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Capítulo 1 

INTRODUCCION 

Cnu la UÚ!--u1a netitud clel que q11i(.•n• ~ubir utut tnontAtiR siu uu.l.~ instrtunt'nto que tui mnpn. 

PI n1odPln cptt- aquí ~P con~tn1y.-. Ptnph ... ando h•:-1-rHrnienta lw\.~ic-a dr ::'\1ecrtnica Estn<lístk11.. 

pretende hnc:cr m1 rL'<'orrido acc•':'ibl<• y edueat ¡,.o por la fonorneuologfa dt•I ADN. En este 

tern•no. T'f"C'OtTf~r Vf'rf"\IH .. "" ,ya trnzndn!'-. ron la irtTf>HC'ión (h• lJ,.,.gar 1n;t~ alto p.ara ohs«"r\"~\r un 

poco mejor pai.--ajt_~ ~·n 11111y foto~?"Hfindos. hoy •~ne.lía. i111plicaria .-l 1nanl'jo de ht-rrarnieuta 

p<Suin. Entoucr-·!·· .. Pll t~tP trahajo !--4~ •·:q>lnra u11a ruta algo di!--tintn.. tornando un nunho 

intf'rtll<"dio t-11tn• c:nrnino~ <ptP 11 .. vnn a contt~rnplar panonunas c1u1litat ivt"' o cuantitat ivn~. 

clf'li1nit.nda por rnndPlo~ prPvil):-o .. <plP 11h1dPn a lo uno o H otro. fPnirndo corno 111 .. ta v••r 

lo nnt•"':-t vi!--to, ¡>t•n> dc-:--.<h" 1111 án;..:-1110 di~tinto. 

El n1•-c~.ani~rn1, dP fi,~naturalizncic">n prop'u~to f'!-t P} rnA. ... ~in1pff·· p<~ihl.-. !\:o oh~tantP. 

el tnodclo cou ..... idera la hett."rº~'-'neidnd dt' la.."":- ~ec:uencia.. ... dP .AD!':. &ta co1L .... ideraci(1n uo 

SP inclu~"f· f"n la rnnyoria d .. los rno..:iPln .... d.- d•~nntuntliznci(\n hn...;ta ahora trnhajado.-... 

1.1 De qué trata esta tesis: 

Lns bien eonocit!n .. ~ funcimw:s dd AD=" •. .,,tAz1 ._.,,trechamente ligH<IB...., a !n po~ibilidud que 

~te tiPUf" <i•" ~·p.nrttr---'~ Ptt ~u~ <ln ... c'Md,•ru~ Nl~.,tituy,•nt~. lo runl ¡>f•rmih" quP. l.a io­

formacióu coutcn.idn. eu forum de >ec11cncias d., ba.""CS n.itn><.;<·rmd1'-". ""'ª intrrpn•tacla y 
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Tc.•produt·icla n lnn·lws <le la iul<"fS\("<"Í6n ele {"!'iln.'i ron con1plrjos Juolt"<"U]a.rC'!i dt• prolc."ÍllH ....... .'º 

dt.• c.011.Y.Ílrtn •. -.;. Por <~t." ra;,-'lll, 1u1 1ui11wr P"··", c•n In coruprc.0 1L...;ión el<" los <00111plrj1ri J>fCK'1:'"!'--4:tiS 

i1n·olttt-r1ulos c.•11 la !i-.;iolo~c\ clrl .:\IJN <"C>tL""Í!"lft• c·11 c""l cst1ulic> ,fe k):; pn><·~ clt· cL-..c>c·i·u·i,·>11 

y cli..<i<->c. 0 incic"J11 del par de.• c.·,u l••Jl•L"· qnr ("!'lite.• sufre al :-..·r c.·~1>11l'sto n cau1hicJN d1• le111pt·n1.t ura 

_:\" pll, lo cual se t.6<>11occ._~ c._·01110 "'clc.":inat.11ri\liz.;u·ic}11'' (I). 

Eu lo c·ouc.·cr11ic11le..., ~IL"" aplicaciorws cri )n nu ... Jicirt.a, (") c':itl1dioclc· L1. dcs11al11ra.lizcu·ic;11 

de.~ .:\DN dcspic·rta iutc·rc·-s ya que- t"S c111p1c•;\do t-11 tl"(_·uica....; th.• clia;...."l'u.._,tic·o lalc":i c·orno la 

rCJ\(TÍÓU t."U <.ºJ\Cft.'UH ele la polir1trr•L....,\ (1 1
( ~!{)(:?J. 

Dcsdt~ un p1u1to clt" ,·i-.;t..,¡1. fí.-..i(·o, la cltas:uat11ralizacic>11 pn~eutn dos cn.rac·tc·rí'itic..·•~"" por 

las r1u,Jc'!S rc'::i11lt.J1. e lt· ~T1u1 intt.·n·~: 

1) Resulta natural ahonl;u-lo de>;< le la pers¡wctÍ-7• de La Tf.,nnodin;únic-a Est.ru:lí: .. tica. 

)' lo uu\.'i i111porLlu1tc: 

2) 1-:"i s1L'i<:cptihJ._~ d·~ :-oc.~r vistn coruo lUUL tnu1sición ele fa"7i<~ orcle11-<.lcsorclc11, presente 

cu aJ~u1<~ si...,;tA•111a.-;; ;u11pli;u1u·11lc· (""Studiados ru ·~te-- coul•~xto. 

En pri111cr hl~iU" !'OC t":'-iludi•u1 lcJr-i •t.."'f""t.·to•; fi..,,iolc'.-,.!.in..,; ~· t-slnu:tttrnlcs priu1nriori del 

-1\ l)N, para una n1t•jor t.·0111pn:•n:-,i,)u 'le· !'->ti n·lacit'•n 11111t na. J ªn~lt:riornieutc se Tt."\"i"ilUJ 

tn<:xlt•lcri ya trnbaj.acf<..,. id1·11tific;uulo la . ..,, p•'NJ>t."'lf.'tÍ\7t..""I fuud.o:uneut.alt~ <·011 LLo; c¡u-c se ha 

ahorclacln •·l <~Ludio t J,_. lot • le:--.riat urali/.;u·i,'•n, 11~ panln1cl rr..., invohwnu los, la l1erran1ient.a 

lt~~·ric..i\ t..•n1¡>h~\Cla y )cll:'i clif•·n·ut•"S trat;\!Jti•·utc~ pn>pucstt~. 

En ~t.·n,•ral, c':i p.-:r..iblt." n·•ro?J•)(·c·r do~ a.c.·t itucl1..~ difereul•"!'<i <"U c·l fJJ<Mh•lado de };1. dt"SJU\­

l11rali:t.•u·ió11 <Jll•' aquí rios ocupa: 

al~ut<-..; niodel<ll'i ,h;\Cvl1 i:nf;"'-.;i.,. f"Jl )ui i\.."'i(>'"'("h~ cualit.;\Livoti dt.·l feu,~uwno y ~' co1wcn-

parn los que t"~t.a ()("Urrt·. 

I>ur otra ('W-l.Tt«·, ot.nr, n1cHft·!<JS htL"':i<·an r-cprcJo<f12rir, con la ru.nyur prt .... ·i-.;it'1n p<r-iihl•~, t .. ) 

con1portan1icnto oJ~~rvado c·11 .-·x1)41~ri1ne11tos, pan,_ lo c-ual c-ori."'iid.~nu1 uu }-?"an tHÍUK."ro de 

panirnctr<JH. dt~ }tlei cuala;~ nlt.,"lU1c·.ri no c .. "'l(pr'-~u1 un ~i;..,rili!ic.ado fí~·ieo t"·,;<lc•utc. 



ª"' pnrtir ele t""!'ta .. ...; co1L ... ick•racinut~ ~e prupone 1w n1odclo bu .. stnute ~in1ple en compara­

ción con c-1utlq11iPra <lP lo~ pn .. viunu·ntP rPvi~ado~. 

El L..,tudio trata "<'!\"Ill('Ilto,.. corto,.. de AD:". como lo,; utilizado:; ~·n he; PCR. misma.; que 

se nsnmen como formado,.. por 1111 par d" cadeua .. -. total11wute fl<'xjbles. con la posibilidad 

de HtttoiutPf":o.f"(·t1u~e. pt>ro con un tlliua•rtJ li1nit aclo de li.ugulos de coufi~tt.racit~n para cada 

¡utr d.-. hn .... •"":-.: dP 1t<·111'nlo <"Oll la tPorín d.-. c;tclPna:-; lihri~. 

En lo ,·onr..-rnir-ntP a la:-:. intt·rac("iot11":"' ••ntn• n111·l1"("1tidt,.... !'-,. cort.. ... idt-ran tinicntnPrttP n 

los enlnee:·• de hidróg:<"tH> cpu• fonuau lo~ pan~ rotnplPUJPUtaric~. SP distiu~"lit•n do:o. tipos 

de cnlacP:·•. a•\-T y C-G. pPrtnitiPudo C]lll" !-11 ..... COII('t•ntraciout-:-, rt•ltttÍ\1t.."" ftuctüen n lo largo 

dP In cntl1•1u\. 

El nlf"'í·ani:-011u1 dP df-:-.tu1t11ra)i7ado ~· ~11po1u• onff .. nndo y unidin~·('iotutl. i.<- .. dPbido a 

la rupt un1 co11:-;Pc11t hit dt• k~ enlneP~·• a partir d" un ~(~lo f•xtrPrno. E."-tto pPrnlite ev;1)u.ar 

d p('SO ~""J><'Cífico del rmuhio PU la •·utropía. r¡ue n.,.nlta rle la di--..:>cinción ~·xt<'rrU\ de Ja..., 

cndeun~. en sc~nentO!" eorto~ (_h• :\DN. 

Pnra ohtPut•r k~ pnrátn .. tro:-:: dP ordf•11 qttP r.:ffttrtPriznn la tran!"icit'>n. ~~calcula el 

lognrit1nn de la funcittn de pa.rtit:it"1u .. cou ha."'" en In oproxünacióu de dc~onll·n dint\nllco 

o recocido (auuealed di.....,ordfT) f:i). La aproxiinacióu de <l~ordcn dhu\u1ico. en e,tc cn...o;o. 

~ 1nny fr\cil dt• r1~nh:1.·r ~- adt'1·11nda. 

Los n~uhado~ ohtPni1itr.. ~>n 11111y .-,•rc:uH>S a Jo~ qttf• f"f~nltan dt• al~oritrnc~ tt\11nzadc~ 

de rno<lel.ado de tic~naturaliz;u..:it'>n dt• :\D~. talt_o::. cun10 el nlg:orit1no de Steger [-l]. 

Se conrh1:. ... .:- que. para cade1t:L"' cnrt:L .... la <•utropfa qne douüua la tnUI!'-ÍCión se podría 

dP.lwr u la dbo<·iari,~n ,¡.. la .... c1tdflnH .. ' u 1).1-trtir dt~ ~U!" rnlact'=". 

Se out.iten pnrz\u1etrtl!" ta.le~ con10 la interacción a primero~·'\ vecinü:-\ f5J, ln rigidt!Z de IB..5 

cndenns. f6} y ~tl autoevita..ncia f7! y fS;; ~in en1b.ar~o. los r~ulta.dus M>n suficicutcmcnte 

hueno.•.., y '•xhil"w.~n unn tn\n.. .... iri<'>n df• pritnt>r ordPn qufl conc-u•'"'rda con f>l modP}o dr~ Poland 

[9J. 
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1.2 EL ADN Y EL ARN, SU COl\!IPOSICIÓN Y 

G EO l\!IETRÍA. 

l-:11 <'l a.-10 ele- l!).'"".:l, l:nuu-Í:-> ( 'rit·k j11ulo cuu .Jauu~ \\"at."if>rl, r,,·ort."""l.r11~·cl J., l~lr11cl11ra de 

clohlc lu"~lic·c~ d1· la 11m.c-rn11aul,·.,_-11J.r1. d"l .\l>N llU"Cfiaute la ti"'l·11ica de· refran:·Í<'•ll clc· ra_\"l.lri X. 

En el pro<:c·:·.;.o, log,T•ll'c>u dt ... l11c-ir la 111ouu_·ra l"ll qnc...- la iuforllU\'-"Íc)n J!.• 0 11l•tic·;, s.t• a.hua.t·rua 

~· se..• <lnplicn {10}. Ya q11•· la n·laciúu c•utn~ t."!ilructur•l, ~(_""C)llJt~Lria y fu11rilu1 ele lclti ,¡\(_·idcki 

nncléi<."c.lr"i, .:\ IJN )" :\ IL'=, e~ dP t•nonue iruportancia ( l lj para 1uu' con1prrtL"'tión c·ornplc..-t..i\ el~ 

é:;.UL"i enij...rtuli.tic·;.._-.; ruolt'•·<"llla .. -,., '.\' que· c•11 dic·hn re·lacic">n S(" uhicJ\ L, ir11portiu1cia del ~':-itt1clio 

clt!I fcnc'unc·uo dr clc~uaturali.za.1·ic'>n, a c·o11ti111uu_·i1)n do~· un rt":i111ut•u de su t':ilnu·Lnra ~· 

g•:c->Jllt~Lría, ;~°'¡ <"OllU> dt• alh,lllla.'i d1· lns f1111cio1u~ f!tte d1~·111¡H.!ri.a11 ·-·u los st~rcs ..,;vori. 

1.2.1 Estructurn del ADN 

E..'itructura sccuutla.rin 

1\ partir de ;'\lo111os <I<" c·.arhl'u1, ff'JNforo, hidn'~cuo, nitn~•·no ~· oxí;:.c-no ~· forrna.n ln':'i 

a~1p.acionCN. Un ;izlÍcar ele!) earboncs (de· .. o .. '"'Cirribosn). 1u1 grupo ÍONÍalo y cu .. "ltro ti¡>O:i 

de con1p11t_-:il.<liS ele 11itrc"1~cno con propit.."'<l;ulcs l)fL~, figura l.:.?.l n), c¡ut· :i<• cla."';ific..;u1 co1no 

}>urinu."i y 1 •iri111icliun."i. 

El rnrnpUt"!'ilo qtw ~~ fonna a] unif'S.11~ t~tur, trc~ J..."TllJ>llh, <:-orno !'>C..º indin, en Li. ti~~, ira l .:!.l 

h), se lla.rua 1111c]._,~1ticlo. J..¡, unión su<-·csi,;n, rucdiante .. ~nt:u·t.~ 1.·n"·~\.l1"nl•":"i d•· .i.;rup..:"IN frnf~to 

en el t:.""lrhc"u1 dt•uolé\llo, cu la li;~urn 1.2. l h), por 5 • de ciertos nu<·lt .. )titlos <·on k:.-\ hi<lro .. 'Xil~ 

(()11) cu, .. ¡ r;u-h,··n :1• dt'! otr,~. fonrkl (-él.lf<-"na."" flcxihl·~ .';º - :J' <"nu lo11~t11d1~ Ill•\.<·r1..-..cópica ... "1 

(ruilinlt!ln>S .:•n t~l t·;1.-..o <le h.;Klt•ri.;1...,.) U.-una..d.;1...,. polinucle•t")ti1k~ (1:2J ...... , .. r ti:.,,'1tr~t. 1.:2.:.?. 

l..n. eilntclurn de lt:ri polin11cle(."1tid•-h es t.al <¡111~ ,-:-..lt~ p11•'1'.!1 .. n ··nL~·~ .. ~· t·;1trr ~í ., tra'\·('!S 

de 1,1.~ ha.'ie'i nitrogcnadat.."i., figura !.:?.:J. fonnruuio p.í\fl~ d1.· ca.dcua ...... <p1t· n_""l·11erd.:u1 a L1.."'i 



..---------------. 
TESIS CO:: 

FALLA DE ORIGfl'~ 

(12). 

ele t-'"Olllhiuacic:lu dt.~ ha.~':"i el.a <-01110 rt.':'iHlli\llo nn aparejatnic·nto apropiado. '-•'-~ 1usiouc~ 

cst;\hlc:i son cxelushi:unentc La .. -; cor11plcrncnt..aria.'i que a co11ti1ni.t.cit'>rt :--.e• <lefincn {I:i]. junto 

(()::::11-N) de la purinn y pirinlit.linn rcs¡x."'l~th-a1nent1· y el olro .-•ntr« ¡,.,, .,\.torno~ e.le ni-

Lrógcno (N-H::::N) de lui m1i1In .. ;. 

nitr{~cuo cit.~ los auillus. 

En cnnnto a los c:·nl;"-·c:!:'i tic". hi<lrói.;c·uo {C.)::;:I 1-='=) :'\" ( N-1 I:: ::~). i':'Sl< n Li'"tu~n l'"'-' ""ih'ttien-

Indo y Coulornhi•u1°" por el otro (pnulcado). L, iu1purt.a11ci" de e.t-<.• tipo de crtface< e< 

7 



o~P/o· 

-o/ 'o 

Grupo 
foatato 

Azücar 
OH 
1 

t:l 
OH 

a .... 

Fi~'1.1rn 1.2.l h) Ln constitución de un nuclrotido (1). 

lo «¡1u: pcr1uitc que se ro111p.;\1t y se \·tu•lvnu " fonnar a lt•111pcralnra 1uul>icnl•:, y esto, ro-

1110 .SC.! \"en\ 1110."i ndel1u1l.t.•, t':'i una. condición f111ula.n1cnt.al para <JHC se realirrn la....;; f1uu·in11cs 

del ADN. Un nrnl.lisi. .. detallado rle i'><l<lti se encuentra t•u (1:1]. 

Lori pa.rei 1\-'T y(;...<: no~· pn':',(•ut..-u1 tªU proporciont__"':i ÍJ:!.l.&al<~ {1·1]; de hN·ho 

(.1\+'T) =K{C+C~J. t_londc el cuciC"ulc 1'- de l...."SL,__.., conccntr.a<:ione; es c..·nrac..·tt.'ri..,tico dt· 

cada or~u1isrno y, corno v1·n:·n10:•., 111.H .. "i a.:lelantt·. •~t.:"\ rclat.~ión entre con<Tnlr.u·iorH::; ele~ 

lwL'iei cornplc1ncntnria .. -;. t.~ nn1y irnport.aute en el estudio de (¡, clesnnturali.z.ación [l). Por 

semi igunldml•"' A/T::::: G/C::::: 1. 

1.2.2 Estructura <lcl Afu'l. 

I...a cornpc~icic.'1n dt.-1 .. ·\H .. ~ (1). en ;;encral 9 es ca.-;i idl·ntict\ a la d("'l .-\D~· ~i :-...:· :""t\btilnye iel 

1v.1icnr <l('":'j{lXirrilx.r .. a por una. rih<"lr'-,,,;:\ (i;.;ua] ·" la dr~1xirril,.,.~a pc·:-o con 1111 ;.o-11po hidro­

xilo en el vértit.-c inferior dcrt."Cho) y en lu.~a.r d~· h.:L..,."':"t tirnin•" :-.c.~ coluc .. u1 h.-,., ... .-~ tU'~v;·ilo. 

se obLicnc un rihonu("k"'t)Lido. cou In rni...,ru., p<r-.il·ilida ... I dt• un de-:-..< ... xirrit>~•UIJ('!t"'C'>tido r,,;..ra 

formar cnlnce-; CO\.<Ücntes .~'-:¡•con otros de su :ni.=....nk.'"\ •-:-.,pt'<~r·, d ... Lndo lu~•c- •. , ¡x•linu .. :Ir'll\li-



~llz 

Nf"'~c-:' 
1 -411 o Cll 

llC~:i_.-c-~7 
N 11 

ADENINA 

o 
11 

,./C........c-'\ 
1 11 Cll 
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GUANINA 

r:-\Jev ~uv-o- \. '-1. 
F'igun\ L2.2 t·:"ihnzo ,1.~ cadena dc~.:1 1n1cl•-<"•ticlo1s., lonv.itudcs ~· 'lir~..,_·cioncs 

ck1r-1 de AJU'l. Lo IK"c1tlia.r clcl .:\H.i'J c-s que csl.;\. fnnJuulo pnr una cJul~·ua :-.:irnplc, pt'!ro cnyn 

eon1¡~;c·ión pcnnit.e c¡uc stL"'i ha. .. "'i<'S rnn1ph•111t·11t..aria.'i s.:• en).;M·ru t•utrc sí, dando 1\.l .AHN 

~conu~Lrin.o.; rclncionncL\."'i <"'.CUl n.'i]K"Cl..4'.s li.o.si•;)•\):Ó•·•..._. 

