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A mis papds, porque son lo que yo mas quiero en este mundo.
Porque son mis mds profundas raices, mis cimientos y mi eterno
apoyo. Permitanme daries, ahora, algo de io mio.

A Donald, porque desde tu flegada a mi vida, ésta cambié ...
(Gracias, vida) ... y cambié més, con tu partida ... Te extrafio.
Esta, Donald, va por vos.

“We shail not cease from exploration
And the end of all cur exploring

Will be to arrive where we started
And know the place for the first time”

T.S. Eliot (Little Giddings)

No cesaremos de explorar/ Y el fin de foda nuestra bisqueda/ Sera llegar 2
donde partimos/ Y conocer el lugar por primera vez,
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1, INTRODUCCION

La presencia de una variedad de compuestas organicos en el medio interesteiar,
cometas y meteoritos, ademas de evidencias de vida er la Tierra desde hace 3870 millones
de afios, sugieren un escenario en el que ianio procesos prebidticos como protobidticos
geurieron en el espacio exterior.

Un problema basice en los modelos de la evolucion prebidtica durante la cual se
habrian sintetizado los polimeros organicos que eventualimente sirvieron de base a los
organismaos vivos (proteinas y acidos nucleicos) es ver bajo que candiciones la prababilidad de
polimerizacién puede ser o suficientemenie grande para que los eventos de la quimica
prebidtica fuesen una “necesidad” v no “cusstion de susrie”. Silas reacciones hubigsen tenido
fugar en un medic volumétrico, en tres dimensiones, ios procesos de polimerizacidn habilan
sido muy raros, lo que hace necesario estudiar escenarios en un namero menor de
dimensiones. Existen estudios tedricos y experimentales de sintesis sobre arcillas, en un
medios bidimensional, pero las sintesis serfan mucho mas probables si tuviesen lugar en un
medic casi unidimensional, a lo largo de canales o filamentos. Los canales podrian ser parte
del material inorganicc en cometas o en el medio interestelar. En este dltimc caso, las
temperaturas serian muy baias.

Er este trabajo de investigacién se presentan dos modelos que proponen, por medio
de aproximaciones, posibles mecanismos que ayudarian a comprender cémo podrian llevarse
a cabo los procesos de polimerizacion en el medio interestelar,

En el primero de elios se presenta ei fenémeno de adsorcion, transporte y polimerizacion de
monémeros en canales, siendo ia fuente de alimentacién de mondmeros el espacio exterior,
mientras que en el segundo se considera compuestos resinosos que se encuentran en los
mantos de polve interestelar como fuente de alimentacion continua de monémeros.

' Los modelos proponen la existencia de mondmeros que interactien entre si en
canales, tubos o filamentos, lo cual ,en efecto, es parte de la estructura del medio interestelar.
Los procesos de poiimerizacion en el medio interesteiar pueden ser posibles al tener la
radiacidn uitravicleta como efecto ionizante y ia radiacién electromagnética de longitud de
onda grande come e} agente que induce a ia oscilacién, colisidn y por ende formacién de los
polimeros via produccion y recombinacion de radicales libres.

En general ios dos modelos utilizan varios fipos de mondmeros, que se mugven con
veiptidades diferentes y gue cuande chocan dar lugar a la  formacion de n-meros. La
componente unidireccional del movimiento, proveca que los polimeros se desplacen hacia un
extremo de ios canales (o filamentos) dejando espacios libres para nuevas sintesis.

Para poder predecir la formacion ¢ no formaciin de éstos, se hicieron  caloulog
analiticos que determinan las probabilidades de formacidn de los n-meres para dominios
pequeifios y dos programas en lenguaje C++ que simulan ios fendmenos y gue también
calculan ia probabilidad de formacion de los n-meros de dominios pequefios y grandes.

Mientras que &l primer modeio propueste nec logra fa formacidn de n-meros de dominios
grandes, el segundo si lo hace. También se analizan ias implicaciones que tiene este
segundo modele para las sintesis prebidtica al unirflc a otros ya propuestos (20,21) vy se
menciona posibles implicaciones tecnolégicas que se pudieran derivar de! misme.
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2. ANTECEDENTES
2.4 INTRODUCCION AL ORIGEN DE LA VIDA,

El campo de estudio que se ocupa de los origenes de la vida ain no llega a un
consenso con respecto a una teoria que represente un paradigma en el Origen de la Vida
actuamente. Las hipotesis planteadas hasta ahora sobre el origen de la vida se pueden
clasificar en dos grandes grupos: la hipélesis endogena que propone un origen terrestre de fa
vida v la exdgena , que trata sobre e! origen extraterrestre de la misma. Estos dos grupas
incluyen otras hipdtesis cuyo contenide {S} no sera abordado en este trabajo.

La hipotesis que durante mucho tiempe fue ei paradigma en el Origen de la Vida fue ia
de Oparin-Haldane (en ia década de los treintas). De acuerdo con ésta, la evolucion quimica
prebioidgica empezo con una fuente de energia libre para sintetizar moléculas organicas
compleias (amincacidos, bases, azicaree) a partir de moléculas simples en la atmésfera no
oxidante {reductora) de la Tierra primitiva. Los moléculas organicas complejas son bloques
constructores que al final se arreglan en células biolagicas y microorganismos simples. Estos
rmicroorganismos crecen, se reproducen, y sufren mutaciones de acuerde con la teoria de ia
evolucion de Darwin-Wallace. Dado que los aminoécidos scn blogues de construccion de
proteinas, la hipétesis de Oparin-Haldane fue respaidada por el famase experimento Miller-
Urey (18,30,31). Por largo tiempo se penso que el experimentc de Miller-Urey simulaba las
condiciones de ia atmasfera y de los océanos en la Tiera temprana . La ausencia de
grandes concentraciones de compuesios saturados rices en hidrogeno en la atmésfera de la
Tierra primitiva presenia una dificultad seria a la hipdiesis de Oparin-Haldane, entre ofras que
se discutirdn mas adelante. Existen ahora muchas dudas sobre si las condiciones en la
aimosfera de ia Tierra primitiva eran favoraites a las sintesis natural de los aminoécidos.

