>ectros idênticos aos dos potenciais 

originais nAo se tem encontrado sistemas físicos em que eles 

possam ser usados e distinguidos dos potenciais originais. 

Entretanto, as funções de ondas resultante dos diferentes 

potenciais nAo sAo as mesmas, portanto, em efeitos onde a forma da 
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funçSío d» onda é Importante devemos observar diferenças entre os 

potenciais originais e novos. Neste sentido vamos usar a 

generalizaçSo do oscilador harmânico para estudar as pontes de 

hidrogênio no DNA. Como vimos no capitulo II a desnaturaçSo 

térmica do CWA pode ser p>ercebida através do comportamento da 

distância média entre pares de base, < y >. em funçSo da 

temperatura. Por sua vez os valores de < y > podem ser extraídos 

de uma equaçSo tipo Schrõdinger e depende essencialmente da forma 

da funçSo de onda. Podemos concluir, entSo, que obteremos 

resultados diferentes se usamos o potencial original ou a sua 

generalizaçSo. 
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CAPITULO IV 

NOVO POTENCIAL PARA 

PONTES DE HIDROGEN 

SIMULAR AS 

IO AO D N A 
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1> PRELIMINARES 

Analisando a desnaiuraçSo ‘térmica e os modos do 

baixa ferquência prop>omos um potencial alternativo para simular as 

pontes de Hidrogênio no CWA. Este jDotencial surge da aplicação da 

superalgebra para generalizar o potencial harmônico 

uni-dimensional. A equaçSo de Schròdinger usual em mecânica 

quântica é substitui da por uma eKquaçSo similar que reflete o 

carater estatistico do problema. Este carater. no presente estudo 

ê essencialmente clássico, a equaçSo tipo Schrõdinger que usamos é 

resultado direto da aplicação da técnica do ojserador integral 

transferência desenvolvida no capitulo II. 

Podemos refletir sobre o tratamento feito neste 

capitulo sob dois pontos de vista diferentes. Primeiro, podemos 

encarar o problema Biofísico. Neste caso, sabemos da importância 

das pontes de Hidrogênio na estabilidade da dupla hélice do DNA e 

o novo p>otencial pode contribuir para uma melhor compreensão, pelo 

menos a nível teórico, dos processos onde as pontes são 

relevantes. Sob outro aspecto, podemos olhar p>ara nossos 

resultados sob o prisma da Teoria de Campos ou Física Matemática. 

Por este lado, é muito interessante atribuir a um sistema físico 

real um potencial gerado através da algebra supersimétrica e 

analisar um efeito Cdesnaturação térmicaD onde a forma da função 

de onda é fundamental, determinando um parâmetro físico. Convém 

lembrar que a forma da função de onda distingue os potenciais 

original e generalizado uma vez que os espectros são idênticos. 

45 



Uma comparaçSo entre os resultados para o potencial 

harmônico e para potencial proposto é explicitado no tratamento da 

desnaturaçSo térmica. Esta comparaçSo visa tornar claro a 

diferença entre ambos os potenciais. Fazemos também uma comparaçSo 

com os resultados obtidos com o uso do potencial de Morse. 

113 NOVO POTENCIAL 

No capitulo II tratamos um problema estatístico» no 

caso a desnaturaçSo térmica do DNA» resolvendo uma equaçSo tijpo 

Schrôdinger: 

IV-1 

onde y representa a distSncia entre o par de base n» os outros 
r> 

parAmetros sSo os mesmos definidos no capitulo II e VCy3 é o 

potencial que simula as pontes de Hidrogênio. 

Algumas observações sobre a equaçãío acima devem ser 

consideradas. Em primeiro lugar, é importante saber a forma 

analítica de v Cy 3 para determinar os valores de < y > em funçSo n 

da temperatura. Outro ponto, é que podemos usar um potencial nSo 

harmônico que permita posteriormente incluir efeitos nSo lineares. 

Conjectura-se que tais efeitos possam ter p»ap»l importante na 

dinâmica do O processo de construçSo de novos potenciais 

estudado no capitulo III permite obter um potencial que apresenta 

estas características. 

{ 

+ V Cy 
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Vamos partir do potencial harmônico e escrever um 

‘hami 1 toni ano’ 

= - 
dy* 

+ ay IV-E 

que p>ode ser fatorado por: 

+ 
a - 

k /? {= 
dy * / ak fty 

) 

IV-3 

Portanto, o companheiro sujser si métrico de = a a seré: 

H = a a = - 
k/?* dy* 

d‘ 2 
+ ay 

/ 
IV-4 

Para generalizar o potencial inicial CIV—2D 

definimos novos operadores: 

dy 
+ fCyD 

} 
IV-B 

e impomos que 

H = A A IV-6 

Desta igualdade obtemos Cmostrado no apêndice D5 que 

fCyD = / ãk * fty * IV-7 

com 

-/ 
ak fty 

iCy-y 

y 

I 
r + e 

Io 

"aíT" /3y® _ 
dy 

IV-8 
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E o novo potencial vale 

VCyD » ay*    

onde a constante - 

autovalor da energi 

f orma 

~w~/ — 

a. Assim, 

IV-0 

1 
CApAndice DD pode ser inclui da no 

a equaçSo de auto valores fica na 

IV-10 

Os autovalores e autofunçSes da equaçSo acima estSo relacionados 

com a soluçSo do problema com o potencial original CIV-2D. Em 

particular, o estado fundamental A dado pela equaçSo: 

A = O -► —   I + Vka fty + ^yD l = O IV-11 

■/IT^ ' 

ou seja 

- _L_ if ka /3y* - f dy 
•V 2 O 
y/ = N e “ 

IV-12 

onde N 6 a constante de normalizaçSo e ó determinada no apêndice 

E. 