1.2.3 Geometría del· ADN: La doble hélice. 

lJnn c...:lrnclcrL"ilirn i111porUu1tc tlcl p.nr de cacleu.a."" t'!i q11t· pt..,;,(•cn dirc'(·c·iont'"S antip.:t.r.rJc)a...¡; 

eilo e-e.., nn1' c·n In dir«"<"CÍt~n !)' - :i· y IJ, otra rn la :f- !')", fi~11n~ ... l.:!.:! y l.:!.·1. Uu urre~lo 

di..""Jtinto d1~ eu).;w.·cs entre· pa.r•~ de ha.~~. <¡ne daría Jug:a.r a diH"fTionc-:; P•'-r.n.lrla. ... t•ntrr. 

c.adcnn."i, propueilo por lloo~t..ccn (1:!), sc:~lo ~';rÚ1. '"="'t..;,hlc.• h.ajo r••ndieioru':'i de pll ácido y 

<Üu1cin <:on la. .... rara.ctt·ri .... tira."i ot~';.T'\:;uLs."" en t"X"p•·rirnt·nl<~ de clifran::·i(111. t•ra un pcu- <le 

Cl\(lcna.~ nnti().;\Tl\)c.·La.~ con J;l."(.HllCtría hclicoi<lal ( l:?j 9 Cfl'\"'Ol'\rjc:n•k~.: \U:i.l:\ ~\ 1~1. ülra fon:ian-

corresponde a un giro completo d<' C""-1'. tma de las cad.-na~ ( l O !""'"' de 1i.,_..,..,. 1. con tm 
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Figura 1.2.3 Aparejamiento de bu.ses compleu1e11taria,,, tornncla de f lJ. 

dirunetro externo de l.Sum. como "" muc:;tra en la fii;ura 1.2.-1. 

Esta forma ha sido amplinmente verificada. Pero si bn .. "Clunos el por qué de esta 

peculinr geometría. deherfamo~ atender a la inl'olubilidad o hldrofobicidad de las bases 

uitrogcnad.a.s. 

Para qu<• mm <':>tructura molecnlar hidrofóhica sea ,.,,table cu una ><>lución acuosa con 

pH neutro. f_~ ru"'<·,~ario que ~e encuentre ,.n el ccntn1 de una c:;tn1ctura envolvente que 

e\·jtc el contacto con f~l ngua ¡12¡_ E...,to ~uct""'tit'! en In confortna-ción de las union<':'i entre las 

cRdcna ... ~ del .-\Dl':. La~ ba!'-~ :-.e t. .. nctit•utrau en Pl centro de unu e~tntctu.ra fortnadn por 

los aztíc.tU"~ qnP ~on hidrofi1ico~. :\hora. !--i ob!'-en;<un~ ln fi$;uru 1.2.2. cucontntrenu~ un 

hueco de ancho 2. 7A t_•ntre ha ..... t"!'I. que por lo nntf~ exput."""Sto. no ~n'i ocupado por Rb,'Ua. lo 

cuul deteru-Una. tinic:uneute. de~ confi~uncioncs corno prn-.iblc:-;. !12> un.a con!'li.!'\tc cu que 

In...., cndcn~ !"e inclinPn hacia un lado. corno ~i fuera UW\ t-sculera. rt...-incicudo al rná..xin10 

el luH~'º entre basl~ y la otra en que la .. -.. cndena!'I g;ir~n d.-utro de tum ~up<_>rficit.• ciliudrica, 

cotno re..itlu1t.~ntf! st1Ct"<l~~-

La cxpliraci1~u dPtallada "" pm.-.:le ver en íl:?j y de eUa "" deducen lo>- ángulos y las 

dbtancia .. , rnedi<lo:-, en C""l>f"rinieuto~. 

La cl~cripci1~n 1uiterior de In formn doble helicoidal del AD:-; ,,,.., conoce como fonna 

D; sin embargo no~ la tiuica. ya que el ángulo l•ntre ~y de;.oxirribosa puooe cambiar; 
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r---:::-------
1 TESIS co~; ·-i 
! t>A1 rLA DE ,..,R .. ,...,·· l ___ lL . V it,.l,':.;N ________ _, 

Fig1ira l.:!.·l [)ohlt• héli<"'e y s1L-.; di111etL'iiones (l]. 

nclcnul'i, los cslnlMllH'"!i ÍtlriÍalo-clr'!'oxirril>,.....,, ~u1 I<> s1aJici•·ntc~r1)t"'f1&.t• fl1·xil>J.".S <-c•1110 p•Lra 

pcrn1it.ir conlignrncionei allL7t1ativ1L-. [ lj, ';er ti~11ra l.:.?.5. 

l..a fonna ¡\ c.xi:il.c tiuirA'Ullcnt.· en •~l.;ulor-. ch-shldrat...;ul(IH. El plano ru 1·l q1i.· :--1· c·ncuru-

L.a forrna B J><.hl"f~ quinJidad di1:-->tra.. IL-,jo cierta .... cnr1<lici(1ru~ ~· nll.">4·r\";\ qu•· a};...,..,1-

nc_.., s.c_~nc11los ele .·\l>N, en los c11ah~ purin-4L"i ~- pirirui1li11; ..... :--..· ;\.lt•·ruau, prt:-·11t..;u1 un.a 

confonncw.·il".>n lt~vü¡..Óra con t':'\]>Ju·iarnic~uto •·ulre t ..... ....._~ d-.· (L 77nzu ~- 1 :! p.a.rt':'i d1· h.;L...,t':'l por 

favort_"t.·cn «.."":Sle tipo dt!' c-onfonnnción :-.on todc\'\ia ohj1·to dr" t-:-.tudio [ lJ. 

El :\l)N Uunhii·n S4" prt~1'1l.J\ <·on1<> uua J'n<~lt·,·11la. c!rcuI.,r. Ll :\1):-..: t•u pL.\.....;.rnitl<>:-; y 

croino-;ornn .. "i lll\C"tc-ria.lei, en cloropla."'itrrt, '\·arior~ :\D~ tnito~. orHlri4U~~ y _!.!.rIHr1rnH."' e.le 1-"ÍnL"i 

de 1J'lc-utúfer0i:i, con:;i.'"'tc en una 1nolécula. sin1plc dt." :\D;\ circuL\r tuii<!.." co\nl~nk1n~ntc( l]. 
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Z-ONA 

Figum l.2.5 Ti¡><lri de dohlt· h<'lin· l l]. 

1.3 LOS POLINUCI;EÓTIDOS Y SU FUNCIÓN 

EN LOS SERES VIVOS. 

un pri111cr J)il..'iO ·~n In rotnprrtL'iif·,n dt• lt"' prt )(·t~-... t·ncff1111·11li"Jlll• ui...'-" c-0111pl1·j( r"i, inapli­

c-.ndos en la ••jt"l·ttcit',11 de" 1.-L~ furu .... inucs \·it .. alt-=s n·.oJi:l' ... uLL.., por },...,, polir111c-h ..... >tidos d1·ntro ele 

lclti se.rei ,;v·u-i (l]; entonces, antes de explic.a.r •·n qui· cori...,i_..,tc· dit·ho f1·1u"1:u .... ·no~ con"·icnc 

n1cncit>rUU" ln."i ftu1cinru-:i <¡tlt."" <'"Un(.~}~· n·l•u·ic111•u1. 

1.3.l Funciones biológicas del ADN y Afu"' 

El .ADN cou10 archivo tic iufururnci<lu 

EL :\IJN, pr~ntc en tcx).;\ ci·lula .. al.rnacor·na ,,.n <-c·· ti~n tod.;' l.a. in.fonruM.:lóu tH"l~~mn p.ar.f\ 

la realiz.-u;ión <le los procesos fl]. que dan luear a l."\ fonu.w.-ión de estructura.." a.-.cendentes 
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en la c:;cala de complejid:ul y tamai10 (cf,!ubs. tejido,;. ór:;anos. aparatos. sistemas). De 

hecho. el ADN y !'11$ int<·rncciórH . .,. con otra$ molkula.~. talt-s como rl ARN y protC'ínas. 

cou.-tituyC'n nnn m1iclacl funcional cou In.< propiedades <le a11toreplic1unicuto y a11tore­

gul.ncitu1. qn<' Pntre otra ...... int11iti\t\u1ent<- rl'<·onurt_~rno~ corno aqn<·lla ... -.. que definf"u a tw 

or~nni!'ii1t1n vh·iPt1tP. 

l·nn foru1a d•.• iuterpret1u· cóu10 !"e Pllctu•utra (....,,lanlnda In iufuru1aci<Jn en t.•l • .\.DN t~ 

iuut~.druíudola nuno uu tPxto uni<liuu•u!--ional: 1111 !->olo rc·nglríu t.~crito con nn alfabeto d(• 

cuatro l<·trn .. ~: A. T. C. C. A la nuidnd 1ní11imn d<> ,..i;::nifkado o "pnlahra .. H' le llHma i;t•n. 

y n hL"' ~11ht"'!'--tr1t('t11ra!-<i dP •~ta ..... pnlahra:-o. :-:OP lt-s llntnan codotu~. qur snn ~-c111•nria....;. de tn~ 

-Jctrn~ .. o uuclt"t"Jt ido~ fl!. 

No eu todo~ lo~ ori:¿\nbruos bL' radt-tUl!'> cn1nplPtas. contiPnen purn informacic~n. sólo 

Pll lo:-; 11nicf_•l11lan~ o Prncnrior•~. l~n lo~ Euc.ariot•~ u on;anÍ!'itnr~ pl11ricrluJar~. !-"Ó}o unn 

fracción J>t'"t[llt-'tia d .. la !--Pf'uencia total contiene inforu1aci611 codificada (en el bunuwo 

tiuic:uncnte el 3',:() (10;. Ot•utro dt• la ...... rr.~iont_-:-. codificadn._...;. llau1ada:-; Exont.~. ~~puede 

oh~ervnr una ••nonru• ir-rf•:,_:ularidad P11 la!-- ~''i'tH'ncin!'-. Lo <p1P tHl hPcho n~nJta t~. ~glÍn 

In teoría de la infúnnaci1Jn. la J..,rran cou1plt•jidad dt•l cc"xtigo gen(·tico flGJ. pue:~ la can­

tidnd dP infonnacic'n1 c.ptP !'--P rt"t¡ttt·riría para dt>tinir una vPr.--i6n nbrl•\·iada dP c1u\lq11ier 

~··cu.-ncia gr11f.tic.:t ~"ría cH~i ii~11al a la d.•• 1'-t ~-"(·111•nciH 1ni~tn;-t: i.P, la.. ... ~"<"1J•!nrit-t... ... ele ~·~ru~ 

~u irrc~1u11ibl•'="'· E .... t•> ('nntra .... t.i"" c-on el (\iL"<> t!f• le~ Pntrout.~. o rP·gioru .. "!'-i no codificada ...... 

dondP la .... ~f"('1lt>fl<'ia~ <f,. ha~'~ pn~1·11tan fPj.,."lllarichuit~. El RtuHi~i. ... d•• r•"gHlaridad1'!"- en 

las ~·"(~tu~11<~i1i.-.; g_Pttt'-t ira .... ~·ha podido rP.a}i7.nr tn<"'liant•• la c=tplicnric">n dP ln.'i tN·nicR"" ch• la 

Fí.~ir.a t.~ta<Ü~tic-.a c¡u•.• ofrr•cf•tl una inetodol~!a para el e~t11dio de ~t'(""ttt•ncirt. ... •.~n g1•nPrnl 

¡111. ¡1s1 y ¡rn¡. 

El AR.!" y In trnn>1cripción e interpretación <le! código genético [l] 

En cuanto a la decoclificnción de la información t!d AD:\". é:-ta ,.. da 111•-diantc la cons­

trucción de tmn \·er.;ióu l~-gible o int•·r,_>rctahle del AD:"': el AR2'\. 

El ARN. con In información de 11!~1na ~-xul'ncitt de AD:>:. :ot• con.~tn:y\.' n pa.!'tir de la 
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acción de la Holoenzima ARN Polimernsa, que abrc,·iarcmos como H-ARN-P 1 • 

Ahora bien. cmmdo Ja H-AR'.'i-P localiza. o mcjor dicho. iutcr><cciona con un codóu 

específico de ADN. cuya iuformacióu iudíc>< el cornienzo de una trnu:;cripcióu. l-sta rompe 

los enlaces <le Hi<lróg:euo n partir dP 3.J nuclr·l'>tid~ antPrion"S al que cornieuza la tnttL"<=rip­

ción. :\. coutin1ulcit">11. al qttt.""'C.ln.r a!!-i «-xput"!--to .._ .. ¡ intt>rior de la c;uh.•1u\ <:on la iuforuu1cit~n a 

trnn.!"cribir y el de ~u eou1pJt._•uu.·ntaria. la :·\Il:'-: Pulirnera .. '··H catnliza Ja reacción cu In que. 

haciendo la~ VN:t':-1 d.- plnutilla. ·~I pri1n1•r nuck•ót ido dt_• la ~'"<~Ul'neia cou1pleu1euta.ria ~e 

enlaza cou un rihouuclc..>.t~ti<lo·trifo!'-fato con l>a ...... t• uitro; .. ~puada idl•utica a la de la ~t..~neucia 

a reproducir (loxcl'pto <'ll d ca,.o d" Tinúua ya q1w ,.,.. n-emplazmla por l'racilo). La ARN 

Poliu1t>ra ... "'.a :->P de:-.plaza. u1ediautt- nu.-"C.ani~lllll!'> aún no bit~n entendido~;1J t.>U la dirección 

de ln cnclena eu tran~cripcit .. •n. y cu:1 1~lla Pl prt><:«.~o dP !"-(•paración dP cadena..-.; y SL~ucn­

ciam..iento de ribonucl<'<ítido>-. r11yo nnh·u ,,,. el dP la cadena leída eu ,.¡ AD.N. A medida 

que la AR.N Polirru~ra ...... a continúa cu ~11 d~plaznxniento. las cadena~ di~ociadn:; de ... .\.DN 

se n:!"Cnlnznn y !'-e rPcup1•nt la fonn.a uri~iual de doble hl·lice. 

El <--slabonauUento ~ucPsivo de ribonucl,~jtido~ ~e da pu...'<.J a ¡nL'"-0. al unirse el gru-

po OH del carb<>n ;r d•· cad11 ribo:mcleótido cou el ~upo f<,,;fato cu cl carbón 5' del 

ribouucleótidc>-trifo~fato \"Pc-iuo. Lo~ do~ h'T11po:-o r .... ~rat~ n~tantt.~ ~e di. ... <X'ian. 

El ARN cu el que ~" tran.-cribe d códi¡:n del ADj'.; n,,-ibe el r:ombn• de meusajero o 

m-ARN. 

El rco;poru.able de la len urn y mat erialintci<~n del men .. ...,•je ,,,. otro AH.N. El tipo de 

A.fu~ enclU"g:ado de dicha lahor ~e -conoce como tnt.ductor o t·.·\RN; una cadena que, 

enla.:t.:áudot-e cou.. ... igo xnbnut. en tUit> dl• ~tl. ... extrt."Inlh, da lu~u- a una conformacilJn <le 

tr~bol. fiz.:tura 1.3.1. con J <'~""tn•1nid11df~ t•.•nn.inaudo "ll un lazo. En el otro extremo. al~tín 

tipo de nniino,~cido2 ~· couPcta ron la tenn.iuación 3' del :\R.:'\". El tipo <h~ aullno.ckido, 

para cada t-:'IJl~. <¡11P<l11 <!"t<'rminado por d untic0<lóu pn..,,cntc en el liuo del extremo 

1 t ~n:.. ••n7irn~' ~ 11nA ~:roct 11:.:\. c:;,,:alitK., cuy., ;,;•"'(::imetri • .,, ~ tA.! <¡Ut! un d.etttn:in.,do p~ n.l l_l.r,.~ 
a J:-Ahtl :•.ohr~ }., ~llP"'~rric1•~ d.•! hti\.. O:'\ r'~tn:l.~<i'.l <"n ~~ ~.;uiclo!'I d~ hbrrt;..d. dt" ~u~ co~..:.;:>-_)n~n·.~. d.t:" lo cu"t 
reulltkl '"' l\UHU %1lU t:"tl la. }-lrul'4:!.L1:1dl"\d '1r. liU~· k, n~..u. .... ~ta.~ t.U!:.hl&lU)"~!¡l.IC,."':lo <lt• d:.t.Lu ¡;n><~~ :>r. 11~~tl A 

C-Aht""J, 

:;Comp11'-~to fo:-mA<lo por un pupo.-, cArt:....:'C'ti!o y u:: Ami..~o t!e e..tructu:a di!ttintr .. ·a.. 
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opuesto. Los anticodones del t-ARN ,;e acoplan con los co<lones del m-AR.'\;, figura 

1.3.1; esto traduce :;ecucncins de co<lones <le! m-ARN a secuencias de anünoácidos que, 

eslabonándose entre sí. fortna.n cadenas llamad.as proteína.-., cuyos plegam..ientos dan lugar 

a estructura.<; de múltiples geometríus. 

Los procesos de truducción de m-ARN a proteínas .-e cataliz.im dentro de una macro 

estructura llaUUlda llibosoma, formada por 50 tipos de proteínas y por 3 de AR.1'1 . 

. :'t.~~-4.::/~.;. tRNA 
---.· .. '< 

' 

Figura 1.3.1, los codoncs del m-AR1'l son leídos de uno en uno en la dirección 
5'-3', a través de su enlace con el t-Afu..._, partiendo del co<lón iniciador, At:G [l]. 

Podemos decir que los proCC50S de lectura y traducción a proteín~ del ADN son 

autoregulados, tomando en cuenta que dichos pn>C<""-"' :--0n a 'u vez controlados por 

proteínas que, a tni\'és <le sus peculiare- geometría..,. mt••rnctúan con la doble h.-,lice. 

Estas, al adhcrir.;c a ci<•rtas S<.'CucnciiL.,.. impiden qnc p11edau "''r leídas por ob~taculizar 

el dcsplaz.runiento de la polimera."ll. ad<>tn..'\s de controlar la longitud de ia~ cadena,,. del 

ARN en fonnación. Tal tipo de proteínas se conocen c-..m10 repn,,,;ora.-.. Por otra parte. la 

presencia de ciertas proteínas sobre "'"'Cuencias .,,;pcc!fica.,. puede favorec•~r su lectura, en 

cuyo caso se habla de protdna:.. activador>L". 
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Si¡,rtüendo ln analogía con la lectura de un texto. podemo,; ob,;cnur '1U<' lo que da lugar 

nl significado cotnpleto de una ornción. no es tiuic.nu1cntc la ~•w1a de palabra ...... ~iuo su 

u1utna interacción. que ob(.'Cfecieudo a re~l.iL'-' fij<L~. detenrúuar1\. :->egtín la posición rclatÍ\tt 

de las palabrns. la función que cadu uun dc.,..·mp•·un dentro de la oraei<m. Eu •·l ca .. '-0 del 

.A.DN. !iL"t iut«.-rcourxiouL~ ~euututica ..... t•utn"' ~t'Ul~. uu ~ou fijn.-; y ~t! L~tahlt."l.·eu y \'Hríau a 

IUL'<.lida que la ..... ~U<:l":.--Í\'H._.., lt.."<'t unL-.. :.e n•nlizan. 

El ADN se rcplicn 

En 1953 \Vatsou y Crick e>-cribicron lo "i¡;uieutc: .. Si el otdeu de ln.s b•L.,t'» ..obr1' uun dd 

·par de ca<letu•s fuera dado, uno podría dar el orden exacto de la . ., ¡,,.,_.,,. "°bre Lt otra. 

debido al aparejmnieuto especifico de la.-, biL'~. l'ua n1dena <>:- el complcnwuto de la 

otra, y ésta es la propiedad que ~u~i,::-re cotno el :\DN po<lrfa duplka~c a sí xnismo". 

De nmnern muy ~imitar a como ,,un"'<!e en la c-un»trucción dd AR."1. al rompen;c 

los enlacl"!i <k lúdrógeno qne rrnmtic•m·u junta,. a! par de cadena>- del AD=-:. la doble 

hl.?üce ~P. dt""Spliega y l;L., ~c"'<"llf•uein.~ cit~ ba!'--c"!'" quc~iau exput"::-ltIL .... con po~ibilida<l dP ~<·rvir 

cotno 1uoldt~ para la fonnaei<'Hl dt• ~PCUt~ncia ...... idl•uticn .. o,; a !-.tL'i cnn1plPrnentn.ricL..,: de (~ta 

nuu1en1. llL"i ~~·cU<'ll1""i;L"' t--on :--iutetizada ...... a }).l!.rtir de la adirión. !'-obn· ~t..,·nenc-ÜL ... de .. .\DN 

cspec!fic_ ... a .. ~ (orige1u~ dt• r<'plicaci1..ín). dP naidad("::"- 5'-dt-:-..C:lXinuc}("t11til de Dt.~oxinuclt."'"<'l:Sid~­

trifo.•·,Jatus ni extre1no :r-hiclroxilo de uu ~e~tnento dt~ cadena ya PXL-.,t~~nt~ ( iHic1ador).­

Con..'-ecuentcu1Pnte. la . .., c·ttdeua.s de AD~ erPct.•u PU };\ dirección 5'-3' a lo largo de la. 

cadena u1olcle ron orientach4.Ju :r-.::J: por lo tanto. le~ pn>et~s de tcplic.zunicoto del par 

de cadena.~ ~t_• dt':".-p!nza.n t~n ~eutido:-- opu•~to:- Eu la ~fnt~i!" de CH.den.¡"-""~· o~n7t que 

el r.-.plicau1ie11to de u.:.ul de la~ c:ui(•u11..."" ·~ continua y La otra ~ ~eg,n1entnda. figura 1.3.2; 

~te pn><·C!-.o t~ cntnlizsuio por la • .\D:"-politnent....'c:'l.. 