A la luz de muchas dificuitades se ha propuesto en las Uliimas décadas {2, 8-10,15}
que los cometas y asteroides depositaron ¢ crearcn materiales arganicos complejos al chocar
con la Tiema durante la era de los bombardevs. Esta hipotesis también presenta problemas
(9). sin embargo, Gltimas propuestas en esta drea logran salvar esta dificultades , sugiriendo
granos de polvo interestelar coma posible fuente de aminodcidos. {16}

2.2 ORIGEN DE LA VIDA
2.2.1 EL CONCEPTO

Sabemos que los acidos nucleicos contienen la informacion para construir las proteinas,
mientras que éstas ayudan a Ja conservacidn y replicacidn de los primeros. De acuerdo con
algunos autores {32,33), la vida consiste en |a conservacion ¥ replicacion de los acidos
nucleicos, y toda la maquinartia celular estd montada con este Unico fin. Segln este punto de
vista, cualquiera que sea la funcidn particular de una proteina, de una enzima o de un ARN
estructural, dicha funcion ests enmarcada dentro de un proyecto mas general, y es el de lograr
ta conservacién y replicacién de los acidos nucleicos, en especial del ADN.

Si adoptamos este punto de vista, entonces el origen de la vida adquiere un sentido
muy bien definido. Por origen de ia vida entenderemas la formia en que surgieron los dcidos
nucteicos y las proteinas a partir de compuestos inorganicos simples, y como se establecio la
relacion metabolica entre estos dos tipos de moléculas gue trajo como consecuencia fa
conservacion y replicacion de los acidos nucleicos.

En esta definicién de origen de fa vida se distinguen dos tipos de procesos:

a. el surgimientc de ias macromoléculas organicas
b. el esiablecimiente de relaciones fisicoguimicas — o metabolicas ~
entre tales macromoléculas.



A estos dos tipos de procesos se les denomina prebidticos y protobidticos, respectivamente, y
gran parte de las investigaciones sobre el origen de la vida consisten en dilucidar como se
llevaron & cabe dichos procesos. Cuando decimos que hay evidencia del origen extratemestre
de la vida, a lo que nos referimos exactamente es a que hay evidencia de que tanto los
procesos prebidticos como los protobidticos tienen lugar en el espacio exterior, en particular
en el poivo interestelar y en superficies de meteoritos y cometas, Esto por si solo, no es un
argumedto para suponer que la vida no se pudo haber originado aqui en la Tierra. En todo
caso, la existencia de procesos prebidticos y protobidticos en el espacio exterior indica que la
vida es tan prolifica, que se puede dar en otros lugares ademas de la Tierra. {1)

2.2.2 LATIERRA PRIMITIVA

Actualmente se sabe come resultado de técnicas radicactivas que los meteoritos carbonosos
{(4) en nuestro sistema solar tienen 4.6 billones de afios; dado gue el sol, planetas, astercides
y meieofitos todos se ¢ondensaron a partir de la nebulosa solar aproximadamente al mismo
fiempo, también &s fa edad de la tierra y oiros pianetas.

Se sabe por registros que se tienen de crateres que existen en la Luna y en ofros cuerpos del
sistema solar que la superficie primitiva de la Tierra fue bombardeada intensamente por restos
de rocas durante los primeros 700 millones de afios luego de la formacion del planeta, ésta es
la llamada era de los bombardeos. (16) También se cree que el planeta entero estuvo fundido
por varios cientos de millones de afios sin tener prugbas de su formacién hace 4.6 x 10° afios
{(Wetherill 1890). Las rocas sedimentarias mas antiguas en la formacién de Isua, Groenlandia
se calentaron a 500 °C, asi que las pruebas de esas condiciones en ese tiempo han sido
destruidas hace mucho. Sin embargo, existen sedimentos de la época de formacion de
Warrawoona, Australia cuya edad es de 3.5 x 10° afos, que contienen convincentes
cianobacterias como microfosiles.

Aungue la temperatura y la composicion de la atmésfera de la Tierra primitiva
pemmanscen desconoGidas (6), se han propuesto muchas teorias de peso sobre las
condiciones que imperaban en aquel entonces, pero no existen evidencias geolégicas directas
para cualquiera de estas hipdtesis, ya que no existen rocas mas antiguas que 3.8 x 16° afos.
Las unicas evidenciag, 'eales que se tienen son las que se pueden obtener de los meteoritos;
fos calculos basados en modelos de formacion del planeta y de la atmdsfera primitiva no
constifuyen pruebas validas {16). Por esto y por otros problemas que se presentan a
continuacién, el problema del Origen de Ia Vida ain no ha sido resuelto.

2.3 HIPOTESIS ENDOGENA DEL ORIGEN DE LA VIDA.

2.3.1 Definicion.

All. Oparin en Rusia y J.B.S. Haldane en Inglaterra, propusieron, cada uno de marnera
independiente en la década de 1930, un escenario en el que las primeras moléculas orgénicas
Utiles para la vida se crearon en la superficie de la Tiema a partir de compuestos de carbono vy
nitrégeno relativamente simples. (18) De acuerde con el modelo de Oparin y Haldane, estos
compuestos organicos adquirieron cada vez mayor complejidad, y eventualmente
evolucionaron hasta dar origen a los primeros organismos unicelutares, ccurriendo tode en los
mares primitivos de la Tierra. Afios mas tarde, ias ideas de estos investigadores inspiraron a
S.L. Miller y H. C. Urey de la Universidad de Chicago, quienes reafizaron un experimento en el
que simulaban las condiciones primitivas de la Tierra para producir moléculas organicas
complicadas, este experimento demuestra que los aminoacidos son facilmente creados por
chispas eléctricas en una mezcla de gases reductores compuesta de HyO, CHy, NH; y CQ..
(16) Este histdrico experimento marcd un hito en el desarrello de las teorias del origen de fa
vida, ya que posteriormente muchos ofros investigadores realizaron experimentos similares,



aunque mas sofisticados, para producir moléculas organicas mas complicadas y en mayores
cantidades que ias que obtuvieron Miller y Urey, perc siempre con ia idea de obtener dichas
moléculas a partir de compuestos que se encontraran bajo condiciones fisicas y quimicas muy
parecidas & las gue, segun ellos, prevalecian en la Tierra primitiva. {1}

Esta hipotesis tiene algunos inconvenientes que no logra explicar satisfactoriamente.
A continuacién se presentan los problemas que swgen al suponer un origen terrestre de la
vida.