Dado as características do potencial IV-9, 

observamos que a constante T deve ser escolhida com cuidado se 
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quisermos evitar singularidades no potencial. Estas singularidades 

nSo existem se 

pois neste caso ^ ^ X) dz I Jamais se anula. 

1113 RESULTADOS 

Os resultados apresentados sSo obtidos com o novo 

potencial Ceq. IV-03, usado para simular as p>ontes de Hidrogênio, 

e o tratamento teórico desenvolvimento no capitulo II. 

O novo potencial p>ossue três parâmetros Ck, a e P3 

que precisam ser ajustados. Para este ajuste primeiro notamos que 

a funçSo de onda IV-IS, essencial para determinar a distância 

média entre os pares de base, depende exclusivamente do produto 

Ca.k3 e de P separadamente. 

Para fixar estes p>arâmetros vamos usar dois 

critérios. Em primeiro lugar, escolhemos P de tal forma que o 

p>otencial nâo tenha singularidade na regiSo de interesse para a 

desnaturaçSto, qual seja no intervalo 300 K < T < 400 K. Além 

disso, como a parte nSo harmônica do potencial é lmp>ortante no 

estudo da desnaturaçSo e o fator P é uma comp>onente importante na 

determinação da região nSo harmônica, escolhemos P de forma que a 
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singuiaridad» ocorra à tmnpMrratura d» 400 K. Devemos destacar qu» 

esse crit4rio tamb4m está presente no trabalho de Peyrard e 

Bishop » pois as expressbes ali encontradas sXo validas somente 

na regilío T S 400 K. Essa escolha Tax com que o problema se resuma 

a determinaçSo do produto a.k. uma vez que P será dado p>or 

ka 

com T = 400 K. 

Para determinar o produto Ca.kD vamos usar o 

tamanho médio das pontes de Hidrogênio no DNA, dado p>ela distância 

nédia entre Ni trogênio-Cbci gênio e Qxi gêni o-Q>ci gêni o das bases 

nitrogenadas envolvidas na ponte, á ten^^eratura ambiente C300 K3. 

Este valor ê S>88 e ê obtido fazendo a média aritmética da 

distância de cada ponte individualotente. Para obter este valor com 

o novo potencial devemos ter a. k = 3,807.10 * CeV/^A*!)*. 

Final mente p>ara determinar quanto valem a e k 

separadamente, usamos o modelo quase-continuo e determinamos qual 

o melhor valor p>ara estes parâmetros. Observando o novo fx>tencial 

VCyD Ceq. IV-OD p>ercebemos que se o multiplicarmos p>or k o produto 

k.VCyD possue uma depiendéncia ap>enas no produto Ca.kD e em P. Como 

estes valores Já foram determinados a segunda derivada do 

potencial possue, fundamentalmente, uma dependência apenas em k. 

Podemos, assim, ajustar este parâmetro de forma a obter o melhor 

resultado possível para os modos de baixa frequência calculados. 

Notemos que, em princípio, apenas um modo seria suficiente para 

fixar o valor de k. 

S^mguindo este critério determinamos a >= 4,04. 10~^ 

eV     ..-4 eV 

A* 
k = 7,70.10 

A* 
que Juntamente com P = -3,005 fornece 
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iodos os patrâiMkiros qu* pr*cisjinos. 

Com os valorms dos parAmetros proposios acima 

obiamos numaricamanio a curva da dasnaiuraçSo indicada na figura 

IV-1. Lambramos qua airavt^ do uso do oparador iniagral de 

transfar*ncia o valor mMio anira as ponias da Hidrogênio vala 

2 <y> a <y> = < |y| > Capêndica B, aq. B-OD, nasta 

caso ^(/^Cy5 ê dado pala aq. CIV-2D. 

T(kJ 

Fig. TV-1. Grêfico do valor médio da distância entre pares de base 

<y> am funçSo da taBç>aratura T, p>ara o novo potencial puramante 

harmôni co. 

Paio gráfico da fig. IV-1 p>odamos p>arcaber qua o 

processo de desnaturaçSo começa a ocorrer por volta de 360 KConde 
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» curv» fica mais prcHiunciada!) o que corresponde ao observado do 

experi mental mente para o polyCMixD-DNA. 