Estructura tcrciarin del ADN 

El re;;umen anterior dP lo:. procc:--0~ de tnu!!>cripción y replicación del ADN ,,obre;;implifica 

lo que ocurre al interior de los seres ,·ivos, ya que el objeto de esta tcsi:; no es c,,tudinr 
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Fi¡;ura l.~.2 Replicauuento de cad<'nas de ADN (l]. 

e:;tos &'<pcctos: sin embargo los hemos mencionado con la fiualiciad de situar, de manera 

má..-; 1uupli11. la i1uportm1cia que tien<•. dc., .. d., un puuto d•' ,-ista funcional. la cnpacidad del 

ADN para separar al par <le cndcna:, con.stituy<'nte:·. Aúu cuando el nivel de dt..,..cripción 

<lcl proct~o dP dt_~nn.tun1li7...zt.cit;n. <¡t1f' a<¡t1f hact•tno~. !-e ba .. "'11 en lu t.-:-;tructura !"•~undaria 

del 1\DN, por con1plett~.l y C.."l>U la intt·nci611 de qu-.-. !'"e capte que t1Ul rornplC'jos !'-on en 

renlidnd <~to~ pro<.._'(~O~ de tran!'-c:ripción y n .. ~plicatnit·nto del :\DN. a continuación doy 

una inuy rl."!'!utuida dt~criprión dt>l la t.~truct nra terciaria. 

La cnorn1ctucntt! largn. t":-<tructura doble h'~licoidal del .AD~. contenida en el interior 

del nt\c)eo de la céhila pn.~Puta una cunfurtnaci(\u que rnininiiza el voltlrneu oct1pndo por 

el ADN dentro del 111\cleo y qut' permite• que In.• Íllneiom.,. biológicas del AD:-; "'' n.,alizeu. 

A esta •.:::;tructuru ~loba! <ft~l AD~ ~~ le conoce co1no crorno:-·ouia. 

El plehlUilÍPnto drl :\D:" ~e llt.·Ya a calx}. t~n prir.ner lu~n.r. PU !-U int<•racci611 con 

prntcíntL"" de forn1a cilíndrica. de dü\tn<·tro l ln1n. <.."t.:oU<JCíd.a....., r.o:uo hi.....,rona .... ~ oct.atnf·rica!'!, 

sobre CtJ)'l\.."'i .supc.rficit~ t:-1 A.O~ !-e enrolla do:=. '\·e-e<~. dando lu~a.r :t nntt unidad l!a:nacia 

nucleo>-0au1. E.•ta unidad. repitié11do•e c~uia 200 pb a lo largo dd AD=". forma una 

estructura linen.l lla.tnt!.da cromatina. que recuerda a un hilo c•Jtl cu•.~tt.i.~. ..\ su '\"t.."Z 
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la cromatina se pliega en forma de hélice cuyas ,·ueltas. de 30 nm de- dü\metro. ~tán 

constituidas por ~ci~ nuclt...~on1as. 

L'l fibru de cromatina hclieoiclal fornu1 lazos. con 1111 perírnctro máximo d" GOOum. 

que 11¡,rrupau de 20000 a 100000 pb. El Cunjm1to de lazo> fonnn. una vez uub. um1 hélice 

de- 70011111 dr~ di•\111Ptro: eu;-·a <~truetnnt global :>e conoce co1nu croiuosoum. El proct~o 

de plegnu1it•uto dt•l . ..\DN (':'- t-:-.q11t•u1atizado t•n la ti~.,1rn 1.3.:i. 

Ih'<·npit ulando: la c-,.1ntct11r11 111icro,cópic-11 del AD:" le nmfipn• la forma ele doble hélice. 

c:-011 la propi<.."(iad dP altf•rnar. a tt't11perat 1u-n a111bientf'. t•utre esta conforrnnción y un 

t..~tado de di~ociaci<Su PU ••l que las cad•·1u1:-- !"-(~ con1portan cou10 !-!Íu1ple~ e indepeudícnt<~. 

Siu la po!"ibilidad <h.· llevar a cabo tal trau!-iicióu (<!t~naturalizacióu) uo hay eutendiniicnto 

plmL~iblc de cómo el AD=" P"<lr!a n·alizar "n" principal<.,. fuucione,.,. 

1.4 PROPIEDADES DEL ADN EN DISOLUCION. 

Los b'Ttl]><JS fo~fato <¡tu.• funnan In~ p1it·uh~ cutn• unclc>t\tido:-- adyac<·ntt~. ti1•ndPn poco a 

di!'<lciar~e y para pll n1a:-·<1r a cuatro!--<' ioniz.un tofaln11•11te. lo qu.- ~i¡..:u.ifica t¡ue el :\ON 

t_~ rnuy ¡.\cido. Por otra par~•·. ln:-o ~rupo~ fo:--fato. ~··· corubiuau f11t·rt,·1n1.•ute cou catioue:--. 

dh·a}Pntt"'"'!'-. talt':' c<nnc, ~fg"..!- y C.a1 • ,, C(lfl ;uuina .... policarí•n1ica~. l":"--ta .... al PI1}a;r...:1~· ct>tl Pl 

interior de lo:-- :-.urc:o:-. uw.yor•;-. ·~' abilizau a la. 111oh'·c11h1. lo <Jllf. .. " :--•~ tradun: t'l1 nn iucn~n1euto 

de In flexibilidad. 

La propie·dnd de ltL"') ba ........ f'!- d~ eulazar hiclróg~·no dept·ndP d.t· ~u fonna iónica y pnr lo 

tanto del pH. La ,,,_tabilidad del AD=" ,.,, función <ld pi! d.- la ~olnción: la c:,tabili<lml 

milxima se 11.kanza d•·ntro dr.• !"' lfmit<.,, ti.-iol<~::;icc,,., ,¡.. pH (<·ntn' -1.0 y 11.0): fu.-ra d" 

cstns lfullt~ e] :\DN e-. ine::-"tablt_• y :--u ..... polinucle<Jtido~ ~t~ ~epuran. E..-.to tni.!:>n10 !=>Uce<le 

en pn~ncia de tcrnp1~ratura ...... tllé\\"on-:, tt !)(.t='C. co1np1u ... "!'lto ... ..., or~•\nio .. ~ cou10 ür'"a o for-

1nnlclheiclo y clb111in11ci6n dP la. ron~tuntt .. diell"Ctrica. por la incor-poraci«~n d.-~ al('"ohole~ 

y cetona..'1. en el Ul*-"liiu acuC)!-.O. E....,te fen6tnenu ~ .. conoce con1u <l~nutti.raliza.cido ~· ~i el 

cambio en los pard.nit~?nl:; de eontroL T y pH. e~ ~u.ficienten1ente ::-;unv•_. el proct~o será 
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l§IJiJfJllt}/JtJl) Y>-

Fib•ura 1.3.3 E."<¡11cnm de lo~ orden•.,, de empaquetamiento de la croIIUltina, 
qnc cbu1 Jugar a un rronul:"'(Ulll\. 

re\·crsiblc .. Al proC'~l iuvcr!'o se lr CTJnoct:> como renat1rruli7..aeión. 

Al muncnt ar los parámetros de control "" alcanza un punto T.,. o pH..,, conocido 

como punto de• fu.,ión (meltin¡;). pnra d cual d ..,,tado 11..<,ociado de las c:u!eni1..-. de ADN 

deja de ~"r ~table. S•- con:-,i<lera. que la.-.; cadt-IH~ ha:i alcanzado dicho punto. cuando 

ln nUtad ele :--.u!" nuck"(.">tido::-; con ...... titnyeut~ ~· encw•ntra di...~ia<la ... El punto de fu.."\ión 

es en cierta mant~rn carncterí. ... t ico dt.•l ('"Ontenido de cada ~t'<:-uencia: ~to ("!-, claro si ~ 

con,,idPra la <lift>rcncia en la energía de l'nlacc t.'ll:rc pare!; AT y ce. puco; en tnnto el 

primero l~t¡\ forUlt""\do por un pt-'l.r de puentt.""S <.fr~ hidróf;t~no. el s-~~do p<k-4."f:!' trt_"S. lo que 

Ul 
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lo hace mÁS estable al aumento de temperatura. Así. el pllllto de fusión de 11na s<'Cuencin 

será más nito en la medida en q11e lo ~ea su contenido de pares CC. de donde ,,.., si;,•11e 

qne 111111 determinación precisa del punto de f11,,.ión da iuforumción de la composición 

de In Sl'Clll'Ueia. u1 forma nub 11~1111! de• nproxhrutr PI valor del punto de f1L~i<S11 paru 

una !"L'<."ttt•ucia es ubicar In r•·u1pt..•ratnra curr1~ponc.lit·ntc n.l punto 1nedio de la h"T•Uil.'a 

clt~l 11tíu1Pro d«" pare~ dbociadc.):-. (o a .... ociado!'-) v.:-.. fl•u1pPratnra: t~te tipo dt~ h'Ttifica 

n"<:ibc t>l uou1bn• dP cnn:a de fu:-;!úu. La irnpnrtaucia de tal tipo d<" curvas C!-i que {"::!tas 

pPnnitcu iufPrir la dbtribncicíu dP pan-:-. dP ba~P~. En hL..., cttr\"ZL~ de fusicJn. para !'-f_"Cucucia:-i 

heten>~(~uP¡L~. ~P oi.J'!.>Pr,·an earnbio!'- ahrnpt <>!-- Pn la p•·ndjt_•nt~!. corn .. ~pondil~ntP~ a n ... ·~io1u~ 

cou alto contenido f'U :\'f. UlP<iiado:- por :-<"<·ciour~ dP p.-... udiPnte rerciu1a a rt.•ro. u ~u 

'"CZ debid.1L~ n conct•ntraciout~ do1ni11antt~ d1.• CG. 1110!-tnu1do un perfil <"SCalouado. De 

t~tn for1na. la dbtriLutci(•n dP e!'-calout~ rev(•la la di!'tribución de catnbio!" t."IJ la den~idad 

prornedio de a1nbo:-. tipo~ dt- p.<u-(~-

El rnétodo experirneutal cou11lru1tt~nt•_• u:-ado PU la obtención dt~ cunta~ de fu~it';n. se 

b:L"'1\ en PI ~ÍP<:to de hipercnnn.icidad: 

Al hact!r incidir un haz dt· lnz. cuu longitud de onda de 2GOnn1. n trn,•b de una ~>lución 

<le :\DN. ~·~ ol~ervnn inrrcrneuto:-- PU la ab:-PlTi1"n1 de luz. con10 fuucit"»n dr-1 HllUH!uto cu 

la teinperatura. La capacidad dP lo~ nuclt"\'1tidn:-- para al»iorl~_·r longitud~ de onda de-

2GOntn~ e:-. ..so<;.; 1ll1•11or :--i (~to!'lo ~t· e:H.:1tt•:1tra!! apart•ado.!'.•. Eutonct"':'I., la~ cur'\1L."' de fu.""i.Ít~n 

~e obtienen a.l hrr1t.ficar el porcPntajt- de incn~rnento de ab~orcióu lutrúuica cotnu función 

de la te1np.:~ratura. auttlt.'Utando n nu."'C.ii<la quP la ..... cHdena ..... N' dt.~naturalizan. 

El ~tudio cit~l fentJnu·no de de!-uatttral!;-:.ac-i(jn t'::- dP iuterb por ~u~ aplicacionc:-. dentro 

de la g<'nN ica m<-.iica. 

l'11 ejemplo de aplicación = la RPnccióu en Cad••ntt de la Polimeras.a (PCil): 

Esta t(·cuica t ic•m' como fiunli<lad producir copia .. ,. de tru•uent controlada, de una 

~~uencia duda. 

La PCR coru.iHe en cick,,- de i11d11c-eión artificial del proc""° de rcplic.amicnto ante; 

rxput"Stn_ 
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A grandes nl!'¡;u.-. cad>1 ciclo se compone de tre:; pa.--0:0: 

Por ~itnpliridnd snpon~fnuos 1nul ~nlH rl'lde-na en !'oluri(~n acuosa. H la c¡u(" !"'~le ngrirg.=tn 

concentrncio11L-,; <lt• le,,. cuntro tipns de 1111i:-leóti<los. dt• iniciadort's. y de enzium:; ADN­

polint•'rH~a. 

Pa ..... o l. St.- iHU111•uta lu ternpPrntura de In u1n~tru n 1nc\s tfp 94ºC. con lo que la 

~Pc.'ttPn<·ia ;-..,. d•~11ar 1u·aliz.a. 

P~L .... o 2. Se- dbuüuu~·c- t.,'Tadunhueute ln tt•utp,•rntu.ra n ttlredt"'<lor dP 5trC: r:;to dn lugar 

n In nuitln dP un iuiriador ron ('adn 1111a d•• Ja:- rndf'na~ )'"ª :->t·parndn!-'. 

Pa ........ , 3. SP n1u111:outa In tt•tnperattirn a 72ºL. cnn {-:--to. unn :·\DN-poli1nernsa co:nien7...a 

en!"Htnhlandn un n11d···••tido ron In ha:··" Hdt'<'tHHta al i-xtrPnu> 5' dt•l inic~úufor. El procr~ 

es continuado t:'U c..lin?"t·ción 3· ~obre t."'l par de cndPli<l. .... hlL..,ta que fillltlu1ente la cRclenn 

origiunl ·~ r.-.c·on~truida. y adrrnti:-o. !"-(• ohti.-ru• una rPplir;i t-xnrtn dP la ~"'<·111•nc:i.a ori~inal. 

El proce~o continúa c-on nu ~..-.~u1,{o <"iclo. <¡ttP al finalizar hnhn\ producido dos r(!-plicns. 

A~í. tnl.. ... Jn PjP<'U<"Ít'Jn d.- N rirlo. .... la :-.t"C"1tf'IH"Ía hahr:'i ~ido n·prodnrida 2 1"'-t. 

E.~tP ntlotn<lo t~ 1L'l-Hlo ron la tlPtP<Ti1'n1 dP '.'"-11h~.,.11f'tirin.s qttP p1H"'(fPn ~tar r .. lacionacln.~ 

con pntologín.s f2?~ 
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Capítulo 2 

TERMODINAMICA CLASICA Y 

MECANICA ESTADISTICA . 

. :\ continuacit'nt. ~P hnct• un bn.!\·e restuncu dt..• lo~ concepto:-• de TPnno<linAtnica y ~Jecánicn 

Estadfst iea c¡ue serán utilizados en c;ipítulos po:-teriores. Este re.;úmen se bnsa en lecturas 

h<-clw.s en {21]. f22j. [23] y [2-t]. 

2.1 Terrnodinán1ica 

La Termodinátnicii Clibint de>'cribe fenómeno,., rnncroscópico., de sistemas cerradoo;, i.e., 

sistemas cuya interncci<iu con el medio e"' controlable y por lo tanto la>. '-..riables que 

definen s11 estado ¡>lll'<h'n "''r medida..~ por e! ob:,.en·ndor. En !'<'ntido estricto, hablar del 

~tndo de un !-íbten1a !"t• refiere a la ·~...,¡M-cific:.aci6n del ~tndo de cada una de la..<i partícu.l~ 

que lo con1poucu . .-\ün en ~btel!!~ ~imple~ ... t>n el lhnite cuaudo el ntiu1ero de pru-tícu.la!S 

tiende a infinito o ... lünite termodin1\.rn..ico .... lcr.,. 01.icro~tadt~ evolucionan con t.a.l nt.pid(...-z 

y complejidad que d n-gi,,tro del :nicro<.,,tado de una ,,ola partfcnla re:.ulta in1p..,.,ible. De 

aquí que la Tennodiu:\m.ica C!k,icn. exchl!'ivumeute. ¿,,,_criba loo; estado..' m.-.crn .. "<ópicos 

estáticos de un sÍ!-tC'ma. Ctl)">\S propiedadc.< no dependan d,, la.• fuerzas externas que hayan 

actuado sobre éste. 



Los estados est;\t icus ~e conocC'u como estados de equilibrio y la TC'rmodinAuüca CL"'5i­

ca po,;tula <¡llt! cualquier cn1ubio de <-stos e-tados puede ser totalrnentt! descrito eu tér­

minos de Stl Pllt..•r~Ía iuten1a. qllt.' llntnarelllO!' u·. ÍllllCÍÓn ÜC la~ \'7U'iablt..."S de L~tado: \..' 

\'uhuut•u. utimeru dt• p;u-tícnla.~ .V y nua '1triablt• S que rrnb ahajo definimos. l'{S, F .• VJ. 

Para producir uu ca.111hin f•n Pl (°:'fado tk• uu ~i!'"tPtna t••nnodiruitnico l.~ flt!'<:t~io con­

siderarlo en contncto con lllt coujuuto clt~ :-btPUUL .... fnl'utc u ~i~teu1as cuya!'i \'u.riablc..~ de 

l-~tatlo p} ob~t·r"\·ador 111;u1tit•Jl(' «oU!"tautt~. Lo~ ~i:--tt•uu1s haúo. ui:-..lnd<..r.-- Pntrc !->Í. intente-

tt\au. iutrrcau1bia11tlo eu<•q.~ía. y/o rnat('I"ia <:on l'l ~i:--tt•tna t•u •~tudiu. ni rt>t irar los nblautt~ 

fí."iicu:-1 qnP lo~ !"-<'parau. 

GraeizL..., a <Jll'" «'IJ lo!> ~bt .-1ua ...... t1·ru1odiu .. \n1ko~ PXbtP uua. tendencia natural a evolu-

cionar hacia t.~tado~ dt.-• t.'<¡uilibrin. todo ca:nbio dt~ e:-.tndo. una vez alcan:t .. ado el t::~¡uilibriot 

se pUr"t::lP cnant ifinir evalua11do el esu.nbio •!U la euPr~ín interna. Fonnaln1ente, tal tcn­

dcuc:in ~e r<·~prt~·PJltn po:;t ulando la cxi!-<tenciu de 111111 función S l!arnadn entropía. función 

de \":-U-inhlc~·• Pxten!->h·a ..... o dPpPndiPUff":" ele la t~eala a lu cual st~ observa el ~istcllUl. tales 

corno e. \ ... y '1': y cou la .... propit'C.hulf"S <lt·: 

a) Aclitividad: la <'lltropía total S de un ~btcma formndo por i suh.;istcmlL'>, es la 

~unut. de:• l~L'"" entropía ...... ..., •• de los ~u~i!'j:tc>ui..~ 

S=LS• 

b) Cont imüdnd y difcrcnciubilidnd. 

e) Homogencidnd. y mooótoun creciente con resp<'Cto a la energía interna: 

>.S = S(>.U • ..\V', >.N) 

DS(U. \•: N) >_ 0 oc; 
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Las condiciones exigidas n S implican su invertibiliclad en U, i.e., U(S. t',N) e."Ciste y 

Jru; derhñdas 

(2..&) 

DU 
()\/' = - p (2.5a) 

.-e definen como temperatura y presión. r<.,.p1_-cth-.uneute. donde 

t:..Q=Tt:..S (2.6) 

es el cambio de eneri;la cu forma de calor debido a un cambio en la entrop!R y 

t:..tV = Pt:..V (2.7a) 

es el cnu1bio en In <'Ilt'rgín en forma dt• trabajo c¡ue l'e obtiene o se realizn sobre el sisteIDR 

nl modificar su vohlmen. 

Para todo proccl'<J, la Tcrmodinrunica afinna que: 

1) Ln energía se etlIL""1.'rvn: 

dU = dQ + d\\', 

i.e, el cambio en la c1wr~ia interna se debe n ftujo" de r:alor y al trabajo. 

{2.Sa) 

II) Los cambio" en las variables L'. V y :-< sur:c<lcn en fonna tal que, en el estado de 

eqtúlibrio final. la entropla 1ucauza un valor máximo. 

2.2 Mecánica estadística 

Dt.~le un ptwto \ºÍ!ita núcn»-C6pico. tenernos que a cada :macro ..,,-r,ado de equilibrio le 

corresponde un número r! de uúc:-o configuracione» y la '.\focán.ica Estadística postula 



que el sistema transita con igual probabilidad entre talcs microcstados. 

Snpougnmos un ,.¡,.tema <'U equilibrio dfri<lido por una pared que mantiene a dos 

~ubsistetnas a y b con di!-ttinta .... cauti<ladt~ de partícula ..... y enf•rgía. y por lo tanto en 

dos umt·rm.-stadu,; difl'rent•,,, L"" y L"•· a los que !L-,. eorr.,,;pouden un miniero !1., y f4 de 

micrnt"Stado:-o. r•':"pP<"tivauu!ntP. Si ~e eliruíua in~t;u1t¡\nt•a1nentt• la part!'(.-1 que los divide. 

el ~b.teu1a pvolucionan\. luL..,ta alcanzar uu nue,·u t-:-tado dt~ ("<¡nilihrio. con uUcroconfigu­

racioue~ aut{.., uo aec·P:--ihh.~ y por lo tautu con uua n n1.ayor. Esto n·,·ela cierta relación 

entn~ el 111íu1('rq dP tuicn>t~tado~ po~ibl<-:-; y la entropía dr·l ~i!'-ten1a. ya que un aumento en 

!1 ~e 111ru1ifie:··ta a r~eala uuHTo!"<·(1pica cou10 un nttinl'Uto en S. de hecho. L. Boltzuuuw. 

uno de lo:-; pa<ire: .. dP e:--ta teoría. propu~o que 

s = 1.:EJ1nn. (2.9) 

con kn la coru;taute de Boltz1naun. Considerando que 

(2.lOa) 

f"'llfOtl~ 

s = kn In n,.n,. = s,.+s •. (2.11) 

lo cual concuerda con el poo;tulado de aditividad de la Tcnnodi11átnic11 que se expresa en 

2.1. 