232 Unaventana en el tiempo.

Hasta hace no mucho tiempo se creia que los primeros organismas vivos {(organismos
unicelulares como bacterias) aparecieron apenas hace 800 miliones de afios. Esta creencia
estaba basada en la edad de los fésiles de bacteria mas antiguos que se habian encontrade,
Sin ambarge, en 1992 los paleontdlogos encontraron en Sudafrica y en el ceste de Australia,
fésiles de cianobacterias (algas verdes y azuies) de apreximadamente 3600 millones de afios
de antigliedad (con mas precision, estos fosiles tienen una edad de 3536 = 32 miliones de
afios) (6). Mas adn, en Isua, Groenlandia, en los estromatolitos mas antiguos del planeta, se
encontraron esfructuras isotopicas de carbono que s6lo pudieron ser producidas por
organismas vivos (bacterias), que datan de hace 3900 millones de afios (34,35) .

Por otro lado, es bien sabido que la edad de ia Tierra es de 4.6 x 10° afios (6). Sin
embargo, en sus inicios la tiema estaba muy caliente y era un lugar totaimente inhospito para
la vida. De hecho, hay evidencias de que fa Tiema fue bombardeada por meteoritos y
asteroides durante sus primeros 500-70C millones de afics. Estos impactos contribuian a
mantener fa temperatura de ia superficie de ia Tierra lo suficientemente aita como para abortar
cualquier intento de formacion de moléculas organicas complejas, de tal suerte que las
condiclones en la Tierra para que se pudieran flevar a cabo los procesos prebidticos no se
dieron sino hasta hace 4000 miliones de afios.

Las consideraciones anteriores hacen evidente que el tiempo que franscurrié desde
que la Tiema se enfrié lo suficiente como para albergar moléculas organicas complejas, hasta
que aparecieron las primeras bacterias, fue tan soic de 100 millones de afios. Si los
procesos prebioticos y protobiéticos se llevarcr a cabo en la Tierra, entonces en 100 miliones
de afios (o tal vez menos), se pasé de una sopa de compuestos ineries como metano.
amoniace e hidrogeno a una sopa llena de bacterias auto replicantes , con membrana, acidos
nucleicos, ribosomas, proteinas etc. :

Esta ventana de tiempo parece ser demasiadc estrecha como para que se crearan
estructuras con tan afto grado de complejidad a parir de compuesto simples . {1}

2.3.3 La quimica del crigen de la vida.

En los proximos temas se distingue entre moléculas prebidticas y moléculas
organicas en el sentido que todas las moléculas que contienen carbono (con excepcidn de
algunas muy simples como CO, CO, carbonatos, cianatos y cianuros} son Hamadas
organicas. Si las moléculas organicas también contienen hidrégeno y posiblemente oxigeno,
nitrégeno , suliuro o fosforo, entonces elios tienen los elementos necesarios para ser
moléculas prebibticas, pero esta no es condicidn suficiente para que ellos sean de naturaleza
bioidgica. Muchas moléculas orgénicas preducidas en el laboratoric o identificadas en
metecritos son mezclas racémicas de isomeros de moléculas biolégicas. Ellas carecen de
actividad bioldgica, io cual esta relacionado con ia aute reproduccion. (4)

Se frataran de manera breve los problemas de naturaleza quimica gue surgen cuando se
intenta explicar el Origen de la Vida con la hipdtesis Oparin-Haldane.



2.3.31 Quiralidad.

Antes de tratar mas detalladamenie este tema en relacion con ia hipttesis endégens,
se considera necesario aclarar los siguientes términos.

Dos compuestos diferentes cualesquiera {con diferentes propiedades fisicas y quimicas) pero
con la misma farmula molecular , son isémeros . Los isomeros se dividen en:

»  Estructurales: isomeros con diferente topologia de enlace (i.e., que atomos
estan unidos a qué dtomos) ¥ que solc pueden convertirse entre si al romper y
formar enlaces.

»  Conformacionaies: aquelios con la misma topologia de enlace que se pueden
convertir entre si mediante la rctacion libre alrededor de los enlaces.

»  Esferecisémeros: isémercs con ia misma topologia de enlace pero gue
difieren en los ordenamientos espaciales de los atomos y que pueden
gsonvertirse entre sf sélo gl romper y formar enlaces.

Cuando dos compuestos esterepisdmeros son imagenes especulares no superponibles, se
llaman enanfiomeros. (23}

Por otro Jado, si un objeto puede superponerse con su imagen reflejada, el objeto es
aquiral (simétrico) y se dice que posee simetria de reflexion o especular. Los objetos quirales
(asimétricos) no poseen simetria de reflexién | por ejemplo, las moléculas que poseen un
atomo de carbono enlazado a cuatro diferentes atomos o grupos de atomos, son quirales.

Finalmente trataremos la rotacidon dptica de los enantigmeres, que tienen las mismas
propiedades fisicas y quimicas (cuando no reaccionan con un reactivo quiral}, y como tode
compuesto quiral, son capaces de hacer girar ef plano de la iuz polarizada. Si se hace pasar
luz polarizada en un plano, es decir, luz orientada en una sola direccidn, a través de un medio
gue contenga un tipo de esterecisomero, el plano de polarizacion gira y se dice que et isdrmero
es épticamente active. Los compuestos que producen una rotacion de la iuz polarzada
piana hacia la derecha, reciben el nombre de dextrégiros y se denotan asi {(+} 6 D-, los gue
la hacen girar a la izquierda, son fevégiros y se denotan por (- 6 L-.  Una mezcia de
cantidades iguales de dos enantidomeros no exhibe actividad optica, pergue las rotaciones de
1as moléculas dextrogiras cancelan las rotaciones de las levogiras. Una mezcla de-este tipo
se lama mezcla racémica y se denota asi { +)-. {22}