No ap>ôndi ce F fazemos um gr 4f i co si mi 1 ar p>ar a um 

potencial puramente harmônico com constante de mola igual c «= 

2.0SQ eV/A* Cvalor dado na ref. 161, e que rep>roduzem bem alguns 

modos de baixa frequônciaD. Observamos que a curva resultante com 

o p>otencial harmônico é linear enquanto para o novo potencial VCyD 

a desnaturaçJCo é bem evidenciada. 

Outro resultado obtido com o novo potencial sXo 

alguns modos de baixa frequência. Neste sentido, expandimos VCyD 

atê segunda ordem Caproximaçlío harmônicaD e aplicamos o modelo 

quase-continuo C capitulo IID. A expansXo do novo px>tencial 

f ornece: 

k 
VCy5 »= -gíí- y* + OCy*^ IV-14 

4 2 
onde k = 2,oa   ■ 3,24.10 erg/cm . Este fator ê obtido 

” A* 

numericamente através da e>q>ans3ío do potencial próximo ao seu 

minioio Cy >= 3. oAd. Usando as expressões para o núnnero de onda 
mtn 

dos modos tipo alongamento e tipo torç*o dados no capitulo II 

Ceqs. 11-29 e II-401) e substituindo o valor de k^ = 2Do»* por k^ 

dado acima obtemos os números de onda para segmentos de DNA. Estes 

resultados sSo mostrados na tabela IV—1. 
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Tabela IV--1: Número de onda de moviment,o tipo LorçZo e tip>o 

al ongament.0 p>ara A-DNA» B-DNA e Z-DNA usando o novo potencial 

expandido até 2- ordem. Cv em unidade de cm”*D. 

Os valores apresentados na tabela IV-1 estSo 

próximos aos valores teóricos obtidos para o potencial puramente 

harmônico^^ e p>ara o potencial de Morse expandido até 2-*ordem 

Ctabela II-l do capitulo II D. Os resultados da tabela IV-1 também 

s3ío compatíveis com os dados experimentais, temos um pico 

característico de baixa frequência em 22 t 2 cm ^ para A—DNA 

poly CdCC-GD^!> e 18 ± 2 cm~* para o B-DNA polyCdCMIXD^^D, enquanto 

teoricamente Ctabela IV-1 D obtemos v - 20,2 cm"* para o A-DNA Ck L OT^0 

com 8 pares de base e v ™ 16,2 cm para o B-DNA ccmb 12 pares 

de base. 
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C isD 
Outro dado exp«rlmontai indica uma banda «m 15 

cm~* para o A-CMA e 12 cm * para o B-IXA enquanto teoricamente 

obtemos, com n = 2<4 pares de base, 14,6 cm 
-1 

lorçSo 

12,6 cm~* para o A-DNA e B-DNA, respectivamente. 6 importante 

lembrar que n = 24 é o número médio de pares de base intactos^***^e 

portanto corresponde a frequência observada em cadeias longas do 

DNA segundo o modelo quase continuo. A comparação entre teoria e 

os dados experimentais expostos acima mostra uma boa concordância 

entre ambos. Com resp>eito ao Z-IXA experimental mente tem-se um 

pico em 30 cm”*^ para o jpolyCG-CD^ enquanto nosso melhor resultado 

com n = 6 é . =38,6. Esta diferença, similar ao que foi 
along 

discutido no capitulo II para o potencial de Morse, pode ser 

atribuida a dificuldade em se determinar os parâmetros para o 

Z-DNA ou como uma limitação do modelo quanto a tratar segmentos 

mui to pequenos do Z-IXA. 

Os resultados com os modos de baixa frequência 

foram usados para determinar o valor do parâmetro k, desta forma 

eles devem ser considerados como valores ajustados pelo parâmetro 

k ,e nio cowio < >- resultados advindos do uso do novo potencial. 

ivD COMENTÁRIOS 

No capitulo II comentamos sobre a existência de 

vários px>tenciais usados para descrever as pontes de Hidrogênio no 

DNA. Neste capitulo propomos um novo potencial p>ara este fim. 

Entretanto, vale a pena salientar a origem deste novo potencial, 

extraido do uso conveniente da superaigebra numa teoria de campos 

em Cl+OD dimensSes. 
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Os resultados para a curva de valores da distancia 

m^la entre pares de base. < y >. em funçSo da temperatura 

permitem caracterizar a desnaturaçSío como sendo iniciada em cerca 

C16D 
de 360k , um valor confirmado expieri mental mente 

Devemos observar, no entanto, que a curva de 

desnaturaç3o para o novo p>otencial 6 menos evidenciada que a 

obtida quando usamos o potencial de Morse Ccapitulo IID. Por outro 

lado, a curva similar obtida para o potencial puramente harmônico 

no Ap>óndice F, que ú praticamente linear com a temperatura na 

regí Xo de interesse, nXo p>ermite caracterizar a desnaturaçSo da 

maneira direta como estamos fazendo. Comparando a fig. IV-1 com a 

fig. F-1 percebemos uma clara diferença entre elas, uma diferença 

deste tipo é importante pois permite distinguir o potencial 

original Cpuramente harmônico neste casoD do potencial 

generalizado com o auxilio da super-algebra. No estudo da 

desnaturaçSo térmica do DNA podemos concluir que o potencial 

generalizado é propicio para descrever a desnaturaçSo térmica, 

enquanto o p>otencial puramente harmônico nSo é apropriado. 