Por otra parte. un estado de equilibrio corn,,;ponde al conj11nto más probable de 

1nicroestn<los •'<¡uival<,ut~-s. Para eo1i.~truir la probabilidad d•.' un microe>-tado supong1u11os 

un sistcni.a baño. al ct1al lP tnnntenf•tnos fija la tcrnpt.-ratura. Si ol~cn:ttranu:~ un elemento 

de volumen. delitnitado por parrd,.,.. que impidan el finjo el•' partículas. pt!ro no de calor. 

cncontntrí•uno~ que <iirho ~1i. ... b~i. ... teuu1 intercambia l'nergía con su .. -; alriededorc..-s. Estas 

ftuct uacioll{.':'" itnp:de11 dett•rnlinil.r la eu~~r~!a. de nt!t~tro ~u~kitcrria .. ll.."'iÍ que definir su 

estado r<'quicrc hacerlo t!ll u .. :-min= de probabilidad<,,,. 
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La probabilidad J, de que el ~;ubsistemn se encuentre en el microestado j (con ener¡:;ía 

J, =;t. 

de 2.1011. vemos que es In prubnbiliclml de que <'l sist cma bmiu tenga energía E,,,. - E,: 

J = n"""º(E,,., - E,) 
' n '·" (E.,..,) . 

(2.12) 

doudt~ E 1o1 es ln energía del !-IÍ.--.tf•rna co1up1u .. ~to baúo + !'oUb~bternn. con un ntiincro total 

n,,,. ele cstndo,, y n ....... (E,,,. - E,) el 111ÍllJl'n> dt' ""tadu:. llCTt>:<iblcs parn el sistema fuente 

cunmlo el subsisteum ..,.t,\ cu el ._.,..tado ;. 

Por 2.9, tenernos que podenu~ t~ribir a 2.12 corno 

1 
_ ··xp{k¡,'s,,,,...,(E,..., -E,)} 

' - cxp {.t.-0 'S, ... (E-.-.)} · 
(2.13) 

Si definin1os u U como In energía pnmwdio del !'Ub~i.~tetnn ~bre todas las con.figura-

ciones j 

U= {E1 ). (2.14) 

entonces, cou.sidcnm<lo la nditi,·iruul de la entropía 

S,.,,(E.,,.) = S(U) + S..,,.0 (E.,,. - E,). (2.15) 

que, expandiendo a S1;a..,,(E,.,. - E,)= S,,.,,.0 (E1.,. - U+ U - E,) al.rededor del punto de 

(.'<lllilihrio E,.,, - U. n..,;ulta 

(U-E1 ) 
s..,.,.,,(E,.,, - E,) = s..,....,(E,<>< - U)+ T . (2.16) 

De iotroduci::- 2.15 y 2.16 en 2.13. tenemos 4ue 
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(2.17) 

donde 

F(T. \', N) = U - TS(U) (2.18} 

<'S 111111 fuucic\n comwida <0 01110 ~·1wrgín libre <¡tll'. cuntcuieudo toda In información del 

.-L-.tc111a. p<'rmit<' una fon1111l:u:ió11 de la ten11ndi11:\u1ica alt.-niath~t a la de la función V1 , 

COll 

dF = -SdT - Pd\.' (2.19) 

equivnleute a 2.8a. 

Eutouccs, s11stituye11do 2.18 cu 2.17, finnl.xnente tenemos un.a expresión para lu pro­

babilidad de que el s11b:-;btemn M? encuentre cu el est>tdo j: 

{2.20a) 

con fJ = &· donde ¿Jfº resulta iocr un factor de nonnnliznción independiente del estado: 

con 

Z =¿.,-:u;,_ 
, 

(2.21) 

(2.22) 

A Z se le lln.nm función de partición canónica y su importancia radica en que sj canta-

mos con un modelo micrO>'C6pic:o del subsistein. .. del cual podamos deri\'ar una expresión 
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para E1 , a partir de ella obtendremos la tenuoclinámica del subsistenu1. ya que todHS las 

cant idnclt..>s tcnnodinámicru; :;e obtienen n partir de ella como sigue: 

energía libre 

)11 que de 2.21 

la energía iutenm 

ele deri\'ar 2.18 In entropía 

y el c.nlor c:<pecífko 

F= -k8 TlnZ, 

z 

éJF 
S= -éJT' 

éJU OS 
C,. = &T = - T DT. 

(2.23) 

(2.2.ta) 

éJln z 
--¡:¡p· (2.25) 

(2.26u) 

(2.27a) 

Debido a que en su gran tnnyoría ,,., trabaja con tnodelos mecánicos, en general, la 

energía de los tnicroc:,tudos se cxpt""'' cou10 la función de Hrunilton H. 

2.3 Tha.nsiciones de fase. 

Hemos dicho que la evolución de 1<,,. <-,,tad°" de un sbtetna ai!>lado ~tá determinada 

por su tendencia a incrementar Ju entropfa; 11 .. -.í que pod"mos entender que los e:.tad0>­

tnñs estables ~nín nquell~ en los qu._~ Ir\ irnrropía es nu'\.xitna; en ca1nbio, para ::.i~temas 

que intercambian energía con .-us a)n..,fe<lore.. s.c p~nta una <.-ompetencia entre lo:. 



téruúnos l. y S ti~· 2. ll:S. que. para tuIB teu1peratu.ra dada. seri\n tales c¡ue en lo,; estados 

de ~'<¡uilibrio ,_.,.tahl<• la rn<'rgía libn• ~"rá la uúnium~. De ac:twrdo con ._.,..ra id<'a inruit ¡,~\de 

l-:;tnhilidnd. en Pl Pqnilihr-io. In~ propit.'<lade~ l~truct uralt-s 1nicroscé1pica .. ..,. que 1ninimiz .. u1 

a la ftuH·it1J11 /·'. tk•tPrntlnau a las propi•"<ladt~ tPru1odi11ñ1n.ica .. ...; d<"l si.!-.tetna a travl~ dP lns 

<l••ri\"nda.s d.- ¡.~. c.-01110 ~t· oh!--.f·1·,11 PU 2.20. 2.2Ua .v ~.27a. En tt~nnudi1H\u1ica. ctl conjunto 

de propiP<ladcs <ll" un sbtl'HHl ~l' }P l'onocp ron10 f,L..._.. y por lo ant«"rior. podPtnos afirtn.ar 

<tttP pnn1 toda fu ...... .- la .. ...; tft·rivaclrn·· th~ /·' l'Xi~tf'll y :--011 continua .. ...;: ~in <•tnh;,u-:.z;o. f"n heuernl. 

c~to nu Jlt"<·t-:-.ariau14•11t<" !'-4' ctuuph~ para todo ,·alor cfp la:- variabk":'- d(• t.~tado. put.~ en el 

lirrüte tt•nuodím'itui('o. para cit·rto!'o Yalun-:-. !"-'-º ¡uu·dPU pn_-:--.-11tar di!'-c-outiu11idadt..-s en las 

d1__•rhr_tda!-i d<~ onl<·n 11 dP /·'. daudo lu~ar a di\'f'q~t!ncía:-. PU la.....; d<' ordt>ll 111> 11. Dt..~le el 

punto de vi!-ta fbico. la pr(~t~ucia (h~ tak"':'- di..····<:ont iuuidade~·, !-ig-uifica quP. para un n1~u10 

vulor dP t!OPrgín lihn~ . .-1 :-.i..--.t<•IJut. ¡.nu"(_le uuu1ift-:--tar. eou uii!'-tn.a probabilidacl. uu1s de w1 

conjuuto e.le propÍt"tiiu.lt-:-.. :\ tale~ .. can1hio!'- ('llnlitat ¡,·o~ en la .... propit."Cla.d.__~ dt.· un ~istcn1a 

t--e le conoc~ con10 t ran:-.ic:ion<"!:-' de fa.~<·. 

para el cual :-;.p pn~Pnt,an di. ... <·ontinuidadt~: lL ... Í. :-.i la di.."""outiuuidad ~<·da PU una dcrh7t<la 

de onl•~n r: -/. liablattH~ dP una trau:-.i«i<~H dt• priin.--r orden o dí. ... coutinna. y para n>2~ 

de una t ran ..... ici•Stt cunt tnua. 

:·\partir <it~ 2.2tia podt..•1nos ol~e:rvrt.r qtH~ \UUl di."<Uutinuidad en la prhne.ra derivada de 

F', con rt~pt_"Cto a la tt~a1pen1turn. ituplir:a que para una cierta temperatura de transición 

T ..... , exi.. ... ten dos valore~ di!-itiuto:-. para la Pntropín. co~pontiir·nte~ a dos fa.e;,<~ distinta.o; 

con un n1i:--1no valor de /·". y por lo tanto. por 2.27a. una divcrgencin en el calor t':!'-pecífico. 

L·n ejP:uplo de L~to t..~ la t nu.c,ición . .,óltdo - liquido eu la cual. parH. todo un int~n"U­

lo de tPUlpPratura. .. ~ y \'oliilnen•~ coexi..-..ten <lo:" \'alorP!> dktinto:!''I de •!ntropia y pn .. ~ión, 

corr~pondientt~ a fa~ di. ... tint:L. .... 

JE-:,:..• c:-it~:io de '~t.:\b:hda.d r'C'<'urrda .,_¡ de l~ ~i."tr.nia..'\ m~Ani~ C!n !...ll't <¡Ut:'.' !a C"iot..:lhilidn.i.i ~ alcn.nza 
en k.s rnínirnc~ de la CUt"r¡o.·a. P"J(~ni.:iA.!. c.iie 't.!li quie Lu fonctc:>n~ G y S '1#! C<'Alo<e como poc:c-nciAles 
lc:-1u.txl~:1ñ:r1i1.~. 



La entropía suele ser \'ÍStH como una medida del desordeu del sbtema [25J. Bajo esta 

interpretación de entropfn. tenemos que Ufü'l transición de ÍA..."-e con.~tituyc unn transición 

orden - desordell. Asf. en In transición sólido -- líquido. ,·emos <¡ne el liquido pres<'11tn 

uu u1ayor n1ilncru de rnicrot..~tados p~ibles. y por lo tanto 111.ayur dL~rdeu. 

:\l;tcroscópicarnente. 1>ode1nos <:aractt'riz1sr hL-.; tra1L.,iciüut..-s en ténniuo~ de líLo.; :-timctrías. 

que prl~eutau las propiedndt-s del ~btP1na. l'll douc.lP al t~tadu <ll··~·,.onh~nado se le n_...;ocia 1u1 

i.,rrndo u1nyor dt..- !':>itnt~t ría f2ül. Polh•u1n!'> confiruulr t~ta t'•quii,.--:1leucia l'll el caso del agua: 

~i subdividiu1os un \"ol11111t'll con aµ;ua y peru1uta1no~ cualquit•ra de ~tt.."i elt~rnentos. p.ara 

el estado líquido o dl-:-.ordenado. \"t•u10'.°' q1lP t>l a __ ..,pPcto del ~i...,te1na 110 cau1bia. lo cual uo 

~ucedc para t 1! t":->t ado st.,>lüio. Lo!-- pa.nítnt>t ro~ c¡ue cuantifican el orden o a.-,imetría de una 

fase rLaciben el uoinbrP dt:- pan\inetro:-' dt• otd*!U y lo:- paráinetros que el ol>::--ervndor puede 

tnnnipular para ca.rnhiar l'l t~tado del !-t~tf'n1.a se conoren corno paránu~tro~ de coutn>l. 

En el ca~o clP tran!"liciou("!-- contiu11a ...... a lo!" pnutos en l~ que ocurren las di..,conti­

uuidnch.~ f.e lt..---s llun1a punto~ crítico:-.: ('ll l~tn~. los cntubio!-< t..h.• una f¡L'-t( ... n otra ocurren 

en fornu1 rontinua: un ejen1plo f~ t.•l rnndPlo de un ferronut~eto en PI que pant ,·a]orcs 

rnayores que 1~. tfP} partltnPtro de control T. ,.¡ ~btt•tna ~P t.>nc1wntra dt~on.IPn.ado; bito 

t."""::S. lo~ 1non1Pntos 1nn~n{·ticos (e!>pi?H~) no ~e oril'utan f!Il ning-unn direcci(>n pn~fert~ucinl. 

Tal sirnctría !'-(~ pierde al di!'->Ininuir la ten1p•~rat ura n1i'\:-o. all~í <.lt~ T, . punto para el cu.al 

la energía d~~ acoplatniento entre lo~ t:"!-piut.~ coniieuza a ~t.·r con!>id•-"'n1hle y t~l t.>Staclu de 

cualquier t.":--pín !'-P ve afr'<.:tado por t.•1 <!C" todo::') lo~ de:n.:.1...., (longit_ud de corrPlncit.n infinita) . 

• ..\.!..;!. la pn'°!'ICUf'iu d.-. n:.Ht fluct nación put"t!e lit.•finir 1.UHl orientación l:us..cia ln cunl todos los 

t~pine:-;. tendt.•n\n a alínt•an-r- ron prohaLitidad unn. a n1edida q_ue La t•.•mpt_•rat ura continúa 

bajando. dando 111~~u a la Pint:-rgPncia. del pa:-~\rnPtro de ord1~n. en est(• f"éL"--0 la tnabruetiza­

ción protnPdio. quP romp•• la !--iu1etría ch•l ~~terna. ~ta rupturn de ~iinetría es c\~idcntc 

si considera:no~ que lh interacrión PUt:-e itu.i.U!t":'- no ~rñ la mi..,.1ua ~i a uno de ellos lo 

rotamos lSO". 

L·ru1 pn>piednd n1uy int•~r~antt:- r!e lo~ ~~teou-~ en t.•l punto crítico. t.~ que presentan 

propiedad<.,;; <le uuiver.-alida<l; ~to ""· los parámetro,, de orden crecen como lC)'C>i poten-
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cias como ftwcióu de la distancia del \-alor del panúnetro de <"Ontrol al ptwto <"rítico: los 

expouentcs que cnructeriznu e;tns leyes de potencia :;on llamados exponentes críticos y 

:;on L'Sencinluwute indept!udieutcs de las caracr<.>rf:;ticas oúcro:;cópicas del ,.;istema. 
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Capítulo 3 

MODELADO 

3.1 Por qué y cómo modelar 

En la i11trod11cci<">n he rneucionado c¡11e el objt>to de esta tesis f'!<i c1 ~audio de la ci~natu­

ralizarión clt·l ADN. y que pnra tal fin se elaboró un tnodclo. _.\..,f que, ante>< de comenzar 

la d=rripción d" algunos de los moddos <¡U<' •·n l>n"ua tnL'<lida han inspinulo y delimitado 

h-t r.lahorari6n dPl <p.tP aquí ~P trabaja. dedico la ...... si~uic-nt~ línea.." a intentar hacer tnás 

clara la id<'a di· lo <¡11'' ,..,. un modelo y la finalidad d<"tn\s ~le un trabajo de coustn1cción 

de L>:;te tipo. 

¿Qué <~ un tnodt_"}u"! 

.:\ conti11uacit"11i. cito nl:..,.""l1no~ intentos <le n~pu~ta a t"!-ta cu~tión. 

Seg-ún Lºli!-t"!'\ .:\loulint-:s (27j. una tN>ría en1pirica consbte en: 

Fn conjunto de fuuciont"' (real•~. compJ.,jas. ,-,_,.,1orinl1,,;. etc.). Asf mi:.mo. de uno o 

nuis enunciado~ rPlacionando a to.1lt~ fanciou(~. 1.~xprc~u1do principio:; fnndamcntales o 

ley~. l.~n ej.~rnplo f::-- la pri:uPra it•y dto la Tennüdiuchnica repn~ntu.da por la ecuación 

2.Sn. ~loulí1u~ f27] 1iiln!la <pH· u::.!-t t•."(>ria c:np!ric.'"1 no tt•utL-ín -..-iilidez ~i no e."'Cbtiera la 

posibilidad de aplicar P interpn·tar !'-t..'Itktnticatneure talt~ cr1u11\.iadu_;. ~bre un univen;o 

empírico. 

L"n modelo. >-e;;tln '.\!uulines <21;. e, pn.'C"i»litncnte una nplic:.u:ióu en In c¡uc se satisfacen 

32 



tales cnuncindos dentro d1? un fragmento de la realidad a la que pretende describir la 

teorfn. 

IJc:;d<' uu punto de Yista pnictico. clt• los 1nodelos y s11 con»truccióu ~ ptwdc decir lo 

~ig:11icute: 

ctuuu.lo :-;e hu.··~ca nua t•xplicncióu para fPuóu1euo!'- <¡ne ha .. 'ita t.~e 1110111<-ntu 110 la tienen. 

resultn titil rutL .... trnir rt"lnciouc~ e11tn .. • l~tos y aqu(·llo~ parn ll~ cualt.~ ~· ha logrndo ciar 

una explit·aci(u1 ~«',lid.a: uu PjP111plo de tal idPutificnl'itjn PUtre u1odt.•lo:-i t.~ la ioul~l.·u del 

1\to1no prop1u-:..ta por Bohr. la rnal ll· <.·onfit•n! al ñtu1no una .__~tructtITT\ phwetaria. y con 

("Sto. a:;tnnit•tulo .al~111u1~ ('OtL.""'ÍdPraeiout~ PXtra. c-otL"'llÍ~llt-" dar 1u1a explicucióu para los 

l.~p(l(_·tros att'>111ict~ . 

. :\~(. al UUl}>l"O 1fe h:L.~ t~tr11cturns qtte ~11bynccu t•n 11n fcnórneno. a repr~cntacioncs 

nb~tn1ctlL..., de t~truetunt!'< y fonuas ya t~tudia.<la ... ..; ~le llatua tnodt•lo. Para N. R. Han..~u 

f2dJ "'""lo~ tnodt>llJ:-o !'ln~it•ren :\tubitns que po~ibilitan e..xplicncion~ y tra)o"N.:tos hacia lo 

conocido·· y a.firtua: ··en la tnPdida ,_•n qu.- ~ .. rt.'°:".nlta la ~tructnra dP un u10<.lelo como 

!'i'.obrPpn~ta n los dato~·. y ~e ti•!UP cuidado de no atribuir nl ft.•ur:'n11•?no ~tudiado los ra .. '-gOS 

propio~ dPl 111odPlo qut> ~011 t>XtraiH>!-> .t t~tP. PU f":S.t tnC"c:licia el uiodelo ~Pní ütir·. Han.~n 

~uhraya Ja i1nportnucia d" }¿L..., difen•1u-iiL"" (•xi. .... tcut•":-i entre Ja .... ~~tructura ..... d•~ un tno<lelo 

y ]ns prL~ur.._~ PU t-l ÍPD«'>Utt>tto a dt~tTibir: ~cu n1odt•lo. q1tt.- M• prPtendt> que pn.~(~nta 

una (~t1·uct nra dt- id1_.,L ... ron10 po~ihlP •~:-·qllt"IIU\ dP lo;-. t.•nlar4~ <lt~ hL..; dt~cTÍpcion•~ <lP t.W.f1 

1nntcrin dada. dt.·b·~ diferir dt~ la tnat,~ria. Si uu fu~~nt diferentP, ln <':'l'trtJC:tun1 ori~inal 

!-Cría ob~·n·ncionahnentP obvia pant todo aquel que ~~ e!!.frente cou la .... lit~cripciont~. o 

al tncno.o.; t•u1 ob\·ia eotno Pn '"l rno<h:olo. () bien uo ~!rfa ob\·iu para iuuiie. ni ~iquiera para 

el constructor dt•l tnod,!lo"' 

En c1uu1to al ~ado ,¡.-. ~itnplific-ación CtJU el q1u• lo~ tn<.xlel~ pn~~ent&.Ul la . ..;, pu-.iblf~ 

c:;tn1ctnra.. ... contcnid..a.!'J eu le~ objet~ que d~ril,..->n. ~P. ptH."'<ien r•~onoct:'"r e.lo~ nuu1crl~.., 

o tendí'nci1L. ... dbtintiL""' de pnxt.!"C.lcr clt:-ntro <le la cotnunidad científiclL ~ta.:-, dif..-n·ncia....., 

re=-pondPn en btu""n:l. ?nt"'tiida a la ..... di~tintlt!-i moti\"acioot..-s para tnodeln.r u:1 ft.!Ilótneno . 

• ·\l;.,runo!.'l cicnt ífieos ~e intPres.tu1 en reproducir con la u1.ayor prcc:isión ~ibie la feno::nt....._ 
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nologfa del sistema en ""tndio. con la finali<lad de empl<'ar la infonnación obtenida para 

realizar predicciones o dt~arrollnr t< .. "C"uolugíH. y por lo tnnto bu~cnu tnininúznr de un mo­

do ~istetnñ.tico y ~( .. g-uro lw' di_ ... cn·paucia .. -.; t..>utrc- lo~ fen<>ntt~uos origiualt-s y ~us a1odel<l!' 

t<"l">rkos. E. .... to lo~ lleva n eoutt.•tnplar «>) tnayor utínu•ro po~ihlt• de panhuetros. n1ur.hus <le 

elJos lihn .. ~. y n dejar a nu lado la labor dP Pncontrar iutPrrPlnciotu~ Putre la~ <..~tructurns 

del rnodt-lu. cu t(•rtuiuo!' difen•ntt-:-. d•~ lo~ dir•'<.·tat11PUtP aplicablt~ al ~i!-teu1a eitucüado. 