Los aminonodcidcs son moléculas quirales (para cada amincacido existe su imagen

especutar). Dos amingacidos que son imagenes especulares uno del oro se denorminan
enantiomeros, y tienen las mismas propiedades quimicas. Con excepcién de la glicina (que
no es quiral), todos los demas aminodcides que utifiza la célulz se pueden presentar en las
dos variedades, L. y D. §n embargo. el hecho es que, con muy pocas excepciongs, todos los
organismos vivos que se conocen utilizan solo aminoacidos L. Esto Gitimo resulta bastante
extrafio, sobre todo si se toma en cuenta que cuande los aminodcidos son sintetizados
artificiaimente en los iaboratorios se producen en muesiras racémicas.
Es imporiante mencionar que en el experimento de Miller-Urey, vy en todos los experimentos
posteriores de este tipo que tratan de generar aminoécidos a partir de compuestos quimicos
simples, simulando las condiciones primitivas de la Tierra, han aparecido siempre muestras
racémicas de aminoacidos cuando tales experimentos se realizan a temperatura ambiente.
Pero, de acuerdo con ias observaciones de vacimientos minerales de miles de millones de
afios de antigliedad, se sabe que la superficie de la Tierra, en sus origenes, estaba muy
caliente (jos minerales se encuentran fundidos). Por lo tanto, en 1z Tierra primitiva no se
tuvieron fas condiciones para romper la simetria en la produccion racémica de aminoacidos, io
que contrasta con e hecho observado actuaimente de que la gran mayoria de los aminoacidas
que naturalmente existen en nuestro planeta, son de tipo t. (1)

Ne chstante, Mayo CGreenberg ha demostrado recientemente (2} que |, si durante ia
sintesis arificial de amincacidos se iradia el sisterna con luz uliravioleta polarizada



circularmente en algun sentido, ya sea izquierds (L} o derecho (D), y si ia temperatura det
sistema es Io suficientemente baja (cercana al cero absoluts], entonces la muestra final de
moléculas organicas contiene mas aminodcidos de un tipo que de otro, dependiendo det
sentido de polarizacién de ia |luz ultravioleta.

De los experimentos de Greenberg (y de otros parecidos) se puede congluir gue para romper
ia simetria en la produccion racémica de aminoacidos, se requieren basicamente dos cosas:

i) un agente externo asimeétrico gue actle sobre el sistema mientras se
sintetizan los aminoécidos (como la luz uitravioleta polarizadal, y
i que la temperatura del sistema sea muy baja {~ 10°K}, para que las

fluctuaciones térmicas no “opaquen” |a influencia del agente externo.

2.3.3.2 Polimerizacién.

Claramente, la vida no pudo originarse si antes no hubieran existido moléculas largas de
acidos nucleicos y de proteinas. Asi, el proceso de polimerizacion de nucledtides y de
aminoacidos es una condicion indispensable para el surgimiento de ia vida en la Tiema. No
obstante, algunos autores consideran que en la Tierra primitiva no se tenian las condiciones
para que dicha polimerizacién se llevara a cabo.

En primer lugar debido a la gran capacidad de reaccion del oxigeno, la polimerzacion
de moléculas orgénicas se debe realizar en un medio quimico reductor (segin {19) oxidacion
as el fendmenc que resulta de ta pérdida de unc o mas electrones por un atomo o un iGN,
mientras que la reduccicn es ef fendmeno en el cual un &tomo o un ion aumenta el ndmero de
sus eiectrones), es decir, en un medio practicamente sin oxigeno y con mucho hidrégeno. En
un ambiente oxidante, la polimerizacion de monomeras orgénicos no puede efectuarse, ya que
el oxigeno se liga prematuramente a los sitios activos de polimerizacion de los monémeros,
hloqueandolos e impidiendo que puedan enlazarse. Pe hecho, una de las hipotesis de trabajo
de la teoria de Oparin-Haidane y de los experimentos de tipo Milier-Urey, es que la atmosfera
primitiva de la Tiera era reductsra. Sin esta condicién, la polimerizacidn de moléculas
organicas no se puede dar.

Sin embargo, algunos modelos recientes de la formacion de fa Tierra han sugerido
que, en lugar de ser reductora, la atmosfera primitiva ers mas bien medianamente oxidante,
con abundancia de CO,, N; y H,0. Lo anterior parece estar parcialmante confirmado por
observaciones recientes realizadas en yacimientos volcanicos al norte de Affica que datan de
hace mas de 4000 mifiones de afios, en donde se ha encontrado abundante oxigeno
prehistorico {es decir, con composicion isotopica muy diferente a la observada actuaimente)}
atrapado en los minerales que conforman dichos yacimientos (38). Asi, aparentemente a
atmosfera primitiva no albergaba las condiciones reducioras para que se diera la
polimerizacién de moléculas organicas, y por lo tanto, para que surgiera la vida.

Por oftro lado, para que se formen polimercs, las moléculas que los conforman
(mondmeros) deben ser bifuncionales, es decir, deben tener dos sitios aclivos de enlace. Sdlo
de esta manera se pueden encadenar los mondmeros uno seguido de ofro, como se muestra
en [a Fig.1(a). Los aminodcidos y los nucledtidos son mondmeros bifuncionales. Pero
ademas de moléculas bifuncionales, también existen moléculas monofuncionales, Las cuales
s6lo tienen un sitio activo de enlace (Fig.1(b)). Las moléculas monofuncionales no se pueden
polimerizar. Mas aun, estas moigculas, si se encueniraii presentes en el medio, detienen ia
polimerizacion d2 mondmeros bifuncionales, ya que st en un extremo del polimera en
formacion se liga una molécuia monofuncional, como se muestra en ja Fig 1(d}, dicho extremo
queda bloqueado. {1}
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Fig.1. Representacién esquematica det tipo de molécuias que aparecen en ios experimentes de tipo Miller-
Urey, a} Moiéeulas bifuncionales, con dos sitios activos de polimerizacién. b} Moléculas monofuniconales,
ten un solo sitio activo para la polimerizacién. <) La moléculas bifuncicnales se unen por atras y por delante,
formando un polimero. d) Las moléculas monofuncionales detienen fa polimerizacicn.