Os valores para os modos de baixa frequência 

obtidos através do uso do novo potencial estSo bem próximos aos 

valores obtidos para outros potenciais através do modelo quase 

continuo Cpotencial puramente harmônico^e potencial de Morse, 

cujos resultados sSo apresentados na tabela II—l do capitulo IID. 
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CAPÍTULO V 

CONCLUSÃO 
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Através do estudo teórico que desenvolvemos nesta 

tese percebemos que, apesar da complexidade da molécula de £)NA, 

conseguimos desenvolver modelos em que obtemos resultados 

compatíveis com os dados experimentais. No capitulo II, o operador 

integral de transferência^®^ e o modelo quase contlnuo^®^ foram 

introduzidos como ferramentas teóricas bastante úteis para estudar 

o comportamento do EMA, tanto na desnaturaçSo térmica como para os 

modos de baixa frequência. É importante observar que o modelo 

quase-continuo, da maneira como foi introduzido, serve também como 

um teste para avaliar se os parâmetros do potencial usado para 

simular as pontes de hidrogênio estSo bem ajustados. Este modelo 

C 2 A.3 
pode ser aplicado em qualquer tipo de potencial , basta 

expandir o p>otencial em torno de um minimo estável e considerar 

apenas a aproximaçSío harmônica. 

No capitulo III fazemos um estudo fundamentalmente 

de Teoria de Campos, considerando a mecânica quântica ordinária 

como uma Teoria de Campos em Cl+OD dimensSes. Com a introduçSo da 

supersimetria na mecânica quântica exploramos algumas 

consequências deste formalismo. Primeiro na resoluçSo da equação 

de Schròdinger para potenciais exatamente e parciaimente solúveis 

Cusamos esta abordagem no Apêndice FD. Com resp>eito a potenciais 

pjarcial mente solúveis é interessante notar a conexão entre o 

método de algebrizaçXo parcial e a mecânica quântica 

supersimétrica que tem permitido resolver de maneira elegante 

alguns sistemas quânticos^** ’ - Outra consequência do uso da 

super-álgebra em mecânica quântica é a possibilidade de gerar 

novos potenciais exatamente solúveis partindo da supersimetrizaçSo 

de hami 1tonianos cujas soluçSes sâo conhecidas. Este procedimento 

tem gerado vários novos potenciais^”*** que podem ser 
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distinguidcss dos potenciais de partida através da forma da funçSo 

de onda» uma vez que os esp>ectros sSo idênticos. 

Com o uso da super-élgebra na equaçSo tipo 

Schròdinger Ceq. II-6D que surge quando usamos o op>erador integral 

de transferência para estudar a desnaturaçSío térmica do E»^A, 

propomos um novo potencial Ceq. IV-OD para simular as pontes de 

hidrogênio no EXA. Este potencial surge da generalização do 

p>otencial harmônico através da supersimetria. A escolha do novo 

potencial foi feita vizando introduzir o menor número possível de 

parâmetros e descrever os efeitos estudados, desnaturação térmica 

e alguns modos de baixa frequência. Comparando com outros 

potenciais usados para simular as p>ontes de hidrogênio no CMsiA 

notamos que sobre os potenciais tipo Leonard-Jones e de van Zandt 

temos a vantagem de obter a solução exata da equação tipo 

Schròdinger. O potencial harmônico» embora seja exatamente 

solúvel» não fornece uma curva satisfatória para caracterizar a 

desnaturação. Com respeito ao p>otencial de Morse uma anAlise mais 

detalhada se faz necessAria. Este potencial» largamente empregado 

para estudar muitos efeitos observados no l>tA» possue dois 

parâmetros CD e cO e mais um quando introduzimos a interação de 

empilhamento CkD. Tanto a desnaturação quando os modos de baixa 

frequência obtidos estão em bom acordo com a experiência Ccapitulo 

IID. O novo fxDtencial, fxj*' outro lado» possue três parâmetros Ca» 

r e kD e pode ser usado para descrever a desnaturação e os modos 

de baixa frequência Ccapitulo I\0. 

As desvantagens do novo potencial em relação ao de 

Morse são basicamente duas. Primeiro o pouco uso do potencial o 

que deixa dúvidas sobre a quantidade de efeitos que pxxiem ser 

estudados de maneira satisfatória com ele. Outra desvantagem é que 
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para o potencial de Morse a curva de desnaturaçSo 6 mais 

pronunciada, a dist&ncia entre pares de base sofre um aumento bem 

pronunciado a partir de cerca de 360k, enquanto para o novo 

p>otencial este aumento é menos abrupto. Este fato, entretanto, nSo 

atrapalha a interpretaçSo dada anteriormente, pois embora a curva 

seja menos pronunciada para o novo potencial ela p>ossue uma clara 

mudança de comportamento Ccresce praticamente de forma linear até 

cerca de 360k e depois aumenta rapidamenteJ o que permite 

caracterizar a desnaturaçSo. 