Por otra partL•. para quiPU<":" hn~rau oht•.'BPr uu <·onjuuro dt• r'.'lacio1u: .. ~ cutre c.~truc-tu­

ra .. ....; que pennita t.>l at:en:.autit.•uto a la idt>ut ificaei<n1 dP aqnblliL"' i1u1wr.-..a ..... en el fen61ncuu 

en Pstudio. su auc\li!'-b !'-<~ C-l'Ut ra t.'ll hn-- a .. 'pPctos t·ualitatÍ\·o:-- y ~11 .... 11u>dt>lo~ htL.,car..'iu M.""r 

!'encillos. rc~tring-it~ndo:--e a incluir dt~11tro dt-1 niod,~I•> !'-<'>lo aq1wll'~ a ...... pt'C'tr__r... q1u• resulten 

!'tL~tancialt"S en la c.anKt<_·rizncit"n1 del ft•uóu11!no. Si~uif·tulo la linPH th~ HatL ... ou. para <1uie­

ucs ndopta.11 e:-,ta ,.¡~¡._;u dPl u1o<lelado. la e!iullnari6n ccnnpleta dt> todíL" Ja .. " di!)cn_•panciru; 

entre el modelo y <·l fcuóIIH'Uo original. t("rtniua. de:-.truyendo lo que el u1odelo pn~tcud.ía 

conse-t6UÍr: dar una repn .. ~•~ntacit"u1 dP la <~tructura no PX-plicita PU la coufrontacióu con 

el fenómeno ori~inal. 

Parn ihL..,trar <--..J ril"~·h<> quP ~.· corrP ~i ~e prett~1ule 1nodt..•la.r btL-..candu elitninnr ln!-t 

di..'<.'"repnuci•L'"' PtJtn· la rPalidad y (•l tIH>dt.._•!o q11P :--.- ha~a de (~ta. Hau ....... on recurn~ a un 

ejemplo ~irnilar al ~i~tt.il'ute: 

un tnodc-lo dP ~·n1 P!l plA.~t ico ti<· un c0t_~hP F1.•rrari PS U'V'no:- fip} al ori~inal que el <ie 

50c1n. con ClUToccría de IllPta.l. que c.a1n.iun y qtu .. · adeulib J>tlL"(lt~ !::--P.r controlado .... .\n1l>oti 

~on a ~u vez u1Puo~ fit>lf"::-- que una ver.-,iúu con todo ..... lo~ con1potH .. -"Utt~ de un Fl!rrari re.al 

¡>Pro cuy,L-.; din1.-~n~iotH':'- ~011 tn~ cuartlL~ partf-:o; dr. las origiuah~. E..--.ta di..'-'rt•p.anc:ia puede 

tatnhién ~·r eli1ninada P!l un n1o<f,•lo quP iguale Pn tffiio al ori~inal. El rt..'!'>Ultado. ~in 

cmbar~o no ~rfu un rnod1~lo d(•l Frrrari. !::-Ü.?.o un Ft.".rrari uL.{1!'- y cualquiera que haya sido 

In motivación para con .. '-t:niir tu.: tno<lt'lo ch .. • un Ferrari no ~~r.ct ~atisfecha :-i c-1 resultado es 

:-iimpletnPnte otro Ferrari origiru1l. 

Al n,,,;pccto :-;.R. Ha=on opina ;2:;:: - ... La compren.,iún Je los fonómen= sorpren­

dentes e:---Jge atender a lo <¡ut.:• les huce Rnd.ar. Dentro de la terrible vari•-·dad de modos de 



dirigir la atención a rasgos t_~pt..~ia)Ps <lP 111.Htf~ria~ cou1plcja.s. una cosa e-; com1in n tocias 

ella.-<: debe haber :-iemprc nl~tmRS difcrencin.s entn• 1) In reprC»entación ((,¡ modelo. la 

teoría. la ci1•neia). y 2) la . .., ~rnnd1.,; pcrplejidacle:-. Í<'nom(•uiea • .., qttt• l!t•vttu n los lmumnos 

n rrntar t.~u priu1Pr lu~ar dP l'lltP11dt'rlH!-i. La!" fotu;...rr.afía:-- dl•ta.lllu.l.m·· dP un P1nhrollado 

ro1npc._••c:alH:V/.ll.."" clt• pit•ZiL"" in·Phttlan~ !'--Oll tau tl•":'-{·01.u·t>rtaut<~ <·01110 lo futo~1·•úiado: 110 suu 

lo !"'tttit:i<--utt•na•utP díft•r<"uh~··. 

En lo:-- 111od1.•lo:-. fí~it·1n-. dP dt~uaturali:1.arit'J11 q11P pn~1·uto ,¡ult.-lant" ~· p11edt.•11 rpc:-ouocer 

actitud•-:-. di~tiuta .... para u1od1•lar. :\Ji,•utra~ <'H alg111un-. nJoth•lo~ ~·.- incluyr nn ~rau tuÍlncro 

dP par.\uu·tnr.-.. •~tl otro:-.. t_•l anot.li!-ii..., 1-:-0. ca ...... i IJH'n1nit•11t" cu.alitath·u. :\ti int•~ncit'>u. pHra el 

trntainiPuto dPl ft•núuu•110 dP d1-:-.naturaliz.acióu. t~ dc~<·ribirlo dt> la tncu1era u1ás ~encilla 

posible. b11.!·nt11do re:--alrar <-1 pap(~l q1u.• dt~Ptnpeú.a un ~(¡1lo a. ... pt><..~to df~l cuu1plt•jo proces>; 

c:-;to <~. la t~utropín dt:- la .. -.; c1u.h·1u~ libre!·, parn un t'Xtn:·n10 c!f_-.} A.DN: la de:;nnturali7 .. nción 

vi!"'ta co1110 proct~> nnidin."<.Tionul. d••jaudu ron10 p:tnítuetru.;. libres a las energías de 

i11tPracción t.•nf n.~ ba_ ... t-:-> eo1npleu1entari•L"" y al 11ti111ero de coufi~urnc-ioucs posible:; de un 

nudt-ót id1 >. 

3.2 l\!Iodelos físicos del ADN 

En el cn..-;o de lu dt.,,,naturnli1.ncii'm del ADN. n,,,u!tu cou,·eujente trazar su de:;cripcióu en 

térm.inos tcnmxlint\utieo:'. Para d ~Í,.t<'llltt fonnndo por dos cadenas de ADN 1UTcg!ndn..-; 

con10 doble hé·lie<'. t>I procc.,.o de dc:-.natnralizacióu con.'otittt)~' uu clc-..<>rt!cnarrú.-nto del 

sbtenut .. yn que ltt c-oufi;.~uración t~paC"ial de l:L!'- c~uleua .... ~ di~c><·iad.a .. ..; t~tA ~ujet a a 1u1a 

tnenor rc::.tricción. Por In fnrrnn t~ll la qu'" ocnrn~. •"l de~·ord~nnu1iPnto del . .\.DN. rorno 

función de la tt."'Ulp<•ratuni. ~4· J>ll'><IP con .... idPrar corno nua tr:.tu.."licit,n de fa.~P. Df• a<·uerdo 

con lo c::\..-pt1e~to t.'U Pl cupft nlo 2. ~i ~~ pretencft.' ·~t udiar la dc:-.rutt nraliz11ci<a1 dc"!->(lt• el 

ptwto de \·bta dP t:rnn ..... icion~ de fo:L ... P. f1::0-U}ta de.eHblt.> L"flt.U."){"t·r una expr1~ióu para la 

entropía <le! par de cndt.'IlH ... .., cp:e fona.an al ~~\D~. C.~on clichrt ficaEc.i:uL d~~dl• un cotni•.~ll.ZO~ 

los modelo:< parn !n dt-,.natunilizuciún han reprc:-.entnclo nl AD=" ctJmo una "'-"CllCncu1 :::_,. 
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de N elemento:; (T., c-.ncla tmo de lo" nmk..- hace referencia 1\ In tmiducl fonn.·uln por un par 

de btt.st':i complcmcntariiL~. Todo (T, >oc encucutrn co nno ele los cstndo,; {O, D). orclcnn<lo 

o d<.~rden;1do. o 1u1itlu o di~eind<>. rt""!-"pt>t_·ti\cttrlfl-UtP . 

.-\ te111pcrut llrlL' hnjn~ lo~ f'f, t it•1afPu ni t~t udo (). df" tuiuiuut cuPq;:itt: ~in t.•u1bnrg;o. 

fluct1uu·itnH~ t(·ru1ir;L .... p11t'<ft.•11 rou1pPr lo~ eulac:t~ f.)Il•!q.!/•ti<:o~ qnt.• llUPU nl pnr. <lanclo 

lug,nr n 1nic:ru t rau ..... iciuttt':"- rr, : () - D q1u ... •. :-i :-11puup1110:- i11tt•n1cci<Ju cutre lo~ <T,. a 

~ll \"t~..i;. afPctnn\u ln t~tabilidad dP pan~ \'Peino~. :\!->C. coiuo fuucit~n dt-1 cntnbio en la 

tc1up<:-raturn. la !'--Pf'11Pllcia :;v ptt("(J,~ d•"::--l:ou1ponPn--t.• PU 1111 1niu1cru ele i y j sn~t.'1:ur.neiiL"i 

=.g y =.!:,, <h· <...-:-.taclu:--. puro~. cada uua cou f, clru11.·nto!-> ck~>nlenado.~ y 111 ordennd~J~. 

donde clarau1eute 

s = ¿ r. + ¿ .. ,. (3.2s> 
J 

Eu L':itos ténnioos. l1t d=nnturnlizncióu con,,C.tc en In transición ::Os O - D. donde 

a partir de cierta ternp..-rnt ura T,.1 

11J - O Vj. c¡w'<-lnudo au1hns ca<letul..~ cumpletanll"ntc disociadas. 

Como >oe dijo Pn el capítulo 2. In entropía S c1 .. ""te sisterrm coru.iste cu la swna de 

los logaritmos del 111imcro de coufigttraciom-,; ,_.,,paciales po.~iblt'S f?.(f,) de cada una de 

la~., regiotu"!"- 'E:f: 

s ~ ko ¿::: 111 o.cr.> (3.29) 

Los modelo" de dt.,,unttrralización varían. en la forma de caku!Rr O. en la loos;itud N 

del sistema. en el tipo d., interacción entrt• los pan.-s rr, y en la concentración reU.tivn de 

mnbos t ip<,,; dt• pnr""' de l><L-.c:- ( AT y CG). en la contrru:ióu i6nica del soh·cnte y en la 

Debido a <¡ll<' en los model.-,,, que a contimmci(m >-e prC>-Cntau. el cálculo de la entrop!a 

emplea hcrramientn.s umtruuHicil..'< e.pt'Cializadas para su prc>ientnc-ión. omitimos todo 

detalle tl"Cnico. 
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3.2.1 l\!Iodelo de Poland y Scheraga (PS) (!J] 

El inodc>lo dc> Poland y Schera;;a '""· <I•• lo~ prinu·ro~ modt>lo:; dP dc>:innturnlizaci1>11. el <¡ne 

ha aportudo una ba~e uu\~ ~<>licia para la aplicari611 dt> la rnt.."<'•\uica t~tadí:--tica PU nu.ldelo~ 

pm-;terion .. ~. Eu (PS) !'-P t'°:"tudiau lu:-- ~L ... pt•·eto:- cualirati\·o~ de la tr:tU!->Íción de f:L"C t·ou10 

fuud<'m de la tcm¡wrat unt. q11c 11 partir d<" dio~ ,.,. t"Olll>C•· <"01110 c1 .. hélice' a cadt•un ( /ldi.r­

(~oil). par:t eadPtuL-.. c.iP hiopolíuwro~ t..•u ~c~ta•rnl. dt"Xh• proteÍUJL. .... ba.."itn .i:\cit.los u.ucll·icu~. 

A coutiunnciüu Pxpnugo >11 1nodelu dd AD:-;. 

EL modP!o ( PS) c·•>11si<!t•ra 1111 par de• n1de1i:L~ cou N- X. 

Para lo:-; l~tado!"I ordPuados totna eu CttPuta: 

l) 111.s iuteracci<mt"» t•ut n• lm»t"s complemt•ut arin .. ~ c¡11e d.u1 l11¡;nr n un par n,. nsi¡;nán­

dolt .. ":-t un pL~o t~tadístico t. 

2) !ns inkrncdont"» entn' parC» "'• adyncentcs. asi¡;nAndolc:; un pc:;o e;tad!stico -r, y 

para el p~o <->:;tndL~tico de nun secuencia asociada j c011 n; elenumtols: 

{3.30) 

donde w := tr. 

Por ,;implicidad. lillponen al segmento de ADN compnf'O'to por un sólo tipo de par de 

hase$. con Pnergia de <~nlace -E. 

~·\ cada ~ecuencin i <le:,..,ordenacla ~e le n.sih~Ht un p~ t~tndí!!tico Ut •. 

Cotno el ~i.<.,;terna l"S infinito. todu ~egtnt!uto c.ii_ ... (}(_.iado tiene la forma de un lazo: en­

tonc-1.~. calcular la entropía dl"' tui st~rinrnto dL'-<>riadlJ ch.• lou~itud f. equi'\"ale a conocer el 

nütnero dP ronfi~Y'uraciout...~ dP un lazo de f"><·rin1Pt:-o 2f. C'nn tal fin. ~t." n1apt~a el ~~~nento 

de .AD~ n 1uia u:alla clt• zin~uh.l:'Í n_"'(·t~. co:no !!>f~ tnUt~t:-a cu la figura 3.1. en la cual 

cada unidad de la :-.t'(~uencia put.l.t.le o·cupar con igual probabilidad una de hL"i ar~ta.~ que 

con,,tit11ycn una celda dt• la uui.lla (ca:."l.inata alt>.><toritt). Con e:,ta:. considerncion.,,,. ~ 

Poland y Scht;~ra.ga. la entropía n~u..lta ~r: 
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Stfko = lnu; = af- dnf- b (3.31) 

pura f grande. donde n. by c. ~on parAmctr°" libr..s. 

K-i -~ J_
1
1 __ ~_+._-+'---+L-... 1 _-;-+L-;...l-i~f-+1 -+--t-+,f-t-, -r,,:--+, -,t-+, -1 FFt i 1 1 , 1 ._I -~-.LI-!.! -tl-~+--+--+-+--r--;--;...-;...-; 

1 1 1 1 1 1 l 1 1 _¡__1 _1 _, 1 -+-...._+--J.J---l---ll---1---11-..l--J 
1 1 1 1 1 1 i 1 i 1 1 1 11 1 1 1 1 
I 1 1 ; 1 1 ! 1 ! i !_L'--l¡__l_L-l_..l_..l--'-+l-t--;1--1!--;-t--1 
¡ 1 ¡ ; i 1 l 1 i ¡ 1 ! 1 1 1 ; 1 

Figura 3.1 :\lalln c11adr.ultt a In cual !-e n.,;tring"n los h-radus de libertad 
•i::sp1u·inh~ d1~ lit..."' <>.:ul1~1w .. ..;. ,¡¡,"«)<:i1ula ..... 

1\.su1nieu<lu que la . ., ~UC<:!'iÍYn.~ !-«"Cucnci1L. .... ordenad.as y d~rdennd.a:,~ no interactúan 

entre :-.í, Pnlimd y Sd .. ,ra~a mo~trnron c¡uc ,.¡orden de l.n transición ''Rría con el '1.-alor de 

e, ver la tnhla l 

~r~~~~[-_~-~~~0~~·~~·-;_r~·-":~i;i'.i;;--· i 
1 ,-5 1 l__ O ( n» liay tran,_¡.-¡~ 

l :5 r~ 2 j 1 (tra:1~ici,~n cout inuaJ 
1 

' 2$ t" / :? { trtttL..,icicJ:i di~"ronr inutt) ; 
Tabla l 

Poland y Scheraga t•ncotlt rn!·o11 qtu~ lo .. "- valor~ d.'"~ c. n su "'"C'Z dependen de la d.l.tnen!:!ión 

de la tnalla, a .. -...í. par.a una rnalln cundrada e = 1. para unn rnalln C\\bicn e = ~ y en general 

e= i<I. ~ t.":"-t.a ol~·rvacitJ11. lo c.¡tH· t_"U priu1~r lngnr coucln)'t!ron fue t.pu .. 1' en cn . .Jen ... "\.S de 

ácido nuclt'ico rcnh~. tridimcru-ionak,,. la tra=ición qu•~ ocu."Ta no ~á de priincr orden. 



3.2.2 Variantes del modelo (PS) 

Modelo de Fishcr (1\IF) (7] 

El trnlmju de ~l. Fi,.lwr <'<m>-i"tt' "11 nn mod••lu c-ou idémicm; cum;ideracioncs al (PS). 

:<nh·o t•u !11 c011.-;tr11cciú11 d<' la •·ntropfa. Eu (~lF) tnmhié•u ''" c.-,;tmüau la ... coufiguracioue:< 

pu:-;ibl~ de hL"" !"-4..~·ut•n<-·ia~ di~uciada ...... \"i!-tu co1110 1111a «au1inatn alPatoria. pt .. ro a <Üferc-ncin 

d" (PS). to11111 •·n cuenta q11•• •·11 n•alidad f;L.., ca<l••111L" dt• ADN 110 "" anto-intP.r.;cctnn. In 

c:unl rt."t.ht<·•· PI \"ol tuneu o uüua~ro dP confi~urariuue~ de cada «adt"tu.l del par que furrna el 

lmm. A c.,..to ,,,. le llamo voltuw•u <':<d11ido. El obj•·t ivo dd trabajo de Fi.,.her t':>. c:;t udiar 

el efecto de volüuu•ut~ PXcluic.lc~ Pll la t rau ... ..;ici1Ju dt_• fa ...... ,~. 

Con una ":<J>r<"'>'i<'m aproximada de 3.31. en (~IF). ,,e ••11cut•ntra qne pant ditnensión 

dos " :::: 1..16 y para dimew;i<'m tn.,; r :::: 1.7~. c¡n<' claramente difi<'reu <1<' lo:; valores 

e = l y r = ~ para racknas qu.-, ,... autoiut"r.-<."'-·tan. Sin embargo. la conclusión de (PS) 

[9]~ nl cou~idc>rar lo~ Pft--ct<~ dt~ \"ohítnc·n~ excluido~ ncerca tk•l urden de la tnu~ición. ~ 

satisfttcc. ya que pnrn diu1en~iont"!; dos y tre- e ~ 2. y por lo tanto la tnu1sicióu e; de 

segundo ordeu. 

1\fodclo de Knfri, I\-Iukmncl y Pcliti (KI\1P) [8] 

l:nn ve..,,ióu muy recit•ntc del modelo (PS) í!JJ. ''-'-"teu,ióu del modelo de Fisber [7J. es el 

(~IP). Su obj<'t ivo"" rdina.r el estudio del ¡;rmlo de la tnmsición, buscnndo resultados 

annliticos <¡ne r<"'>'lllten de consid.,rar los cft-c-tos de la.' interaccione:< de volumen excluido 

entre c1u.Jcun .. "i. i.e .. ~uponit•ndo quP la ..... cadenns <le .-\.D('; no se inten-ectan n1uturunentc. 

ni R sí nlbirna..~. 

Al igual que t'n (~IF). <'n (K~IP) se argumenta que la forma general de l.t\ degeneración 

de un lazo de longitud u: 

(3.32) 

no cambia al considerar volúmenes e.xcluidos y sus interacciones, sino que. lo único 
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que se modifica es el expoucnre c. 

Para evnhmr el expoueute c. en (h.~IP) ,;e aplic~Ul los rcsnlt:ul<l>i <le Duplanticr [36] 

para la entropía general de arreglüS de lazo!' en polim1•ros. E."le resultado propone tw 

1nétodo para cakular rl míu1"ro de confi:;nraciom-s del polímero. a partir d<> la topología 

ele cndn uno dt~ lo!" luz·~ pn~t.·utf~ cu P} ~Í!-tt•tnit. 

En (K).IP) pri1111•1·0 :<t.' •·nkula .. 1 c11..-o de 11u sólo la;,o. 1.•n el límite cwmdo la rnzón de 

las lougittult~ dt•l lazo y dPI p0Uu1Pro t ÍP1u!t- <t cero y .-ucuL•utru <¡11e: 

13 
e = 2 + 

32 
1n1rr1 d = 2 (3.33) 

:::= 2.115 parad= 3 (3.34) 

En el segundo caso, el WTcglo esta formado por tres lazos adyncentcs, con el lazo 

intcnncdio xnucho menor, de donde resulta 

11 
'' = 2 + 1 G ,.ara d = 2 (3.35) 

e~ 2.22 para d ;S ·I (3.36) 

Ya que para dimensiones <l=2.3 el exponente ·~ mayor a dos, en (K:\IP) »<? conluyc 

que la transición es de primer orden para d2: 2. 