En los experimentos de fipo Miller-Urey, ademas de oblenerse moléculas

bifuncionales, como aminodcides y nucledtidos, en la mezcla de compuestos organicos
resultante también se encuentran moléoulas moncfuncionales, en mayor abundancia gque las
bifuncionales.
Por ejempio, en un experimento tipice de Miller-Urey, se obtienen 1.6 Mol% de aminoacides
{principaimente glicina y alanina), y 0.03 Moi% de nucledtidos (sobre todo adenina} . Sin
eambargo, en este mismc experimento se abtiene 3.6 Mol% de moléculas monofuniconaies,
somo acide formico, dcido acéfice v acide propidnico.  Ademds se producen aminas
moncfuncicnales, come metiiamina v etilamina, en proporciones de 5.5 Mol%. En iz tzhla | se
muestra un reswutado caracteristico de los experimentos de tipo Miler-Urey {30}

Tabla 1. Moléculas bifuncionaies Moiéculas monofuncionaies

i I'Cantidad relativa | | Cantidad refativa
; Mol %) I (Mol %3 ;
{Glicina IR 100 Acide formico ; 3.00 :
“Alanine ; 0.54 Acido acélico j 0.3 '
Acido glicdis i t3 Acido propidnico | 2.3 :
| Acide lactico : .73 Mettlamina i 5.0 !
¢ Acido succiniec ! 0.5 | Etilamina I 0.5 :
[ Nuclebtides — 0.0 1 : o

‘TOTAL : 3.97 [TGTAL 1 S0




Célculos de longitud maxima de un polimero

Aldana (1) realizd algunes calculos para evaluar la posibie longitud de ios pofimeres
que se formarian en las supuestas condiciones de la Tierra primitiva. Estos célculos sencillos
muaestran que, si en una mezcla se tienen motéculas monofuncianales y bifuncionales en
proporciones p y q, respectivamente, con p + g = 1, y si estas moiéculas se estan enlazando
aleatoriamente, entonces la probabilidad P(L) de que se forme un polimers de fongitud L antes
de que sus dos extremcs queden bloqueados, esta dada por

PlLI={L—1)p%q"? (2.1}

lo cual rios fleva a que 1a fongitud promedic L de los polimeros formades en dicha mezcla es

-

o

L=i—q

2.2}

Para la tabla mostrada anteriormente, se tieng p = 0.69, g = (.31, de donde resulta que Ia
longitud promedio de los poiimeros formados es = 3. Mas adn, de {a ecuacién. (2.1} se
obtiene que la prababilidad de obtener un polimero cuya longitud sea mayor o igual que N esta
dada por

I N AY
ff’{stle':{\H-q——}v’Jq” (2.3}

8iq =031y N = 100, entonces P{L > 100} 23*10™ . Es decir, bajo las condiciones del
experiments que arcié resuliados de la tablz anterior, muy dificimente se obtendrian
polimeros largos. Si este tipo de experimentos refleja en algo la sintesis de amincacidos y
nucledtidos que tuve iugar en ia Tierrs primitiva, entonces podemos concluir que la
polimesizacién de tales moléculas ne pudo haber conducido a la formacion de cadenas largas
de ADN ni de proteinas, sin las cuales la vida no se puede originar.

Existe ademas problema con la polimerizacién qgue est? relacionado con el agua; este tema
se tratard en la siguiente seccion.

2.3.3.3 Hidrélisis.

Cuando una base es neutralizada por un Acido hasta ei punto de equivalencia, ios
productos de ia reaccion son una sal y agua, de acuerdo con ia reaccion de neutralizacidn:

B-OH + H-A 5 B-A + HC
en la que B y A significan un cation y un anidn, respectivamente. Pero en clerfos casos esia
reaccion es reversible, es decir, que a expensas del agua, fa sal formada regenera hasta clerto
grado el &cido y a base, de acuerde con la reaccion: {17}

B-A + HyD o B-OH + H-A
Los amincacidos no se pueden poiimerizar en presencia de agua. La reaccion de sintesis es
la siguiente:

COOCH + NHz = CONH + H:0

En equilibrio la reaccion inversa (hidrélisis) también tiene iugar:



CONH + H;O — COCH + NH;

Es decir, en un medio acuosc no sontrolade, el agua destruye el enlace peptidico. Asi, en un
sistema en equilibrio, este enlace de deshidratacidn que liga dos aminodcidos se da tantas
veces como la reaccidn inversa de hidrolisis que los desliga, de tai manera que en presencia
de agua se crean y se destruyen paralelamente enlaces peptidicos, impidiendo ia formacion
de cadenas protéicas largas. En las células esto no ocurre porque cuertan con mecanismos
muy eficientes para controlar la concentracion de agua en cada lugar donde se lieva a cabo
una reaccion de polimerizacién.

La hidrdlisis también ocurre con los nucledtidos. Los experimentos de L. Orgel han
confirmadc que eri concentraciones de agua superiores al 99 Mol %, no se forman los
nucledtidos, porque la ruptura de los eniaces por hidrdlisis occurre de disz & cien veces mas
ripido que las reacciones de polimerizacion {44). Ademas. ¢! ARN es muy suscentible 2
disoiverse en agua, debido al grupo hidroxilo (OH} ligade al carbono 2’ del azicar.

Si pensamos gue ta Tierra primitiva estaba rebosante de agua, con sus mares y lagos
en constante formacién y evolucion, entonces gueda claro que el mundo del ARN nunica
hubiera podido existir, al menos no en la Tierra. Mas bien, lo que parece gue nunca existio
fueron los mares lenos hasta el tope de compuestos organicos prebitticos, ese “caldo
organico” de Oparin en el que se llevaren 2 cabo los procesos protobioticos y prebigticos que
eventualmente dieron origen a los seres vivos. {1}

2334  Temperatura.

Como se menciond anteriomente no existen evidencias sobre la temperatura real de
la tierra primitiva, sin embargo se ha propuestc un origen 2 altas temperaturas. Esta
propuesta tiene su fundamento en su mayor pare en gue se ha dichc que los organismos
hiperterméfilos {que viven en ambientes con temperaturas muy altas) son el Glitimo ancestro
comun de los crganismos modemos. Adn si fueran los organismos mas antiguas extintos, io
cual esta en discusion, su existencia no puede decir nada de las temperaluras del crigende iz
vida, el mundo del RNA, ni de los organismes que precaden a los hipsriermdfiios. No existe
evidencia geologica para el ambiente fisico del origen de la vida porgue ne existen rocas que
ne hayan sufride metamarfosis de ese periodo.