Podemos pensar como vantagem o fato do novo 

potencial ter uma dependência explicita da temp>eratura. Esta é uma 

vantagem no sentido que podemos tirar informaçSes sobre o 

comportamento do sistema em funçSo da temp>er atura direto do 

potencial. Outra vantagem é também haver no potencial uma 

dep»endéncia explicita da constante k, que caracteriza a interaçSo 

de empilhamento. Isto dei>aL^,Claro que a interaçSo de ponte de 

Hidrogênio deponde do empilhamento, assim algum processo que afeta 

a interaçSo de empilhamento tem consequências diretas nas pontes 

de hidrogênio. Por exemplo, alterando a densidade de carga do EMA 

devemos afetar a rigidez da macromolécula consequentemente as 

pontes de hidrogênio sofrem alteraçSo. 

EIstas duas depondências explicitas, da temporatura 

e da interação de empilhamento, nSo são encontradas em nenhum 

outro potencial usado até agora. Por enquanto, estas vantagens sSo 

apenas conceituais, necessitando serem exploradas 

quantitativamente. 

Olhando pelo lado de Teoria de Campos, determinamos 

um tipo de problema Cestatí sticoD onde os potenciais gerados 

através da supor-Álgebra podem ser aplicados e diferenciados, via 
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função de onda. Em outras palavras» determinamos um parâmetro 

Cdistância média entre pares de 

pKDtencial de origem Cosei lador 

potencial generalizado através 

potencial^. 

baseD que permite diferenciar o 

harmônico» no nosso casoD do 

da supersimetria Cnosso novo 
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APENDICE A 

ESTRUTURA DO DNA 
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Neste apêndice pretendemos dar uma noçSo geral 

sobre a estrutura do DNA, maiores detalhes podem ser obtidos 

através das ref'eréncias [16] e [441. 

O IDNA é uma macromolécula constituída de Átomos de 

Carbono, Nitrogênio, Oxigênio, Fosfato e Hidrogênio. Estes Átomos 

formam três tipos bAsicos de moléculas: as bases nitrogenadas, o 

açúcar e o Acido fosfêrico. 

As bases nitrogenadas, ou melhor, a sequência de 

bases formam o ccí>digo genético. No E^A as bases sSo Adenina, 

Guanina, Cytosina e Thymina, indicada na figura A-1. 

Fig. A-1: Esquema das bases: CaD Adenina, CbD Guanina, 

CcD Cytosina e CdD thymina. 

O açúcar que compSe o C»^A é um 2-desoxi rri bose que 

forma uma pentose com quatro Átomos de carbono e um oxigênio 

formando o anel Cfig. A-2D. 
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Fig. A-2: Esquema do açúcar 

O Acido fosfórico Cfig. A-3D ó 

constituinte do Acido nucléico que é carregada, 

bastante na estrutura global da macromolócula, 

rigidez devido a repulsão eletrostAtica. 

a única molécula 

Este fato influe 

pois aumenta sua 

Fig. A-3: Esquema do Acido fosfórico 
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A unidade monomérica do DHA ó composlSl por esLas 

três moléculas Cfig. A-43 e é chamada de nucleotideo. A 

pol1merizaçSo dos nucleotideos Tormat portanto, uma cadeia ou Tita 

do DWA. 

Fig. A-4: Esquema do nucleotideo formado com a base tymina, os 

Átomos destacados sSo aqueles envolvidos na polimerização. 

fosfdrico de um nucleotideo se junta a um hidrogênio do açúcar de 

outro Cfig. A-4D. Como resultado desta reação quimica temos os 

nucleotideos unidos e uma molécula de Agua. A estrutura da fita 

individual é chamada de estrutura primAria. 

hélice temos a chamada estrutura secundAria do ONA. As forças que 

estabilizam a estrutura secundAria sSo basicamente as pontes de 

Hidrogênio entre as bases nitrogenadas e a chamada interação de 

empilhamento. O empi1hamento atua na direção do eixo da hélice e 

envolve efeitos como a dispersão de London e efeitos hidrofóbicos. 

Na formação da fita do DNA o grupo OH do Acido 

Quando uma fita se Junta a outra formando a dupla 
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Outra InieraçSo importante 6 a repulsSo eletrostAtica provx^cada 

p>elDS grupos fosfatos carregados negativamente. 

A quantidade de pontes de Hidrogênio entre as bases 

é diferente, pois o par Guanina-Cytosina CG-O possue três pontes 

de Hidrogênio enquanto o par Adenina-Thymina CA-TD possue apenas 

duas. Os pares de base sSo sempre fixos, assim a fita unida a 

CATGACGT) éCTACTGCAD. 