Este resultado. R>¡;ún {K).tP). no cambia al permitir que la desnaturnlizru:ión ocurra 

también en uno de los extremo,;. 

I\.1odelo de "\Vnrtell y Bcnight ("\'<"Il) (::?9] 

A diferencia de los modl'!os antt-.s pn.~utadO>i, el modelo (\\'B} pretf'n<l•• r•,producir con 

precisión las Clll"'"'-"' exp.,rimentalc:. de dc:.natu.rali:l'ación. para lo crn•l con,,id<'ra un gran 

nÚillcro de parámetros. 
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En (\VB) se e:<tudia un conjunto de segmemos de longitud N. cada uno con k confi¡;u­

rncion<>o; posibl<'!< con 1111 pc:,o cstacüstico \\'k· Por ser un !'istemn finito. (\VB) considera 

que In di!'ocinción ocurn' cu fonna de laza:'. y <.•n nml.xls extremos dt• 10!' s<".;incntD!' ele 

ADN. 

\\\ <-~ pruput..~to corno un producto de pan\u1Ptros. 

Pn.r.Uuetro,., del moddo (\Vl3) 

n) PnrAm .. tro dl' '"'tnbilidad: 

A cuela pnr de biL-...-,. en ,.,.,¡mio ordennclo. se le u.~igtm un \-alor •1' H.."OCiaclo a la constante 

de L'<¡t1ilibrio de la n•acciúu cll' a!'ociar un par ele ba•es en r.I extremo de un sub&-"t,rinento 

desordenado. S ,.,,ta dttdo por: 

(3.37) 

Con G1 la dift•n•ncia de energía libre del pttr t entre estndos abierto y cerrado, tonu•ndo 

en cuenta la eneq~ía de los puentes de hidrógeno. el efecto del >-0lvente. el cnlllhio de 

energía <le interacción de pritn.-.rus Vt"C.·ino~ y la contribución eutrópica por apareja1nif~nto 

de hn ..... f"'!'\. c,·J-1.1 '~la difrrPrwin d .. f"Uí'TV:Ía lihn· ("011!"-Ídf"rnnclo <"l P~tndn d.-1 p.ar I - 1 y ln 

contrib11ci6n "ntrópicn de n:-ocinr d par r. •Z., toma en cuenta la nnt1irnle-La del par. AT 

oCC. 

Pnrán1f'tr<> <h" coopemti,·i(lad. 

A cada par ele b1...cs dentro de un subsc¡;1nento de,ordenado se le H>oi¡;na un valor <y 

corrcspondi••nte al cttmbio de energía libre que remltn de un cambio d.- estado en un par 

de bru;cs , .. l'Cino. f..'!"to ~: 

(3.38) 

Parámetro de Entropía. 

A un subsc¡,'Ulento dc.-0rdenado de longitud l ,;e le asigna la probabilidad f(l) de que 

las cadenas que fortnan e-te lazo se encuentren en uc.a configuración tal que o.ctl posible 
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la asociación de sus pares extremos. t:~m la for0l8: 

1 
f(f) = (f + d)k 

cuu el y k pnrAmerros libres. propuc:sta por Cotob y Y. Ta¡;nshira {30) . 

.t\:;(. n ttll :-;c::,.rincuto cou la <-~u..fign.rnción 

{ nJ'a;j•l<T::e"rr:f~"nf"''"gr•t} 

se le n ... ..,ihrunrín un p<~> <o:..tndi.....,tko: 

(:1.3!)) 

(3.40) 

Una vc-.i: hecho lo anterior calculan el parámetro de orden O, conocido como belicidad 

del conjunto de sc.'brxnentos 

8 = o.,,,o,.., 

Para 1ma secuencia {a 10'1 <"3 ••• as} con: 

<T; = { 1 si orden, -1 si dC»Ord~·n} 

(3.41) 

º'"' = fntcción de pare; de btt:-.cs en C!'>tado ordenado dentro de un segmento de 

longitud. N, con nl menos un par de base:-; a.-.ociado. en función de la temperatura, dad.a 

por. 

8.., = ..!.. '"""'t,11·. 
• J\" fu z,~, 

(3.42) 

con l" el mlinero de pan.,.. asociados cn la configuración k y Z,.,, la f1wción de partición 

de cada segmento con al tnenos un par ordenado: 

"" z .... = ¿: rr P(IT,..,., "rr f<'> (3.-13) 
(t".} •-1 

con P(a,,,,.,_ 1 ) Ja probabilidad conjunta de los ~tados cr, y ,,.,_ 1• 
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8.,r1 = fracción de cadenas completamente dbociadB:' dentro del conjunto de secuen­

cias. c:-to debido ni proceso 

(3..t.t) 

cou C 2 !u coucentrndóu de cadenas aparejada." y C 1 In concentrnción de cadena...; 

simple,.;. 

Kv la con:.tautc de In renccióu 3..&.t (32): 

• C"f 
l\o = 2-

C"' 
(3.45) 

Partiendo de 3.45 y de 

(3.46) 

se obtiene: 

?C :!!i + 1 - (I + ~)t/"2 
8,..rr = .=--...::!. = -":.: . .1.P:.......---~--'-":.Jo..:c:..;.._ 

Gr 72; (3.47) 

Se e\11lti.a y ¡;nlfica n 3..t 1 como f1u1ci6u d(• In tt•mp(•ratnra para cliven.os valores de N. 

Las cun~is obtenidas son muy próximas a las P:xperi:ncntalcs [30]. Por otrn pnrtc. (\\'B) 

no retoma la disc1tsi6n nc.,rca df'! onl"n d<' la trar-~ición. pero ~cúala <¡ne d &'pecto ele 

lns Clln'll.5 de fu~ión e:xpcrimentnlc::-. ~ugif..•re 1111n t rnn...,icióu de prixn~r orden. 
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Capítulo 4 

DESCRIPCIÓN DEL MODELO. 

4.1 Consideraciones del modelo. 

A continuación se enumeran las considerucionc.. mencionadn .. "' en 1.2. que pretenden ser las 

rnfnirnn..-.; tH ... "<'•~rin~ pum rPprodurir Ja.o;; prinripnh~ cnrnrtPrísticas el" la dr~nntnrnli?...nr.ión 

de SCb,'fllentos cortos de ADN, dada su <li>-tribución de bu.se:;. 

Con.siclen•cioncs: 

I) Al igual <¡ne cn (\\'13). "'' CtHL.~idenui cadt•uas finitas. 

11) La." cn.dt•ua .. "' n·1d<,._ :;nn fi<'xih!t-,, "<'>!u en dPrt a ~ala; es tu <-s. para lougituclcs 

rn1tyor~ quP Lv o longitud d.- tl4·~btPncitt.. L.a .. .., endPn»:-; con L.,.. -;-" O l"P ronocT•n como 

catlcW\..."-; ideal•~. En PSte 1nodelo !->P cnu..!-ideran con10 cadena .. ~ totalmente Hexiblc-s o ideales 

H los ~nentcn-o Pn ~tado df ..... ordPnado. y tot:.t.hnPnt..- rf~idA~ fW1.n-t Pl ~tado nrdt"na<lo. 

111) En In:-- polín1<'rn:-. ~· •"uc1u•ntr11. <p1t• p•H·a c1uin t11ontnru-•ro rxi~t" un :nírnPro z de 

uúniin~ eut~q~l·tico:o.. n ...... oc:indrb cada t!.110 cou u.:.1 tUl~ulu d.-. coufonn.ación ;:.:si~: i.e.~ en.da 

mo11ón1ero cut~nta ron: ::;rndo~ de libertad '.31;. vr~r fi~H.r.\ 3.2. En t'":."-tP 01odf"lo. = quOOn. 

como pnrAmPtn1 lihn'. 

IV} A clif,.rencin dr los mod••los Rnt•.,., expu.,,,,tos. el t!H'<."ttni.'•mo ch· d•"'nat uraliZl\ción 

aquí propn<'>'to es un m1-cnni,..mo t!P :ipper. ••n d q1w la n1prura..,,. ordf>nacia y unidireccio-



Fi~urn 3.2 Esbozo de ~ento de ADN. desnaturalizado como un zipper, 
cu donde se muc:-trnu loo, z Aui;ulos de coufigurndóu. 



nnl: Í.<.' •• no~ fornmn lnzos1 y :;.e da a pnrtir ti<.' 1w "6lo 1''-"tr<.'mo dd :«.>gllll'Utn. Vt>r fib'llra 

3.2. De ~tH uutuern. al 1ttwic.-ntar ten1pL"mttll'H.. ~l"' fortnn un suh~e~tnPuto di..'<.1<"iado por 

n1ptnrn t{•nnicn. fl11f1' c-rPcí'ffi PU 1ongirucl -:-·ron Pilo la •'tttropfa dt>l !"-i~t.-1na. ha!--ta alr;1nznr 

uu punto para ••l cual PI ca111hio t•n la PllPr~fa lihn .. '~ uulo;.: PI P:--tndo ord1•1u1do ~·· v11Ph·..-

itu~tnhl ... ocnrriPnclo la di~oc·ial"ic">tt r·o111plt•ta dP la~ <"adP11n~. ya qnf' PH P:->tP P:--t;,do SP da 

PI grado rn.;\xi1110 d .. dt>g:PnPrnr·i•">n d.-l ~i:-.t .. rna. 

El nu)(t.•lo ru> torna "11 c111•ut n la <'• n1t rill11ci1"u1 1•11t n·Jl >i<"a t l•• rnd.-1H1S ~·paradn ..... H:o-;f C}Ul'! 

\!) Cnn10 ~P tni-uciona c-n 1.-1. la ..... c11n"tt.. .... ••xp1•rirt1Pntah~ .-xhihPH un <'n111port:uniP11to 

e.sc.nlonndo. El tnodPlo prPTPtlflP n-•produC"ir cualitnti\'1JtnPrttP t.al prnpit"(lad. y ¡wtr.a Pilo 

se toman en cneuta a un1bo:-o. tipo~ de t•uergfn ele enlacP. pura. AT y CG. cuya tlen..o.;idad 

ftuct ün a lo largo dt~ la :o--<'("t1Pncia. 

En realidad. 111 c-:,tnbilidad dP "e;:...rineuto~ dP ADN Ynrin. 110 >-Olo depemliem!u de In 

couccntru.ci<ín n.·lnt ¡,.a dP parí-:-. !-<Ínn ~e~1in la l~P'~-·ifiridacl dP In .. ..; ~'<.·ttcucÍlL. .... )-'B. que lu 

energía de 1!nlace d.- cada par de ha ..... ,':!-> t~ intl11euciada por .. } tipo c.lt~ intPrncción <¡ue 

C"St.fthlrvL.CH f'Otl ~11:-0 pan·~ \'1"(·inc~ f5). f:...,to cfa 111.~ar 1\ difPrt'IH"iH ..... <ft' t":-.tahllidad }ori-t}f~. H. 

Jn.....; <111P h:H"•"n n•ft·rPtJCin lo~ par:'\tn'·tro~ dt· coo¡u·rativiclad y t':'-'tnhilidart df' {\\.IJ): tnlr:-. 

diferencia ....... ch..• t~!-t nbilidad !-t." put.."«.lt>u ver n-.f!pjad.t.L .... '~ll Ja f.~t ruct urn ~e1 .. ·uudn.ria cl':l .~DN. 

y pttt"«.lt•n ~Pr In ha . ....-• ·~tr11ct11ral para Tltf'<'ani.-.rnn .... dP control dt" f"XJlrt":'-it"n1 ch .. ~Pflf~ [51. 

En f~te rnodt•lo. a dii,•rPll«'ia d .. (\\~11~ :2'!.lj. no N"' cori...,idPran In~ int<'ntrC"ion'~ , ... n­

tre ¡~ues \"Peino!'>. ui iut1.>racción ron p} solvt...,nte. ni Pff.~t~ C'"<)Operati\·~ de •-~tahilidad: 

La c-on~id1•rac-ic'1n \'·. f11'• prirnt•ro '~tudi:uln. por Polancl ~· SchPra:;n ~Th,-·ory of h•·lix coiI 

trnnsition) [U] y por E.\\·. :\!011trnll y 1'.S. Go"l ::32'. y m:\s r<"<'i<>nt<'nw:itP por D. C11l,. y 

T. H~vn (33}. En ~'!-tP tílti:no fnthajo 1'--t'" plant,•H <JtU"' la hf•t1•rof,:•"'n•·idnd dP In ~"C·ti••ac:ia..., no 

es su.ficit1 nte para dar lugar a l~alonarn.it.•uto y~.:~ a.fint1..á qne e:s nt"Cf~ . .a.rio <pv:~ Pl Pfr"'<...--to ~a 

t ~tn. con.,.idf"";-n:::il'i.!l ~s con.. ... !:-to::n~~ con l y:\ ql:~ C:l ~T:-:rr.t..-.. c-<...r:.:'l-~ !A th ... •••CK"lACÓn l""'?l ~ ... ..,. ~~:~mOl'li es 

mO\."" pn-•t""-hÍ•· '1º"" .'\I mt ... :-\.1r <1••! ...,..t;.r.lrflt<-._ 



mnplific.ado ru cowidentr ltt rigide-L de las cndemt.t'. pru-a lo cWt.l proponen el Hamiltoniano 

,UJ (-1.l) 

tlorut .. y,.1 ·~ la distuttria Ptlfrt" ht.'"' ha ..... ,~ df•l •·111-sitno par ~u ln dirN"ric'\n dt! lo ..... ptt.:-ut~ 

1h~ hidrt'>g1'110 .. dPtPnniuada por 11ua c.u111i11at.a ah•atorin "'" unn <liu1 .. 1t.""i(n1: í!l t{•rtnino 

t"1uttlrlitiro. clP nropl:uui.-uto. d<~-rif>,. In ri;.dcl••z clt" l~t!"i racff•nn~ y l'n(u,..): ~1 pott•neinl <lf11 

iuterntTil">n. iuelu.\·p In t.~pt"<·ifit·idad dt•} tipo clP eulnce .. AT o CC. 

El Hn111ilto11ia110 -1.l f11<' i11trod11cido por :\l. p,.~Tard )' A.11. f3i,.!10p f:.1-t). y hn "ido 

tnuy Ptupk·udo t•n ·~tndio:-- n·ei<"ntr~ dP d•."!"Uaturalizncióu de .. .\ON. 

Con la co1i.. ... id1•rari1~n de hPtProg,PtH~idad dt_• c.adt'IUt.. ... eu \' s<• pretPUdC". ni ib~utl que en 

,.¡ •~tuclio cfp C11l1• ~· H\\7l f:.i~i], ohtPnr-r c11nlitnti'.7llllf"ntP p<"riil~ r.-:.t·n.Jonndos r-n ln .. o.; run"R...~ 

de ftL""ión. 

4.2 Función de partición. 

Para t·oustruir la fnucióu dP partición drl ~bten1n rle netterdo con In .. ~ co1t.,irlenH"ÍOil'~ 

anterion .. ':-1. ~P propotu•. parn 111ut tPIUJH•ratnrn dadn .. uu !'--t~1ne11tu de ADN ,·h·to como 

una c .. adPna dP lon:;itud .. V eon 1111 ~ttl~e~n'-'nto dcswltttrnlizado de longitud l, y por lo 

tnnto nuo ord•·muln ,¡,. .\'-(. F ERFJG 

.Ahorn hi(•n. <"otno radn u11id1td dt""' IH ~"<"tlf""'nrin dt~r<!Pnnda, d~ ncuerdo con 111) .. tienr 

;: confiJ;ltrnriont~. •!'l r11\n1ero total de confignrac:inn•!'S po ..... iblr.s SP.rñ :..1 para e-) sub!'!-et.,T'I.Ilento 

d~nnt11n,liz;Hfo y PTitonc~~ para P} pnr <iP cnth•nns 

(-t.2) 

Como ~lo ~.· cor-~idt•ru f"] intercntnhio <lP C'n!or dP! ~.>h·cnt(" con el frn~n•!!1to ch~ .:\D~ 

estudiado. y no l~ cft"C.·to!•• qníuliC'u:", ~hre rl mi~mo. el ~olventf~ hact~ la ... -.. vt_"(.t.._':"' d• ... ltrl haño 

tl!rntlC'O pnrn nuf'!o'tro ~11b.sisteu1a en C'Uf~~ión. cuya ener';ía fluctuará uL-e-c.ft"f.lor d,;.! un \i:tlor 
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promL'<lio de k 11 T. Tomando eu cuentn qm.• la lon:,.-lt11cl c-s fija.!'<' 'i:C:•R' qm• P,. P°"ible dar 

twa clt'!'cripcióu adecuada a partir ele la co~trucdóu de nua f11nri<'1u <le partici<iu par..i el 

!'Oistt~mR hH~Adn 1._•n lo~ PlPtnrnto~ plantPf-ulo~ en ••l <"Hpitulo 2. 

Ln fundóu df' pnrtirión rmnplt•tn. comn,..... t•xpow• •·n (\\'T3) "'' ,-.,.,.ril>iría n .... í: 

(-1.3) 

con Z,,.1 ln funcit~ll c.lt" partición parn t•l pnr e.le cndt.•JHL' cou1plctn1nt .. ute di...'"'<><·inda ..... y Z,"' 

In función de pnrticil'ln pn.n1 el pnr dP cadena!-1 eou nl inPnos un par de hn ....... <~ Pnlnzado. 

Por In cou....,idcración IV'. tiuica111P11fl' uo!'- iutt•rc-n z .. ,1 • eu ln cunl. f l.~ta n~triu:;i<la ul 

intPrvnlo [O. N-1 }. En H<ir•lnutr-. z r•1t !"f-'r;1 (lt-nntado !--itnplPtnPOtP por z. 
Cou10 un1c~trnn lcr.; rnode·los nnt~ tnt>nciouadn:-. r'~u.lta couv<"niente tratar nl .:\.DN 

r.cnno UIHl ~Pc1wucia dP p).-rnrntn!'--. cnda uno ron do.., r~tadn!'·~ posil>lt~. F.n f~tP rno<h~Jo 

proccderuo!-' dt• ig,11al foru1n: ~in 1..~u1bar~o. c-On!-lid(•rar 1t atuhos tipo:-- d«.! enluce. :\T y CG, 

di.strihuido!"' nl1•arori.tu11PntP a to laq.?,o dP la :o-.•'<"llPncia. iut r<><f11r•• un d•~ordPn intr'f11-"PC"{J, 

no corrclaeiotuulo. quc- dificulta nl1tt·1u•r PU fornm lL""nal la tt_·rn1odiutí.niíca df"l ~i."'itf"'OM."l, 

yn que el ll1uniltonin.uo t~ dif•·r.-nt~· pant la po~iciúu ocupada por un par :\T. qne para 

UW\ con CG. 1-~n Pjt•tnplo típico dP :--i!'-t•·u1a cou l-ta nu-actPrbtiea dt .. c!<."::~on!PU t~pacial 

<'!'itAtiro •~ PI dP uia~tH•tn..;, con itnpt1rt"'/:H:-- ·;_r F_ ... rf' tipo dP <h~·.ordPn ~ cnnO<"ido rnrno 

desorden fijo o .. qtu•nchl"<i tl~ord,·r··. qn.- 110 df~hc cnufundir.-.l.' con t"'l dt.~»rden d<"" l"!'tados 

ele cndn t"'h~1n .. nro df~l ~i:--.tt•rna. df•hldo a la pn".'"iihilidad quP btc)!o; ti••t1Pn dP' t_)("tJpélr. con 

ignal prohnhilidud. 111Hl df• lo~ do~ .--:-..tac!rr.- p.-rrnitido'."o I...a c-ntropia d<"l si!'tPJTl;:t t~ dehida 

a .-,sto 1\lt irno. 

4.2.1 Desorden dinámico 

La formn cfr• prr><"f"'<l-.•r •·n ... } cJ'~º dP un !-i:-.t,•nu\ ("'()n d(~ordf"n ~pHC"ittl fijo ~ a) ~11ponPr 

un C"onjunto dr, !->istt:•rnns. cnda uno con di~tint.n c-onfib'Jn\ción de d~rcif~Il b.: obr~n"r 

la tf'nnoclin:\mic-n pan\ nula nno clr dirhos >"Í-"tt'm"-" y r) pronwdiar Jo:; f"'rt\m<'trns t<"r-



modinrtmicos dc>l sisterm1 originRl sobre los pnrámetros de todo el conjunto d" sbtc>mru; 

[3). 

Para el tmtallÚl'llto ele =te n1odl'l<>. ~l' ,;11ponc> al de,.;orden fl11ct1uuido en el tiempo. 

y se obt it_•ne ln teru1odinAuücn pro1nediaudo :--ohr~ hL' confignrncione-s interua .. -.. k de l~ 

cndrun:-i [3): i.f• .. !"P pn•t4•tulP nhtPnPr In r.-•rrnodinzhnicn H pttrtir d..- ln(Z,.) PU lu~ar dP 

(In Zk). <"OU Z 4. bt f1111ei<'u1 d.- pnrt icit';n para la Á'·l":"itna cnnfigurncit'u1 de d•~ordPH ~pncial. 

Aiíu <"lUlll<lo '"'t•• ¡>rnCt'<limit>uto no '"' <"<¡uh·nlentr nl dt• dt.,,orcleu fijo. lo:; rr:;ultnclos 

lh~gnu n ~'"r !"'fltn••jantf~. co1110 ,· .. r-.·rno~ nul..,. adPlnutP. 