La quimica prebidtica apunta @ un origen a bajas temperaturas porgue la mayoria de
los compuestos bioguimicos se descomponen mas bien répidamente & temperaturas de
100°C {e.g., las vidas medias de la ribosa son de 73 min., 21 dizs para Ia citosina y 204 dias
para la adenina}. (6)

2.3.3.5 La atmdésfera

La composicion de la atmasfera ofrece problemas similares: no existe evidencia
geoldgica de si la atmésfera de fa tierra fue reductora u oxidante, a pesar de que en general se
acepta que el Oz estaba ausente.

La existencia de una atmosfera primitiva reductora es [a suposicién central e la
hipétesis de Oparin-Haldane. En general los quimicos atmosféricos se inclinan por COz + Ny,
mientras que los guinvicos prebidticos en su mayora favorecen mds las condicianes
reductoras (CH; + Nx 6 COz + Hy + Ny). Sin duda alguna, para la sintesis de aminodcidos,
pufinas, pirmidinas y azlicares se necesitan condiciones reductoras y cuando esta condicidn
se curiple, ias sintesis son muy eficientes. Como se ve, las opciones sobre-la composicion de
la atmésfera varian, sin embargo, la sonjetura mas aceptada sugiere la presencia de Ny, CO,
vapor de agua, un poco de Hy, nada de CHg, NH3 y Op. Esta atmosfera es neuira, con un
ligero poder reductor. Miller sefialé (18} que para el origen de la vida es imprescindible el CH,
si se acepta que se necesitaron aminoacidos mas complejos gue la glicina para el origende la
vida.



La verdad sigue siendo que no existen evidencias suficiertes para afirmar cual &5 la
atmosfera de la Tierra en aguella época.

La siguiente observacion sobre la abundancia de oxigenc en ia Tierra |, favorece un
origen extraterrestre de la vida: el oxigeno parece ser muy abundante en la litosfera,
aproximadamente el 20% de ef esta relacionado con los elementos que forman ias rocas para
formar Oxidos, la mayoria Si0; y MgO. Estos oxidos estan organizados en moléculas mas
complejas o minerales como enstatita (MgSi0,) v fosterita (Mg.SiQ.), que predominan en ia
litbsfera. Esto defa poco oxigeno para las molécuias organicas. La falta de elementos para
formas moleculares organicas es adn mayor si unc considera que la proporsidn de carbong a
ia suma de los elementos que forman las rocas Mg, Al , 8i, Ca y Fe. Para la litdsfera esta
proporcién es de 10 mientras que para cometas es aproximadamente 3. Sdlo los cuerpos
que estan en el sistema solar en ls parte mas extena (incluyends comstas) son
particularmente ricos en agua y moléculas organicas. Ademas existe amplia evidencia de
metegriios, asieroides y bombardeos de cometas y lunas durante la historia temprana del
sistema solar, pero, de ese grupo, sblo los cometas provienen del sistema solar exterior. Esto
fleva a Ord (1961) a sugerir que en los tiempos primeros, fos cometas pueden haber
coligionado con ta Tierra para traer el material arganico y e} agua necesaria para ios origenes
de la vida. (4)

2.3.3.6 Elmundo del ARN.

Este problema no tiene que ver propiamente con &l ofigen terrestre de ta vida, sino con
la pregunia @ squién fue primero, los acidos nucleicos o jas proteinas?. Ei problema queda
mejor explicado en palabras de Leslie E. Orgel {37}

“Cualquiera que trate de resolver esfe problema (2 de {a inferrelacién enire dcidos nucieicos
Y proteinas) inmediatamente flega & una paradoja. Actusimente los dcidos nucleicos son
sintetizados sdlo con fa ayuda de las proteinas, y las protsinas son sintetizadas sélo si su
informacion esta confenida en los acidos nucleicos. Es extremadamente improbable gue fas
profeinas y los dcidos nucleicos, ambos estrucluraimente muy complejos, surgieran
esportaneamente en ef mismo fugar y al mismo tempo. Sin embarge, también parece
imposible tener los unos sin los otros. Llegamos asi af probiema del fiuevo y la gallina:
£quién fue primero, los dcidos nucleicos o {as proteinas? A primera vists podriamos concluir
que {a vida nunca pudc haberse ofiginade por medio quirmicos”

Los primeros indicios para la soiucion de aste problerna surgiercn: en 1981, cuands
Themas R. Cech descubria un tipo de ARN con capacidades enziméticas, a los gue Hamé
ribosimas {38,39). Después de esly, se descubrieron muchos otros fipos de ARN con
capacidad enzimalica, como por ejempic ef sARN encargado de ia edicidén del mensaje
genética.

Bl primer impulso fue arglir que unos ARN primitivos con capacidag enzimadtica no
necesitarian proteinas cataliticas auxiliares. kEsia sugerencia isdrica se ha fortaleside por los
trabzios postericres del propio CTech y de ofros aulores, quienes han conseguidc ARN's
simetizados artificialmente con capacidad de formar réplicas de ofros ARN’s precursores.
Ademas, ef uso de nuevas técnicas de “evolucidn difigida in vitro” ha permitido obtener ARN's
enzimaticos mutanies que catalizan su propia autorreplicacion, en la totai ausenciz de
proteinas.  Estos ARN's cataifticos tienen mas de 159 nucledtidos, pero hay viroides de
plantas con ribozimas de scio 19 nucledtidos para tener actividad enzimatica. H.F. Moller v su
2quipo han mostrado que Iz sintesis de proteinas que ce lieva a cabo en ios ribosomas estd
tetalmente catalizada por ! ARN ribosomal, y no por las proteinas {40). Lo gue hize Noller fue
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quitar el 95% de las proteinas del ribosoma, a pesar de lo cual, sequia funcionando, es decir,
seguia sintetizando cadenas polipeptidicas a partir de la informacién del ARN mensajerc.

Lz gran versatilidad quimica del ARN ha llevado a postular la existencia de un mundo
prebidtico basade esencialmente en las propiedades de esta molécula, es decir, un mundo del
ARN, como lo llegara a bautizar Walter Gilbert (42,43). La evolucion de este mundo del ARN
hacia otro que, como el actual, incluyera a las proteinas, no parece presentar dificultades
insalvables, sobre todo si tomamos en cuenta los trabajos det mismo Noller y de J.A. Priccirill,
que muestran que una enzima primitiva de ARN pudo ser la encargada de unir el ARN de
transferencia con su correspondiente aminoacido (41).