Quanto a diferença na estrutura secundária, podemos 

ter tipos diferentes de DMA dos quais os principais sSo o A-, B- e 

Z-C^A. Nas conf iguraçBes Á e B o DMA forma uma hélice de mSo 

direita e a principal diferença entre elas está no arranjo 

espacial do açúcar que está distorcido se comparamos uma 

configuração com respeito a outra. No Z-DNA a mudança é mais 

radial, pois este possue configuração de mão esquerda. No ap>êndice 

C apresentamos alguns parâmetros estruturais que diferenciam uma 

configuração da outra. 
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APENDICE B 

OPERADOR INTEGRAL DE TRANSFERENCIA 
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A t^^cnica de Hat^riz de TransferAncia^**^ peraiit^e 

í**!acionar um problema de mec&nica est^at.!st.ica com um fM'obIema 

"quintico**, airavte de uma equaçXo tipo Schròdinger. 

Vamos partir de um funcional da energia 

F í y J = k Cy - y D* + VCy 3 
«i r» r*-i •' n B-1 

e determinar qual seria a equaçSo tipo Schròdinger associada a 

A funçSío partiçXot neste caso» A escrita 

í 
6y e 

p Flyl 

í " •» n=l 
dy_ B-2 

onde podemos in^sor condiçSes periódicas de contorno Cv ® v 3 
N+l N 

Vamos introduzir na expressSío acinta uma variáivel adicional y , 

assi m 

Z=J dy^dy^dy^. . dy^ «SCy^-y^D e *”e e 

B-3 

A funç*o delta pode ser escrita em termos de funçOes <l» , que podem 
F> 

ser tomados como um conjunto de auto-estados normalizados: 

dCy -y 3 - J] ♦ Cy D f» Cy D. Com esta substituiçSo a funcSo 
• » ?> H rt 4 * 

partiçXo ó escrita 

z = E J dj.dy,- • • dy„ 
n J 

-/IfCy^.y^D -prCy^.y^ 
* Cy D B-4 

r» 1 

Escolhendo ♦ como auto-estados do op>erador transferencia, ou seja 
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B-5 
í 

-ft fcy..y,.,5 
dy. e ♦ Cy 5 

V-* T» 

-P 
«i» Cy 3 

n i 

podomos «ser«ver a funçSo partiçXo B-2 como sendo 

2 = E 
n 

B-6 

No limite p>ara um sistema grande CN —» aoi> o resultado é dominado 

pelo estado fundamental e a energia livre por par de base ^ dada 

por 

t ~ ~ kT in 2 ^ -kT tn « = s 
o B-7 

O valor médio de y, que no nosso caso Ccapitulo II e IVD 

rep>resenta a distância média entre os ptares de base do DNA, vale 

^ y > 

N -N/Sc. 
E < l» CyD |yj * Cy3 > e 

i C 1   — ~UfÍ£ 

£< ♦^CyD| *^CyD > e ^ 
V » 1 

« quando o estado fundantental domina obtemos 

B-8 

< y > B < «I Cy3 |y| ♦ Cy3 > B-O 
o I' I o 

onde o auto-e»stado ♦ CyD jâ estâ normalizado. 
O 

Precisamos agc»-a encontrar um »ieio de determinar c^ 

e *^Cy!). Com este fim vaanos «>q>andir as funç8es *^Cy^ ^5 em torno 

de «t^Cy^D dentro do operador transferência CB-5): 
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J 

-p 
* Cy D 

n V - i 

-/3VC y D 1^00 D p+oo - -íLJí Cy,-y 5 * p 
J^dy.^. * ‘ [*^Cy.:)*Cy^_^-y^y 9;^Cy. D + 

B-10 

onde os termos que dependem apenas de y^ podem ser fatorados na 

integral> pois o primeiro termo de expansXo fornece uma integral 

gaussiana em o segundo termo possue resultado nulo após 

integrado Cintegral de uma funçSo inq^arD e o terceiro termo 
+00 2 

2 )c resulta em algo do tipo f x e dx. J —<30 

Assim obtemos 

-nvcy 
«* Cy Dse 

n - 1 '/%- [ * m 1*"'^ 

B-11 

For mal mente entendemos a expressiío entre colchetes como a exp>ansSo 

de uma expx>nenci al; 

exp í _i íl 1 = 1. 
t ^ dy* 1 ^ dy* 

B-12 

Portantoi o op>erador integral de transferóncia pode ser reescrito 

na f or ma 

j 

-/wcy^.y^.,5 
Cy > 

n ' V - 1 
exp / ‘ - 

dy* 
ft VCy^D + 

1.2»! 

~w 
}* Cy : n . 

B-13 

Juntando esta nova forma cora a relaçSo B-B obtemos que 

60 



1 
a 

B-14 

exp 
dy; 

- /? VCy.D /n ♦ Cy. D r> V 
e 4» Cy D 

n i 

OU seJSL 

{- —k ^ VCy ♦ CyO = J c + /n l 4» Cy D B-15 
dy* V J n X ^ n 3/? (fk j r. \ 

Esta equaçSo é forma.1 mente idêntica a equação de Schròdinger para 

uma partícula em um potencial VCyD, cujos valores de 4»^ e 

solucionam o problema estatístico contido na função partição 

inicial CB-2D. 