Cnn!"ideruudo tlllH dbtrihnc-iúu de pa.r(":-i ce dada. introdncitnos las energía~ de intt.'­

racción U •. • entre 11mbos tipo:' clt' pare". AT .\. CG. cu el Harniltorúano H1: 

:•.:-t 

H, =LV•.•· (-t.4) 
•=I 

donde i inclicn In po:;ición del i t'simo par dentro de la cadeW\ y k se refiere a la k ésima 

coofignración de de>;orcleo espncinl. con 

FT --- { c...1, • .1;; --

u_..,. ,..i A-T 

U< 'G ,.¡ C-\. 

donde lf.-t·r y Ucc "º" In,.. energía.-;_ pnn1 ,.,,da tipo de par. 

(-t.5) 

Cndn unn de ""ta." confi1;11n1riorw:< ""pn<'<lr r<•nli:utr d,. fl(I) mnnents distintllS dcter­

minuda.-; por 4.2: "-"'que. de acuerdo con 2.22. In función <le partición de nuestro silo-tema 

es 

S-1 

z~ = ¿¡n(l)e-'"'•J (4.6) 
,, .. u 

Si definimos una fundón "•.k repre;cotando los dos '-a.lores pú"ibk·s para cada par, 

como 

(4.7) 
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.v-t 
Hk = LIU.1r + .• .. i.(Uc:c; - U.ir>I· 

·~· 
E11to11r<':'. por In ••xpr..,..i<\11 4.2. 4.li <¡ll<"<ltt 

dmuln 

.v-1 
z., = Ll~~t..,-'1• .rl·"-t)..,-J .. :w..-,1111 

t ·O 

(Ucc - U,u·) 

S-1 

S,.(f) = L.~ .... 
1...:.l 

es el ntlmcro de pn.r~ C-G cu la rr~i<~ll or<ll'natla. 

(-1.ti) 

«t.!J) 

{4.10) 

(-t.11) 

De Rcucnlo con ln nproximnri6u di' .¡,..,..onlc·n dirnl1nico. "uponl•mos a la configuración 

<.-.;pncinl de pan':' \~1.rin11do <'11 d t i•~u1po. a.~c <¡ll<' oht<"rwmos ,.¡ pro111<'<lio de la función de 

partición ·1.9. ~ohn• tod:L ... la!-- k <·onfignraciotw~· po~ible: ... El c1Uc·ulo de dicho promedio lo 

~cpnra1110~ Pn del:" ea .. "*· f;icilt-:-. ti•~ n"='oh·Pr: 

l. Aproxirnnción de cnrnpo pron1<.>dio. 

E>-te ca.-.o cou,i<IPra ni pr<>mNtio ,.,obre las l.: coufi¡;urnciom,,; de pares CG i~ml al 

pn>m('Cfio de Ja ~-r"<"nPncia original. 

p = (s,)• = {s,), (4.12) 

de cstn forma 

S(l) = p{N - t), (4.13) 

cnton~ 
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o 

·'·-· (Z.J = L(H(f)P.-<l<'•r(.'1.-tl..,-J~<·Pl·''-fll 
1-0 

.V-1 

(Zk) = P.-J.''!l'•r-~l•) L (.:..-'lL' •r-p.l>L'l¡t. 

1~n 

que con 

y 
.:11" 

T 0 = e 

resulta claro que la expresión 4.15 <>s una :-Prie g('()mf>tric-st y por lo tanto 

1 r l .v-1 

<Z) - -Nr - .:ro J 
A: - r 0 1 -- Zf"n • 

2. Secucncins de Exoncs 

En este caso se suponen secuencia:; de bn~e,; :.in correladón: exoncs (191. 

Por 4.7 '"'''"°"que 

.-..:-( 
•• -, .. \, ..... !,> = n c1 + ·'·<-·-·'·''' - l))J 

'"'"-l 

entonrP.S 4.9 se puf'<i,. 1.,.,-ribir rorno 

S-1 S-t 

{Z.) = _,-.,L'•T·S 2::[(.::_,-•l'ATJ' n (1 + .•,(_,-'1~t· - l)}j. 
t-0 

. (4.1·1) 

(-1.15) 

(4.10) 

(4.17) 

(4.18) 

(4.19) 

Si consideramos >'<"<"U<'nci...,. de exonc..,.. en las qne !RS probabilidades de encontrar s, y 

s; ron independientf'S ó f'<IUÍ\nlcnt .. m••nt<> 

{s,s,) = ( .. ,) (-',), [22j (4.20) 

entonces en -1.19 
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S-l rr (1 + .•,(r.-Llt\ll - 1)) = (1 + p(r.-·h"' - 1))-"-'. In '1"" "n "'-tt• ... L ... , ¡wrmiw INTihir H 
•=1 

con 
.:t• ti \T 

:c.;•11'.t.r 

p(<'-·'·~1· 
{·l.21) 

Pod<'tno~ ohsc'."n-nr 'ltl'~ 4.15 y .t.21 tirn1·n IH 1nis111a •~trurturn ci<- ~·riP gN1111f'trif"'it~ por 

lo c¡ue <!l roruportumirntn d•~ ]C'r." panhnPtrt'r.- tt•rn1txliru\rniros ~·nt rtu-tlitath"HtnPntP P] 

mistno. 

4.3 Resultados 

En f~tu N"('f°ic~n ohtPtlt'IJH~ lo:-- p.;tro"ltn•·tro...;, tPrmo<linámicos que de:--cril~n In trnnsic.ión de 

fn-~ en 1u1c~t ro 1nodt•lo. 

Densidnd hon1ov;ént•n de pnr<..-s CG 

Al igunl <¡tll' eu (\\"U). '"'l'"rattlln< obtener r(..,..nltados c¡ue pt1(.-d.·u1 i;cr ~-omparados con 

datos cxp1_•riiw·ntal•.,,. fL'f c¡m.• calculam<n- ltt helicidad (} para p<>d<'r obscrvnr las curvas 

df" d~nnt nraliz.;v·ión ch•l rnodr!'lo. 

El p .. ..,n\m•-'tro d<> orden en '"'te ,;i,,,temn '·"' la fracción promedio de bases en estado 

ord~nndo. 1~to •"!-.: 

tJ = N - (l} 
,V 

(4.23) 

dondP 
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r.--1 
L f[.:r,,J' 

{t} 1~0 (-1.24) 

(4.2.:i) 

<..'S !u 10111,rit ml promedio de !u región <i<..-stmt ttrnlizndn .• .\>ií. In helicidad resulta ser 

H=-----
1 - ( :r)·'.-

:r 
(-l.26) 

,'\"( 1 - .:r) 

En este punto f":"io po!"ihlr• rPC"onorPr que 4.6 '~ ronsi~t~ntt~ ron lo rspt~rado d~l este 

tnodf."lo. )'H q11P :-;i in ....... ¡>f"f"("ionnnul:'-0 ..J.2G. para 1unhn .. "' nproxirnnrion•~. r igual n r 0 o r 1• 

vemos que C\lltttdo T-· O. d pnn\m«tro de orc!Pn (J - l. y 1"'1"1\ kT<<U.1r. r - 'X> 

y O - O; tnl coniportami.,uto en el lín1it<' termodinámico (•V - :x:). como hexnos dicho 

en el cnpituln 2. ~P puedP intf•rpr{"tar eo1no unn trau~icil">n de fa.._..;.e. 

L.n. gnUic.a 1 unu-:-.tra la~ r1lr'\"H ........ t .. f11!'-i611 para la nproxinuH~i6n de r.xoru:~. con N=50. 

100. 200. 400 y J()(~l. '!'"' r•.,..11lta11 d•• 4.'..!G al ,.11,.ti111ir lo-. vttlnn.,.. r .. <iricn>< el•• L'.,tr y l'cc 

ctnpJcndo:-; t~n f6~. '\ft~r tabla 2. Ob!'Cn·auu~ que la ... "'-' curv2L...., de fusi6n pnra C.'(On<~ y para 

cntnpo prnrnt"<lio ~ln pn\rtirHJnt•ntP in<li:-.tiuguihh~. 

Por otra partt'. <'ll<"Olltrmwl!- q11<' La '1trinción de lo» parámetro:; (p • .:) no n1o<lifica lu 

forma de la ...... cnrva ..... ch" fu!->Ít'}ti. liuicnrnente In tcn1P'~rat ura de tran.sicióu T -.: 

vnriarir\n dP p : 

Ltl t~tnpPrarura dP tran~irh\n Tm nnrnPntn linP.nhnPnt.-. ron p. rnc~fntndo qn<- 1t n1n­

yor concentración de enlan,,; fuert~ (CG). e. nec""8ria mayor cantidad de calor para 

dr~tnhili:r.ttr In rnolt'<'ula. 

Vnrinción d<' 7: 

el annH'nto en t>I nün...,rn d<• con%"ur11cion<-,. poo;ibk>o de cacltt 1mid1td <li>-<>ei>v.ia. implica 

mayor incr<>mento rl<• <'ntropia y por lo tanto, para mm T,h m<'nor ,... nkanz . .a la canticb\d 



de cnlor requerida para que In f8"e ordenada dej" de ::-cr .,,,table. 

'º 

ª" 

all 

a4 

a2 

a.a 

60 

l Curv.ls de fusión de segmentos e.-.ones -·--------... ---·---· -- ·- -~--- ._ --- . ·-

-.; .. ~-.-:-.=:··~--..... ?\ 
··.'.¡ 

·,.¡ 
\.I 

.• 
1. \. 

___ N=lOOO 

•.•. -···- N=400 
•. _ -.-N:200 

-N= 100 
------N•50 

- ---- _] 

... · .. ··---..... . 
··._·.:.;:.·:-~: 

1a &O "º no 
1emperatura •e 

Figtrra-4-2: Gn\fica l. Cnn·ns d•· f1Lsión de ~<'gme11t0>< exoucs con <lL .. tintas longitudes. 

'I'rnnsición de fn.'ic Con ht fümüdttd de conocer a que tipo ele tnn1sición da lu¡;nr 

nu~tro n1odelo, n partir di' 2.23. 2.25. 2.18 y 2.27n y el•• :tcurrdo con In aproximación de 

dNiürd•m dinámico. ca\r11l11mos 111 rn<•rgía lil>r<'. la rrwrgía intPl"UR. ht f'utropíR y <:>) calor 

~--¡x-cífico del ~istc1no para ro. pnt~ lo~ ci\lcu.!o~ c-n 1.a :tproxixrutción de c.tunpo promedjo 

resultan uu\...., ~Pncill<l!-' y. coc10 hetnt."r.-1 u1cn(·ion.ado. la diferencia con e! CJ:\.."'º de corrcbtcit'in 

nuln f~ rh':"-pr•"f·iahl''· n ..... i: 

aplicando 2.23. la Pnf~rgía lihr,_• rt~11ltn ~.-.r 

F ~ -k0 Tln (Z,..} (4.27) 



N\·· - .! in [1 -(=r .. f"-'] • 
,.1 1 - ::r0 

y de 2.25 la f?nrrgía iurr•rnn 

u 

con In entn>pín 

y el calor C!'pccífico 

(N + 1) (U.4r + p~U) 
1 - (::•·"'"!' _, 

DF 
S=-{)T 

U xr + pt:.U 
1 - ::cu•· 

(-1.2d) 

(4.2'J) 

(-1.30) 

(4.31) 

~" grAficns 5n. 5b. 5c y 5d muestran los resultlldos obtenidos, usando el algoritmo 

que se murstrn rn el npémlil'."f.• 111. 

Densidad de pares CG uniforme n tramos 

Para reproducir el •=nlounmieutn dl' la"' cnn"l\S de fusión obser.,.ado en las cun-ns expe­

rimentnles [29J. [30]. <ll'finim<»- por trnmc,,; n p. la densidad de pares CG. a lo largo de un 

.-..gtnruro clr 300ph. 

Primero. el ,;e~meuto f11r <li,•ido en el<,,. regiones de igual lon¡;itnd, cnda U.W\ con p 

distinta. y a pllrtir de una ,,,,.rimaeióu numérica de .f.21. ver Apéu<l.ice I con vnlores de 

:=9 y L·.~r y l'cc tonuulc,,. <l<> :u). ver tabla 2. obtu,·imos Las curva~ de fw.ióo del modelo. 

~ cttrvn ...... dt• ÍtL...,i6n pn":···'"'Utan nn ·~ah')u en el ca..""'-' .,:n qur• ,.¡ ::1p¡x-r tttrnviesa de 

unR región df" tnenor a otrH. dC' nu1.yor den.o;;idad. En el Cl\..'··O op1u."!-to. pxnt T < T.,"' 6 ~ 

. ..\parte. para !-t."1--.Ttllento~ con di!'tint~ dcre-id.ade- promt,..J.io ¡,, !'-e r~istrn.rou los '71· 

lores de Jo::; crunhios t'D la deru;idnd t).p de una n>gión a otra. i;u.ficientes para producir 
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C";;Ca)oniuniento. 0l1"erv>wl<"' que :'ecut•1irim· con co11ce11tracio11C' promedio de AT nlta.s 

~011 mñs :;etl:'ibl"" " cambio,; en In dt·r:id11<l y !:!>,p ¡x'<¡ucüa.~ producen e;calonanucnto. nsí. 

pnrn p = .·15 una f:!.p )' .019 '"' "tficieute pan\ producir tul ~ca!c~n. en tanto que con 

p = .S t~ neceo.aria tu1a ~p ~ .9. L"n :-i~u.i.-.. ntc paso fu~ ob!-Pr\"ar e-ta .. "i \.-arincione~ (»U"a 

Con la idra dP evaluar qnP tan re·.a.li. ... t.a .. ~ :---<lU •."!'.-to~ rt"!'-nltad<J!'-. para una ciertH distri­

bueióu de den!-idat.l. r.oni.pnnuno~ hl!- cnn.·a .. _ ... <h'" ftL ... i6u d~l rnodf:'lo y lILo;; qu(• rf~ult.nn del 

Rl:;orittno de G. Ste~er l . ..\S) '.·l:. &te alboritrno t~ cu1pleado para reproducir en forma 

prf'<"i~a la:-- <·nr'-"1\. .... d...,. d•~naturali7.arión por ~:unhio .:•n la itl"J"o-Orción d.-• luz con lon~it•1d ci~ 

on<IH flt• 2Günn1. <¡t1~. r<>tn<> ya h.-.rn<~ :--f'rinlr1:do Pn 1.4. ;i.;..r• oh~·n-.,:-fan •·xr,..·rirn••ntnlm(•ntf~ 

parn una sc-cu••nciH ·~pecífica. El t.~h.rubio en ln a~oI"ción lumínica ~ . ..\·~:.c¡.u.,. guarda una 

'~--------------------------------------·--· 
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Figura 5b Energía librt~ por partícula, con N=lxl07
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relación lineal con la concentración relativa de pan,,; disociados [29]; i.e: 

esto permite que los n,,;ultados de (AS) y le,,; de nuestro modelo >-ean cnmpnrabl(,,__ Elegi­

mos como refen.•ncia a la.s cun~•s de fu..,ión de (AS). yn que e:>te alb"Oritmo totnn en cuenta 

el cuadro de coru.idcrncioo .. s de {\VIJ). que,,,_ cl mils detallado. adcmá>o de la rigidez de 

las cadenas. (AS) cuenta con ronjunt°" de combioncionc:s dE.> nuc,·e panúnetros libres que 

optirrúzan In ;;imulación de curva-" de fu.,,ión experimt•ntalt.,, para distinta.s concentraciones 

ionirn . ..;; rn P} ~olventt'. 

Comenzando con ¡.,,_ valor'-"' ya tncncionttd°" de t• .,T y L"rr. y para dbtintos valores 
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de p, COlL'<tnnt.,,; a lo lRr'.;o de toda !a c-adPna obtuvimos h.,; curva ... de fusión. 

Las cttr'71.' de uue.tro modelo fnt•ron comparndn."' con las que r•:':>ultnn de IAS) ptt­

ro sec11cnC"ins con df'rt!"'idnd.-~ pCT>tll•"Ctio i~nah":" H }a. ... cli:-.tinta .... p y con l():!o. pan-'i.n1•,,tTOS 

co1n·endonal<"' de (AS). 

Tanto para(•! tnode!o corno pa.ra (:\S~\. ~a.fic.::uuo~., la .. -, cnrv:.b de fu .. -.:it~n t..'Il el intennlo 

de tcmpC"ratura ..... d.l" GO:¡. e al lcti e·. cou j,T = .5: t-:--to pt .. •ruüti(, ~up·~rp<lUPr HU1bn~ ~Afica .. <Oi 

y nju~t.a.r el ¡>J\ráin• .. tro: para hacer coinci<lir su ..... Tm. Lo~.;: difert:"nt~ vnlo~ nju~tl-ldos de 

z, <¡ne ~nltnn de p cii!'-tinta ...... fueron pro1n•."t..iiad.(~. 

Para el '1.itlor promedio z. fij1un<:>:' 111 a:rnr c-1mtro valore. de p: 

p_. ,.., .52. Pn = .61, Pr = .18 y pn =- .S y con ella; forman1os dos distribucion<!!' 
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PDPAPCPD 

140 

(4.32) 

(4.33) 

<¡11<• dividlnn en pnrt""' ig.1nl"" ni w~n<'nto. Por otro lndn. ron ln ayuda ch•! algoritmo qu" 

~-. rnu~tn• •"n np/"n<!in~ 11. grn.-rH:no:-- ~•"<·11rnrin!" 11.lf"atoria.~- cu~"Oe' prom•"'«li~ c-oin<"'iden 

con In." di,.trih11cion•,.,.. 4.32 y ·l.33. 

Pritn<'ro. pnrn lou:;it nd•.,_ el.- ;:\' ~ 1()0. 200 y 300. fornutn1°" <10,. coujnntos de 15 ~uen­

cia ...... aleatoria.!-. c.:.uia lUH> clt ... ell~ a ..... o~:ittdo <:ou nn.a di....,trihución .. Con <""Stos coujnntos de 

5e<:UC-ocia .. c, n.linienta:n<~ a (AS) y pronlt.."'liia:nO!'i a I~ 15 cun·a .. ..: de fu .. "'ión <le long-itud N 

quP r1~11ltnn ci"" c;ubt ronjunto. 
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Debido n c¡uc resulta :uu\s fácil hllcer coincidir -Picos- que pendiente-. de cada twa 

de lns cun-ns prom('(lio coru;truimos hl>' gráficas 

l-l.3-l) 

que fueron compnrnd1\>' c:on l1L~ 

<18 
dT , .. .,.. T (-l.35} 

dd 1nndelo. 

Pnrn ("'adn lou~itud N cotL .... idPrada. y p.nra n1nlu1~ di~trihurion'~ !-i1n11lt;tnrntn••ntt•. 

modificmnos el '~•lor de U .. r ha!'ta hnc<'r coincidir In>- piros prineip.alcs de• la.' b'T1\fic.-1,,; -l.3-l 

y ·1.35, seguido <h• los cambios <'n t:!.U que nju.•taron" lo,; pie<>!' >~'<'ttndario>. Eucontnunos 

que- pnrR r~pro.:lucir el utirnero. fonna r di...,ta11cia t-ntn:· pico~. ~iu11ilt.;í.nea1ne11re partt 

nn1ba.~ db-tribucioru':". eran Il('•c .. ·t~<trio~ Ynlore:-- de lJ . ..\T y ~l.l n1ñ...., 11lto~ d .. lo:-; ori~irialu1entc 

PtnplPndo~. E ...... to nur11.-•utc> rnn:--idt•ral11'•tnPur•~ la tf•tr1p•·ratnrn d<" tran~irión d"l rnodPlo. lo 

de ph:.·<l:-1 h:L ... ta la rq~it'">Il PH t.plt' ti.-nen lu~ar !o:-- t!t• la ~r;Uica pr<>Ult"dio dt" {:\S). Putlilnr.r:s 

oh!.'-er'1'r qtt•.• la forn1a d·· IH~ !'-llhtran!'-iciont."="" e~ iudPp<"tH_iienTP dPl '\'ltlor de :::. Lo!- vnlon..~ 

óptin10:-o dP n11•~tro ... tn~ pa . .n'iIIl'"tru ... l!bn~. ~P n1-711pan en la tabla 3.1. L~ t,'Tiífica~~ 2 y 3 

El prnc•"'C.firniPnto d.- nj1L ... tf" ant'~ rnt•nciouado ~·~ r•"aliz"'1 p11rH C"'rtrva ... prott1t'tlio <it• 

c-incu.-.nta !'"-l!"(~ut_•tH~ia.~ dt.• lr>n~itnd ~::--2'00. c11yr_,~ n~111r1uio!- u1ostramo:-o en gráfic-;.~~ ·l. 