Aunque no todo esta resueito y adn hay temas de controversia respecio al mundo del
ARN, esta hipdtesis se vislumbra como muy prometedora. En particular, el problema del
huevo v ia gallina queda resuelto: primero fue el mundo del ARN, y después se incorporaron a
éste las proteinas. Sin embarge, vaie la pena preguntarse si es factible la presencia de un
mundo de ARN en la Tierra primitiva. (1)

Las consideraciones precedentes hacen ver al origen de ia vida en la Tierra mas como
una casualidad que como una consecuencia de la interaccion y organizacion de ia matera
organica, ya que para gue los procesos prebidticos y protobidticos se Hevaran a cabo en la
Tierra primitiva, se requeria de condiciones fisicas y gquimicas muy improbables: una
(auto)organizacion muy rdpida de la materia organica, un ambiente quimico reductor,
temperaturas extremadamente bajas, ausencia de agua, concentraciones comparativamente
bajas de moléculas monofuncionates, eic. (1) Como veremos en la siguiente seccién, una

hipdtesis mas plausible es suponer que los primeros procesos prebisticos y protobidticos se
llevaron a cabo en el espacio exterior,

2.4 EL ESCENARIO EXTRATERRESTRE.

En 1864 cayd un meteorito de gran tamafio en el pueblo de Crigueil, cerca de
Montauban, Francia del cual se hicieron analisis exhaustivos de sus constituyentes quimicos.
En 1963, I. R. Kaplan encontro, mezciados con el polvo negre que habia raspado de la
superficie de este metearito, una multitud de amincacidos (glicina, alanina, valina, prolina,
acido aspartico, acido glutamice), ademas se encontraron dos de las cuatro bases
nitrogenadas (alanina y guanina) que conforman al ADN y al ARN. En 1865 por K. A.
Kenvolden y sus colegas demostraron que la muestra de aminoacidas extraidos del meteorito
era mas o menos racémica (habia un ligero exceso de aminoacidos L), mientras que en la
Tierra no existen de forma natural aminoacidos del tipo D.

Con esto quedo claro que las moléculas arganicas extraidas del meteorito habian sido
sintetizadas fuera de la Tierma. Ademas, después de esto algunos astronomos y
astroquimicos se dedicaron particularmente a buscar materia organica en el espacio exterior, y
encontraron que en ios cometas y en las nubes de gas interestelar también hay grandes
concentraciones de moléculas organicas, en particular aminoacidos y bases nitrogenadas
(45,46). Fue evidente entonces que en el espacio exterior también se dan las condiciones de
sintesis de moiéculas organicas que en la Tierra encontramos intimamente ligadas a la vida.
La existencia de material organico sintetizado en e espacio exterior mostraba que la hipdtesis
enddgena no era la unica posible.

En [a década de 1980 se realizaron dos descubrimientos de fundamentat importancia para el
escenario extraterrestre de! origen de la vida:

1. Francois Robert y su grupo (45), mostraron que los aminoacidos terestres que
utilizan los seres vives, muy probabiemente provenian del espacio exterior. La razédn de ello
radica en que la composicion isctopica de Deuterio en los aminoacidos terrestres y
extraterrestres, es casi idéntica. Cabe sefialar que la concentracidon de Deuterio en las
maléculas organicas es mucho mayor (aproximadamente tres ordenes de magnitud) que la
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concentracion de Deuterio en los materiales inertes de la Tierra. Silos aminoacidos lerrestres
habian sido sintetizados aqui, lo 16gico era que tuvieran la misma concentracion de Deuteric
que todos los demds minerales. Sin embargo, su concentracién corresponde casi
exactamente a2 la encontrada en los amincacidos meteoriticos examinados por Kaplan y
Robert.

2. El otro descubrimiento fue que la materia organica en los meteoritos no esta
distribuida aleatoriamente en ellos. Come muestra la Fig. 2, las arcillas de las que esta hecho
el meteorito forman estructuras laminares entremezcladas, creando canales casi
unidimensionales.

Fig. 2 Microfolografia de la superficie de un pedazo de metecrito. Las amillas minerales de las que se
compene forman estructuras laminares entremezcladas que dan ongen a canales unidimensionales, en fos
que se concentra la materia orgdnica, favereciendo la formacion de polimeros orgdnices largos. (1)

£1 mismo Francois Robert y su grupo demostraran que la materia organica de los meteoritos
se alberga, precisamente, en estos canales, en forma de polimero organico. Ademas, en los
canales se encuentran incrustadas particulas de ferromagnetita con las cuales el polimero
organico puede interactuar. Estos trabajos quedaron reforzados con los de Plerre Laszlo y
Graham Caimis-Smith {47,48), quienes mostraron que ciertas superficies minerales, como
arcillas o piritas, son poderosos catalizadores para la polimerizacion de mondmeros organicos,
como los aminoacidos v los nucledtidos. En particular, las arcillas presentes en los meteoritos
son catalizadores altamente eficaces en la polimerizacion de estas moléculas. Porlo tanto, la
probabilidad de fermacion de polimeros organicos, como proteinas o dcidos nucleicos, es muy
alta en los meteoritos, ya que, por un lado, la materia organica no se encuentra difuminada &!
azar, sino que esta concentrada en canales (cuasijunidimensionales en donde el “chogue” de
mongmeros se da con mucho mas frecuencia que si estuvieran esparcidos en un mar
tridimensional, y por ofro, las arcilas del meteorito catalizan las reacciones de
policondensacion. (1}

Asimismo, Mayo Greenberg, Max P. Bemstein, F. Krueger y otros autores
(3,4,45,16,17) han sugerido que la materia orgénica observada en el polvo interestelar, puede
estar contenida dentro de flamentos tubulares de higlo y sificatos, en jos que también se
favorece iz formacion y polimerizacién de moléculas organicas practicamente siguiendo el
mismo modelo que en meteoritos, pero con la ventaja de asegurar la entrega del material
orgénico en la Tierra.

Tados estos descubrimientos muestran que los procesos protobidticos tambien ocurren en
el espacio exterior, y gue probablemente, a través de ios asteroides y meteoritos que
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continuamente bombardearon 12 superficie de ia Tierra durante los primeros millones de afios,
se adquirio la materia organica de la gue estan heches ahora los organismos vivos.