A equação tipo Schròdinger usadâ no capitulo II 

Ceq. 11-63 difere de B-15» pois fazemos uma substituição de 

variãveis: I y.  » y. , o que introduz um fator 2 
i I. 

multiplicando a derivada segunda. Esta substituição é feita para 

retirar o fator -/~2 • que aparece como consequência da introdução 

das coordenadas normais. 
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APENDICE C 

PARÂMETROS ESTRUTURAIS DO DNA 
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Os pa.rãLinei.ros que apresentamos aqui sSo os mesmos 

usado por Chou et al^**^. 

A massa total da molécula de DNA dividido pelo 

número total de pares de base é 

< m > *= 1,0224 X 10‘*‘ g 

Os outros parÀmetros usados para calcular os modos de baixa 

frequência com o modelo quase-continuo estSo dados na tabela C-1. 

A-DNA 

B-DNA 

2-I>IA 

O,972n 

0,783n 

0,761 

gC nD 

11/n 

10/n 

12/n 

H/2r 

1,4Q 

2,06 

2,76 

Tabela C-1: Parâmetros estruturais para o A-, B- e Z-DNA. 
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APENDICE D 

CALCULO DO NOVO POTENCIAL 

PARA AS PONTES DE HIDROGÊNIO 
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o cÁlculo que apresentamos neste apêndice 6 

formalmente idêntico ao desenvolvido no capitulo II, quando 

generalizamos o potencial harmônico. Entretanto, os parêmetros sSo 

diferentes, pois a equaçSo de partida nSo ê uma equaçSo de 

Schròdinger como na teoria qu&ntica, mas sim uma equaçSo analoga. 

Ê importante acompanhar o pap>el dos novos par&metros dentro do 

nosso cêlculo, pois eles envolvem grandezas físicas importantes 

tais como a temperatura e a constante de mola que simula a 

interação de empilhamento. 

E>a Ceq. IV-6D do texto juntamente com a definição 

dos operadores A* Ceq. IV-5D e a forma do hamiltoniano H_ 

Ceq. IV-4D obtemos a equação de Ricatti: 

2 
ay 

_l  

k 0^ 
I f*CyD + f*CyD 

} 
D-1 

cuja solução particular 

a* Ceq. IV-3D: 

f CyD = 
P 

/ ak fty 

ê encontrada através dos operadores 

D-2 

A.solução geral é determinada fazendo: 

fCyD = ak fty 4^yy D-3 

onde ^y3 é obtida substituindo D-3 na equação de Ricatti D-1. Com 

este procedimento chegamos a seguinte equação 

0*CyD + ^’CyD + 2 Vak ^f3y ^yD = O D-4 

Di vi di ndo D-4 por yD chegamos a 
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D-B * , 2 / ak fty 
^Cy5" 

onde podemos introduzir a funçSo YCyD = 

-Y' C yD + 2 ak /9y YCyD + 1 = O D-6 

O caminho para calcular YCyD na eq. D-6 é primeiro 

resolver a equaçSío homogênea: 

-Y^Cy:> + 2 / ak fty^Y CyD = O D-7 

ou seja: 

Y*CyD = N e 
H 

/ ak p y‘ 
D-8 

Fazendo N dependente da variêvel y; a soluçSo da equaçSo nSo 

homogênea é: 

/ 
YCyD = NCyD e 

ak y" 
D-9 

onde NCyD ê determinado substituindo D-O em D-6; ou seja 

/ ak fi y* 
-N ’ C yD e + 1 «= O D-IO 

o que implica em 

P^' - ■/ ak ft z* 
NC yD — I e dz + P 

Jo 
D-11 

r é a constante de integraçSo. 

Final mente, lembrando que ^yD 

CD-9D e CD-I obtemos 

1 
YCyJ 

e usando 
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r 

e 

l 

y* 

dz 

D-ia 

que é a funçSo indicada no texto Ceq. IV-8D. 

Por outro lado» os novos operadores Ceq. IV-5D 

satisfazem a relaçSo de comutaçâío: 

p + 0’Cy3 D-13 

Esta relaçSo permite definir o novo Hamiltoniano: 

= a'*’ A = A a'*’ + 

1 d* . 2 3 S -     ay -   
k p^ dy* k/3* 

O novo potencial extraido de vale 

D-14 

TC yD = ay* 
d 
dy 

^yD D-15 

Esta é a forma do p>otencial indicada no capitulo IV Ceq. IV-9D. O 

termo constante pode ser incluido no autovalor da energia» 

deslocando assim o esp>ectro. 
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APENDICE E 

CALCULO DA FUNCAO DE ONDA DO 

ESTADO FUNDAMENTAL PARA O 

NOVO POTENCIAL 
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No capitulo IV determinamos a funçSo de onda do 

estado fundamental para o novo potencial como sendo Ceq. IV.123: 

yD = N 
y* - ^23 dz 

1 2 
  a 
2 ^ JO 

E-1 

onde oi = /ak e 

^y3 = 
e 

-ocy 

^ " X 

y * j • -ca dz 
E-2 

Entretanto temos 
C4«j3 

y 

L 

-az , 1 
e dz = — y erfC y~ã y3 E-3 

onde erfCx3 é a funçSo erro. Assim podemos reescrever a eq. E-2: 