Corno !'e" npn-cia .-u bL' ~á..f.c.a~ -t. ht diferencitt entre las curvn._ ... del tnc><._t~~lu y la... .... 

de (AS) di!•mint1~«~ notablemente. c-o::-iparado con ~áfic""' 2b y 3c. con un cambio muy 

pt.'C¡ttPtln •·n los ¡>H.ntu1Pft'o~ lih~. tnhla 2 

60 
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prou1cdindns de 50 SPCttencin ....... ••Lo!.'1 \"alort_-:-i tt."'IJrico~ :-;011 lo:- n.:-port:ulo:·• <'11 [ti] y [3..t]. 
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Gnlfica 2a Cun·ru; de fusión de la di:;tribución BACD con 100 pares de bases: 
1110...lelo y {AS) pro111cdio <le ¡:; c11r\"l'-"· 

4.4 Discusión 

Aspectos cualitativo>: 

El primcr punto que quisiera tocnr e::. el orden ele la transición de fase. pue; at\n cuan­

do .-u <':<tudio ,.,. remontan '-arias dk-~tc!A>' tttrá.-;. la n1tturalf>U\ dd ordt•n dP la tran.~idón 

contim\a siendo un tctr-" contro\-crtido. En tanto los modelos pioneros en co;te campo (9}. 
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Gráfica 2b Curvn.s de fusión de la distribución BACD con 200 pares de bases: 
wo<lclo y (AS) prowc<l.io de léi cw--.·as. 

[7] concluyen que la transición de fo.se, para tres dimensiones es continWl. las cu.rvss expt.~ 

rimentale:s sugieren que se trata de una transición de primer orden [29]. [30j. Aún cuando 

algunos trntn1nicutos nurnéricos han <lado lugar n trnnsicionP:s que~ a...."f'.'111ejan b.a."itante 

a las de primer orden [3-1], [33], no es sino recientemente que. por considerar interncciones 

de volurnen Pxr.luido y ernpleando n-sultru:k~ n-c"'it•utf-::-;. df' propi<"'<.ladt'::. dP ~~.a.laol.iento t:'n 

polímeros [36], (K:'.IP) ofrece una solución analítica que pre:;enta tnm.~irióu de fa.-.e de 

primer ordrn. 

En nuC'Stro tnodelo. a partir dt• los ~ultad°" 4.27 y -1.29. partt la lwliridnd. la rnt>rgía 

promedio. In entropía y el calor t.,,.;pecífico, cncontramo:s <¡ue en »! líuúte tcr..nodin.ánúco 

(cadenas muy largas): 

oo au as . 
VT n: éJT n: éJT :x C., n: h(7 - T,...). (4.36) 

con ó(T - T.,.) delta de Dirnc. De acuerdo con lo expuesto en el capítulo 2, de 4.36 
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Gráfica 2c Cur\'as de fusión de la distribución BACD con 300 pares de base;: 

wo<lclo y (AS) promedio de 1:; cur""-""· 

podemos afinnar que nuestro d!odelo de desnaturalización presenta unn transición de 

fase de primer orden. 

Algunos modelos de desnaturalización involucr-an secuencias heterogén<'ll..S (coll>'idcra­

ción V) [6] y [33]. En nuestro modelo encontntmos que la con.sidcrnción V da lugar a 101> 

siguientes efectos: 

I) Como ya hemos dicho. al ¡;rnficar T m r.• p. encontramos que T..., crece linealmente 

con p. Este con1portatn.iPuto coucut!nia cou obscrvaciout.~ e..'\.--pt~rimenta.le; :2'0;. corno tllllt 

tnanifc."Stación dr. ln <life~ucia que cxi.~te entre la .. ..:; energfl\.., d~ cnlnr'-' que for1nfill a 10".:'.' 

pares, AT y CG donde la energía de di50Ciación del par AT = nproxin1adamcnte un 309é 

menos intensa que la del CG. Por lo que a lIU\~ur conet!ntrnción de pare; CG. mayor es 

ln estabilidad del In conformación helicoidal. 

II) Ot.ro aspecto que reproduce el modelo es el hec..ho de que las cu.r..,.,, de fusión 

e.'CpCrimentales presenten escalonamiento: en (33] se emplea un modelo de zipper de 
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Gráfica 3a Curvas de fusión de In distribución ABCD con 100 pares de 
bases: modelo y (AS) promedio <le l;J cu.rvn.s. 

cadc¡¡ru; libres similar al nue<tro y se concluye que la heterogeneidad de las ~uencias 

no es suficiente para producir escalonanlicnto en las curvas de ÍlL~ión y que parn ello es 

necesario incluir un parñm••tro df' rigid.-.z pRra lns cndenns. N1u.,-tro mod<'lo. ¡wrn1itiendo 

que la densidad de pares CG fiuctue n lo largo de la secuencia. da lugar a '-"'Calon.,,__ 

Aspectos cul\lltitati\"os 

Hasta aquí podemos d('('ir q11<' la descripdón que 11111.,;trn mod<'lo har .. el•' la d,,,;na­

tura.lizacióo es SRt~factorin. pues reproduce la .. '"i principal~ carnctPrbtic.:L.., dPl fPntjrneno: 

sin embargo. si d~_·.arn~ snlwr que tan pre<·L•.;.,a f'!'-, dtalH·ríarno!'-1 hact~r con1rl<traciotlt~ con 

datos eXp<>ritnentttk·:-. 

Ya que no fue Ílícil encontrar cu.rvns de ÍU!--Ít~n t.•xpt•rirnentale~. y rnucho nH~uos pro­

dncirlas en el laboratorio. recurrimos al algoritrno d" StegPr. Hoy en d!a. ;;rncias al ¡;t"lUl 

avance en la cnpncidad.de cómputo con qu<',.., di.-.¡><>n ... al~rn= PXperÜn<>ntos han <'aido 

en desuso, siendo sustituidos por simu.lliciones pn-c:·i!:'•\S como "°º las de (AS); asf que 

TESIS CO~·l 
FALLA DE ORIGEY: 
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Gráfica 3b Curvns de fusión de la distribución ABCD con 200 pares de 
bw:.c:.: modelo y (AS) promc<lio .<le l,'.; c1U"\'l.,,. 

podemos confiar en que la informl\CÍón que obtendríamos de comparar nue;tros re;ulta­

dos con los de experimentos. no sería considentblem<'nte distinta. Con \7UOIU' de C •T y 

¡;ce del orr!Pn ele los reportados en la literatura. tnbla, no .-ólo ..,, posihl'• rf>pro<lucir el 

ll\Ílnero y la forma de !ns subtra.ru;icione5 (picos). sino tru:nbién los valoro"°' apruximados 

ele temperatura pnrn l<Y." cual<"' t'>:stos ocu?Tf'n. El que le:<' \nloro . .,.. dt• ••n•:rgfa ro.,..ultantes 

de nuestro ajuste r•'!'ult<'n algo mayon.-s. e-,; el pr<'Cio que <>l modelo d<>he pngar por omitir 

interacciones H primt:»'n~ Vf"C'ino~. <Jtl<" a1nn•~ntnn la l~tRhilidad d...- lo~ rnirn)•"!"ta.do!-- orde­

nHdos [29] y [5]. annRelo nl rfocto en el \7t.lnr de T.,. que n'!Sulta de un aurrwnto "º la 

entropía lin1itado por bt rigidPz del~ cndt~nns. y a intPn·\(Tion•.~ con •-·1 ~oh"l·ntf-:-<. Htnbo:.; 

efectos considerados en (AS). 

Como podemos obser\'ar en las gráficas 2.3 y .t. U.,. cur..,.,; promedio de (AS) se 

a.oi;;.emejttn 1111\...~ a la..~ de nuestro modelo t'!fl la nH~iida PD q1u~ t~l nürnero d4:~ ~"<"UPncias 

promediadns es más granrie, pues al promediar un m\nwro mA.~ grand" d•' curvns, 106 
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Gráfica 3c Curvns de fusión de la distribución A.BCD con 300 pares de 
!Jases: wo<lclo y (AS) promedio de 15 cun~,,.. 

picos promedio tienden a ser más gru~ y n disminuir en tnmaño. 

El prom<Xiio de r.ü S<'Cllt>ndns introdUC'f' un error del l-to/r 2 • CI'f'O q11t> unn compnrnrión 

de gráficns, con error dc:-preciable, requeriría promroiar del orden de 10" !>CC11encias. 

La \-ersión del (AS) que empleamos se encuentra en el sitio de intcrnet 

(\\'"\\"W. biophys. uni-d11.-...-.cklorf.de/lo<:Ju/POLA:"D/polnnd. btml). Al¡;una.' n'.'Ces. el pro-

cesamiento de datos, para una sola ,..-'<'11•mC'in. tardó aln-.iedor d<' 10 minutos. n .. ~f que por 

rRZonf'.S técnica., no pm1nf"<iitt1nos tnA....;;, d•~ 50 run"IL'. 

Debemos recordar que cierta diferencia entre ¡,._, cun-..s del mo<ldo y In..~ de (AS} es 

ine,·itable, pues la helicidad y el crunbio de nb>-0rción lunúnica difieren por un factor de 

proporcionalidad. 
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Capítulo 5 

CONCLUSIONES Y 

PERSPECTIVAS DEL MODELO 

ln fl•no1nc-uología dt• la d1~11at 11rnliz1tcit'u1. n nno ~"':- la !'-('ll!--ihilidad a la í"OllC"CUtraci<"•u de 

par~ CG. <'> f.•l •-:-1·alnnau1i(•uro de Ja .... cuf"\<L ... l'XpPriu1t·utHh~. ~íu tH_'<"•~id1Hl de rori.. ... id.Prn.r 

ri~idC".t. en ln. . .., cnd1·11a. ..... co:w> !'-<" afiru1a t•n f33;. 

Otro H!:-Jlf''<~to i1npnriun1 .. dt" f-:..tt_. 1nocl1•lo t~ q11•• lo~ra r<~nltndcr.-- 1uny prt•1xi1110~ .. u l~ 

dfl' ~irnubtrioru~ pn~+···.it!'-. pPro con nn n1irn,.ro rnucho nu-nor dP pnriltnt"tn-:r.-. lihrt"!'; por lo 

que poci,•rno!' rorwluir (l'l" la!-- con~i<!f·r:tcionr:-. prnpue:• .. ta .... pHra <>l lllfMi<•ln ~on rrl~'.,'""~ 

f"Il In cornpP"Il!'-iún d .. la d1~nat11raliz.1\t·if"n1. PHn-t f') ca .. "-o dP c;uf.-.n1L...; C"orta..""'. n ¡mrtir <l~l 

rnoclPlo prnpu,. ... ro. n~11ha ,.,.¡d,•ntt• <¡t1f• la di~>cittci<'>n • .. n ¡,,, Pxtr<-rno~" <f• .. );.t!" cnd1"rHL~ 

<lntnina <"fl PI pron"!--o d .. dt"!'-tlat11rali:t.Hrión. 

l·u inc-r1~nv·nTo ••n t·l d1':'-Drd1•11 <f.•I ~i~t,•mn. r.ttpaz dt• pro<lnrir una trnn!--ir·ión cti~···conti· 

ntta. no f"!'- rn rnodo Hlg11no d~pn-'("'iuhh·. por Jo qnr podP.rno~. ronrluir q11P no •~ lif·l to-do 

: C:t d c:ont~x:o d~ l.'1. d~r.att.:.:-:\L:1v·1ün Cr AD:-.:. t!'XÚ .. ten r:!~lf':'k:r. d~ zlppcr- m...U C'O:upi.i<nd.c'.1$ c.¡ulf! d 
nu~trn, nn ,.jrmp~ . ...r ... nn,~ntr."\ rn ¡:~r,¡. 
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correcto omitir la disoci11ción en los extremos de cadenru; largas, si pretemlprnos ""t11di11r 

su desnaturalización. 

Por otra parte. •-,;te modelo es un t'jrmplo de sistema para el cunl el dc-sordt'n t'>'pacinl 

puede ""'r 11proxirn>tclo por dL":<orclen t<'mpoml. dando buenos rrs11lt11clos. 

Consideramos que para una mejor compreru;ión del papel que juega la di. .. ucincióu 

en los e..xtremos de cadenas ele ADN en el incremento de entropía. responsable de In 

trAtL'iición, N"rli con\"PniPntP (~tudiar Pl r.a.'<> Pn PI qttt- la disoc-inei<~n cx""uITf" en an1hos 

extremos. Tambi<'n !'ería inten-snntc• tn•tar ele n'>'oh·er el ca.~o de clesorden fijo; para lo 

ctutl, un po. ..... ihle trntarniPnto ~ rr>prf'!'.f"ntar ~ las ~P<"ttPnria dr POPrgfa.s .-.ntw par<'S romo 

un potencial nleatorio fonnado por una c1uniuat11 ttlt•11.torin. que •~ocia a cttdtt par .. .\T y 

CG, pendientes de :-iguo contrario. para. finalmt•ntt• interpretar la ctinAmica del ::ip¡wr n 

lo largo de In S<"CttPncin. corno f'} tnnvirnit·nto d<" una pHrtfcula a trav(~ dt•l potrnrial. 

El efecto de con.c;;,idt~rar <li!-ociación en n1nbos extretn~ de las cnden1c; seb'rurnmente 

disminuiría los \ 011lon"' .¡,. los pan\nwtros lihn"' l".~r y L·cc. ncl<•m1b clr posiblemente 

mejorar .. t~n ctuu1to a prC'Ci!'"it~Hl. In forn1a de la ..... Cttr\7L..., dr fusión. 

Parn tf'nninnr, cpfr~··iPra .¡, .... cir qn•• la , .... xp•·ri• .. n<"ia r¡u•~ ttn•p al n·aliz.ar (~t..,. trnhajo de- tr­

sis, fue satisfactoria y u1otivatltP. pn•>:S Ul\lt~tra que a nh·el lirrnciatura f~ po~ihle plnntear 

y desarrollar modelo~ que ¡x·rmitr·u un accrcmnjeuto n la comprcru;ión de fenómenos. aún 

mi\s all1\ del donúnjo C!'tricto de la física. empleando 1\nicametc herrnuúcntas del ~ón 

de C'lase. 
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APENDICE 1 

i111plicir r1n11P 

lNTEGEH T.l.P.ENE.N 

REAL(S) TETAO.TETAl.TETA'.?.RO.ROO.DELTAT,TE,U,Z.K,DELTAl~ 

REAL(l:l) ZETA.RO.Rl.H2.R3.11PRO:'\l.ZETA11.A.D.C.D 

PARA:\.IETER(P-Hl<Xl.N-lúOOl 

DI:'\IENSIO="TE(P).ZETA(O:N-1 ).ZETAn(O:N+l).RO(P).Rl(P).R2(P) 

Dl:'\IENSIO:" R3(P).TET:\lllPl.TETAl(P).TETA2(P).nPRO~t(N+l) 

K= l.JSID-23 1 con~tant., dt• D•>ltzmann 

DELTAl'=-.~!-21 

T=60.DO ! lnu~itud clt•l iutPrvnlo d, .. tt•rnperntunt 

Z=3·1.DO ! utirnPro dP cooniinaci6n 

DELTAT-- T_'IOOO.DO 1 tamario d" incremcuto 

TE(l)~:i33.l::iD<l 1 temperatura inicial 

!concentraciou(~ dt" c·c 
A=.::i2d0 

B=.61<10 

C=.76<10 
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D=.8d0 

ZETA(O}=LDO 

ZETAn(O}=LDO 

! LECTFRA DE VALORES 

112 \\Titt•(". *) "DA:\IE u· ! energía de par AT 

reud •.u 
\\Tite(*.•¡ 'DA:\lE DELTA l." !difornncin de cncrgíus 

rcad • .DELTALl 

\\Tite(•,") 'DA:\lE z' !mlmero de coordinacióu 

rcud •,z 

ROO= (A+B+C+D)/4.DO 

open{2.file='DENAT.dut'. STATl"S='C'NKNO\VN') 

opcn(3,file='DENATl.dat', STATt;"S=ºl-NKNOWN') 

open{8,file~·mettep0.dat•. STATL'S=TNKNO\VN') 

DO I=l.P-1 

TE(I+l)~ TE(!)+ DELTAT 

RO(I)=EXP(( l.DO/(K"TE(O))"(C-'-DELTAt:"ROO)) !c. prom. 

Rl(l)=EXP((l.DO/(K"TE(l)Wl") 

R2(I)=R l (!) / ( 1-!-ROO"( EXP(-( l.DO/(K"TE(I))) "DELTAU}-1.DO)) !s/correl. 

! DENSIDAD CONSTA_:-..~E 

TETAO(l)=l.DO/( 1.DO-(Z"RO(I))" "N)-(Z"RO(I))/(N"(l.DO-ZªRO(I))) !belicidad c. prom. 

TETA 1( I) =!.DO/(! .DO-(Z" H2(1) )""N)-(Z"R2(I) )/(N"(l.DO-Z•R2(I))) !belicidnd exo-

ncs. 

! DENSIDAD VARIABLE: 

DO E."'E=l.N 

SELECT CASE (E.'\'E) 

CASE(l:lOO) 

RO=a 
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CASE(101:120) 

RO ,.,.-b 

CASE(l21:175) 

"º'"'"<" 
CASE DEFAL"LT 

no =d 

END SELECT 

R3(I}_,,.z•n1(l}/( l .Do+no•(EXP(-(1.00/(K.TE(l))}•DELTAL"}-l.DO)) !d. \'ar. 

ZETA(ENE)~R3(!)••FLOAT(ENE)+ZETA(ENE-l) 

ZETAn(ENE)-,FLOAT(ENE)•RJ(l)""FLOAT(ENE)+ZETAn(ENE-1) 

nPRO~l{ENE)~ZETAu(ENE)/ZETA{ENE) 

END DO 

TETA2(1)'""'"1.DO-nPRO~l(N-l)/N 1helicidad escalone; 

\\Tite(!!.") TE(l)-273.15d0. TETA2(l} 

\\Tite{2, ") TE{I)-273. li:>dO. TETAO(I) 

\\Tite(J,•) TE(l)-273.lé><lll, TETAl(l) 

ENDDO 

closc{2) 

closc(3) 

closc(8) 

\\Tite(•.•) 'dcnsidnd promedio=',ROO 

goto112 

Ei'-i"D 
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APENDICE 11 

progrnrn S"Ct1Pnciru- alt·ntorins 

USE DFPORT 

implidt norw 

INTEGER(-l) I.P,ENE.N,CG 

REAL(S) NBASE,NCG.RO 

REAL(8) X 

CHARACTER(l) LETRA 

PARA:'.\1ETER(P-=-2.N=75) 

Dl:\fENSION -"BASE( 1000).NCG( 1000),RO(lOOO) 

CG=30.DO 

NBASE(N)=FLOAT(N) 

NCG(N)=CG 

open(7 .file= 'SEQ. TXT'. STATUS='UNKNOWN') 

DO l=l.P-1 

DO E."\"E=l.N 

RO(E."'E)=NCG(N+l-E!'<'E)/{NBASE(N+l-ENE)) 

X= rand() 

WRITE(•,"') RO(l) 
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IF(X<.5*RO(E.1'.'E))THEN 

LETRA = ·n· 

ELSE IF(RO(E:"<E)/2.D!kX<RO(ENE)) THEN 

LETflA = "t" 

ELSE IF(RO(E1'E) < X <0.500*1) THE'.'1 

LETRA= ·e· 

ELSE 

LETRA= ·g· 

ENDIF 

IF (X<HO(ENEJ) THEN 

NCG(N+ l-ENE)=NCG(N+l-ENE)-1 

END IF 

NDASE(N+l-ENE)= NBASE(N+l-ENE-1) 

\\Titc>(7. *) X.LETRA 

ENDDO 

\\Tite(•.•) X.LETRA 

ENDDO 

closc(7) 

<>ne! 
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APENDICE 111 

prognun CALORESPEC 

irnplicit norw 

INTEGEH I.P.T.N 

REAL{8) CE.RO.ROO.DELTAT,TE,U,Z,K,DELTAU,D,V,PSI,E,F 

REAL(8) RO 

PARA'.\1ETER(P=l000) 

DI'.\lENS!ON TE(P).RO(P).CE(P).D{P).PSI{P).E{P),F(P) 

K= l.3SlD-23 !Ctr. de boltzmann 

C=-17.d-21 !Encr~fa dr AT 

DELTAL:=-.9d-2l !diferencia de cncr¡;fo.s 

T=70.DO !lon¡:;itucl del intervalo de temperatura 

Z=3·l.DO ! coordinación 

ROO= .5800 !deru-idad de CG prom<..'C!io 

DELTAT-= T/1000.DO !tnmaño de incremento 

TE(l)= 333.15d0 !tcmp. inicial 

!"=900 !longitud de las cadenHS 

V=(C-+-DELTAL"•ROO) 

open{9,file='cncrint.clst'. STATUS='UNK~O\VN') 
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upen(lO.fil<·~·euerlib.dat'. STATL"S="l"NKNO\\"N') 

DO hl.P-1 

D(l)-1.DO/(K'"TE(I)) 

TE(I+l )- TE(I) + DELTAT 

RO(I)-z•EXP(D(I)'"V} 

F(I)- N•V - LOG((l-(IW(l))••(N.,..1))/(l-flO(l))) 

E(I)- (N+l)"\'/((1-(RO(I)) .. (N+l))) - V/((1-IlO{I))) 

writ<'(U. ') TE(l)-273.1;;.10.(E(l))/11 

writ••(lU.") TE(l)-273.i,'.;dO.F(l) 

END DO 

elos<'(U) 

clo,.,e( 10) 

<"rnl pro:.,rrnm CALORESPEC 
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