<pCy:> = 
-ay 

E-4 

r TI 
erfCy a y3 

Para calcular a função de onda y/^CyD precisamos 

primeiro determinar 

í 

y y 

^z3 dz 
o JO 

y -ca 
E-B 

r + 
■S" 

erfCy a z3 

Esta integral 4 resolvida usando a seguinte relaçSo: 

dz 
fn r + 

71 
a 

erf [/Tz] 
-ca 

E-6 

r + 
a 

erfCy a z3 
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1 embr ando que ^er f 

acima resolvemos a integral E-6: 

e . Com a relaçSo 

f dz = f ^ { /n[r * 4- Tf (/T z]]} dz = 

= /n 
* -5- ^ y)] 

E-7 

Portanto a funçSo de onda E-1 assume a forma: 

1 2 
— ay 

V/^CyD = N E-8 

r -f 
z 

erfCr a yD 

A constante de normalização N ó encontrada através 

da relação: 

+0D +00 

f í^o^yD dy = N* f 
J —00 J -00 

e dy 

h4 a 
erf [/7'y]] 

= 1 E-O 

A integral indicada acima é calculada notando que 

d 
-3P 

[r * 4- y/^.rf [/7' y ]] =- 
e dy 

[r * 4_ /^erf [VVy]] 

E-10 
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ou seja> 

E-11 

onde usamos que a função erro é uma função impar [erfC-zD = 

-erfCzD3 e que /im erfCzD =1. Igualando a int^egral acima a 1 
z-»oo 

obtemos: 

"■[•í-r/ 4o( E-ia 

Finalmente, obtemos que a forma analítica da função 

de onda CE-ID vale 

VoCyD = -h 

* 4- y ^ y] 

E-13 
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Vamos partir de um potencial harmônico VCyD = —g x* 

para tentar simular a ligaçSo entre as pontes de hidrogênio no 

DNA^^^. A desnaturaçSo térmica, seguindo o formalismo usado no 

capitulo II, ê estudado a partir da resoluçSo da equaçSo tipo 

Schrõdinger CII-6D: 

f 1 d* ^ c 2 

I ■ ^ ~ ^ I k dy 
F-1 

Através do método de resoluçSo da equaçSo de 

Schrõdinger desenvolvido no capitulo III, podemos calcular a 

autofunçSo do estado fundameental. Para tanto, fatoramos o 

Hamiltoniano dado em F-1 pelos op>eradores. 

p k c 

) 

F-a 

Desta forma 

a^a = - 
C 2 
-õ- y F-3 

está 

2p k 

Assim, p»ela sup>er - algebra, sabemos que o fator 
2^‘k 

associado com a energia do estado fundamental e a autofunçSo deste 

estado obedece a equaçSo. 

>o = ° ( -%* /- 
k c 

F-4 

Esta equaçSo diferencial de primeira ordem fornece: 

V = N e 
- JL 

2 F-5 

onde N é a constante de normalizaçSo e neste caso vale 
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-*✓4 

N 
[ ft y kc J 

F-e 

Est*mos intcrrossados om calcular a dist4ncia mMia 

•ntre os par*s d® base; qu® para o potencial harmônico 4 zero» 

+0D 

<y>=J F-7 
J -00 

pois o integrando 4 uma TunçXo iiq^r. Para determinar um 

comprimento caracter is tico para as pontes de hidrog4nio vaotos 

lançar inSío de um artificio comumente usado para caracterizar o 

tamanho de piolimeros» cuja distribuiçSo de probabilidade entre 

dois otonômeros primeiros vizinhos 4 gaussiana. O artificio 4 

calcular o raio quadr4tico m4dio» < y* >, e associar sua raiz 

quadrada ao comprimento característico procurado SSeguindo 

este procedimento obtemos 

< 

■•■CD 

f y* dy 
J —00 

1 
"TT /-2i^ F-8 

ou seja 

F-O 

Usando o valor de c = 2.020 eV/^Â* dado na ref.EG) p>ara um segmento 

polyCMIXD l>IA, que corresponde ao sistema que estamos analisando» 

podemos deter mi nar quanto ser ia o vai or de k i nçondo que em T « 

300 IC obtenhamos y ~ 2»88 A. A figura A-1 mostra o grAfico 

de i/~Z 'y X T com o valor de k = 2.371 lO * eV/A*» que satisfaz 

este arguotento fenomenolôgico. Nesta curva 4 dificil caracterizar 

a desnaturaçSo. Percebemos que» dentro da faixa de ten^>eratura em 

que estamos interessados» x tem uma variaçSo aproximadamente 
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á
 

llnwair com T. PodmrÍJimos colocar uma distância critica mntr» os 

parms d« bas» »m qua a dasnaturaçXo comaça a ocorrar. Entratanto» 

a nacassidada dasta imposição artificial mostra qua a taoria nXo 

astâ dando informação nova sobra o sistama» praticamenta toda 

informação â colocada artificial manta. 

fiq. 1 - Curva da y pala tançM»ratura para um potancial puramanta 

harmdnico. 
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