En las secciones 2.4.1 — 2.4 .4 se presenta e! escenaric dei modeio que respaida esta ultima
propuesta y las evidencias que lo apoyan.

2.4.1 POLVO INTERESTELAR

En el espacio exterior existen solicos cuyo tamafic varia desde grandes masas hasla

minGsculas paniculas. Asi, los planetas tienen un diametre que puede estar entre 3 x 1%y
1.4 x 10° Lum seguidos por saiéiites, asteroides, cometas (10° — 10°%), materiai de ios aniflos de
planetas, meteoros, meteoritos (10° — 10%), polve interplanetario (107 - 10°) y granos
interestelares (10’7 . o 3 (8)
Ademas de su tamafio se conoce ahora ia composicidn de estos solidos. El espacio gue
existe entre las estrellas no contisne solo una atmésfera enverecida de gas, sino gue
asociados con las nubes de gas estan los granos, que son particulas de dimensiones muy
pequehas. Actualmente se cree gue nuestro sistema solar y tode lo que vemos en €l se formd
a partir def polvo interestelar hace 4.5 billones de afios.

Existe mucha inforrnacién que apoya la teoria de que los cometas son congiomerados
de polvo interestelar, inciuidos en este cuerpo de informacion hay estudios de gue muchos
cometas chocaron con la Tierre durante su formacion, esto conduce a la idea de que las
moiéculas crganicas complejas en el polvo interestelar ofrecieron las bases para ¢l inicio de la
vida en ia Tierra. Esta teoria tuvo su mayor confirmacion con observaciones recientes (1986)
del cometa Haliey.

Los granos de polvo interestelar cuya composicion no es metalica sino su mayor parte
esta basada en carbono, tienen capas de molécuias organicas prebidficas. Actualments los
cometas son contemplados como conglomerados de polvo interestelar que preservan ei
exceso inicial enantiomérico. Una gran fraccion de las nubes de granos de polvo interestelar
cruza fan cerca de las estrellas de neutrones que \a radiacidn sircularmente polarizada de luz
ultravicleta produce un 10% o mas de exceso. {2)

Apenas estamos empezandc a apreciar el papel critico que estas particulas de
tamafio mindssuio microscopice juegan en los origenes v evolucion de las estrellas, sistemnas
solares e inciuso en la vida misma. Su evolucion y procedencia son gstudiados por disciplinas
como fisicoquimica, guimica organica, fisica del estads sélido y evolucién cosmolégica da
estrelias y galaxias. (B}

2.4.1.1 EVOLUCION DE LOS GRANOS INTERESTELARES
FORMACION DE GRANOS DE POLVC

La evolucién guimica del poivo se lleva a cabo siternativamente en nubes densas v
en nubes de densidad baja. Usualmente cuzndo las nubes se contraen ¥ se convierten an
densas, empiezan a formarse las estrellas. Cuando esto sucede, ef material residual de los
airededores se dispersa y expande g medio de los airededores de baja densidad. El tiempo
promedio que le lleva @ un grano de poive en la fase de nube molecular dense es
aproximadamante 50 miliones de afios ¥ permanece casi ef misme tiemps en fa fase de nube
de densidad baja (difusa), de marerz que cade cicio sompleto se ileva aproximadamente 10C
milicnes de afios. Vemos gue escalas de liempo tan grandes como ésta hacen la evoiusidn
quimica def polve inevitable aunque se desamoile a velocidades millones de veses mas lantas
gue en ef lzboralodo. Perc la vida media de un grane interestelar no es infinite. Luege de
aproximadamente 5 mil millones de afios - tal vex 25 ciclos — s consuma en el nacimiento da
una estrelia.
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A pesar de la destruccion total de una porcién de poivo, alge de éste queda para
formar los planetas y cometas que circulan alrededor de fa joven estrefla. Esto sucedid
cuando nuesfro sol nacié hace 4.5 billones de afios con sus complementos de planetas,
asteroides y cometas.

Observando lo anterior se puede decir que los cometas son las reliquias mas
primitiva del nacimiento del sisterna solar. Ademas se cree actualmenie que éstos son
conglomerados de poivo interestelar original de) momento justo cuando nacieren la tierra y et
sol. {8) Por ello se puede pensar en el poivo como un conglomerado que estd en estado de
animacién suspendida.

Mientras la mayoria de la evolucién quimica y fisica se lleva a cabo en el espacio
interestelar no hay un punte de inicio para el crecimiento de los granos de polvo porque no hay
mecanismo plausible para crear las particulas solidas directamente del gas ain en las nubes
moleculares mas densas, porgue las escalas en el tiempo de colisidr son tan grandes que es
imposible gue ocurra ia nucleacion,

Para hacer el polvo se necesita elementos que formen moléculas que puedan ser
sdlidos en el espacio. En los inicios (luego del Big Bang) sole habia hidrégeno, asi que no
podia existir el polvo. Los elementos candensables mas comunes son el oxigeno, carbono,
nitrégeno, silicon, magnesio, hierro y sulfuro, han sido formados en estrallas, y en supemovas-
explosiones de estrellas.

A continuacion se muestra la secuencia de pasos y la evolucion ciclica de ios
granos mas grandes de palvo.

Inicio

a} Pequeiias particulas de silicatos se condensan en {as atmdsferas de estrellas

frias y son lanzadas al espacio
Nubes Moleculares.

b) Particulas de silicatos se enfrian a T = 10 -15 K y actian como niicleos de
condensacion para el incremento de atomos y moléculas de gas como un
manto de escarcha.

¢) Interacciones quimicas compiejas entre gas y solidos conducen a un manto en
el que predomina el H,O y CO.

d} Radiacién ultravicieta del manto rompe moléculas simples Hevando a
moléculas complejas (existen resultados andlogos de laboratorio con
observacianes inframroias). Procesos fatoliticas.

Nubes difusas

e) Formacién de estrellas retira fas nubes. Los mantos de higlo voldtiles se
evaporan o son destruidos dejando solo un manto de moléculas organicas
cornplejas. Pedazos de material organico resinoso quedar en suspension.

Ei ciclo se inicia en este punto de nuevo con b, ¢, d, e y se repite tantas veces hasta que fos
granos se congurmnen por la formacién de estrelias o forman parte de un cometa. (2)

Durante la evolucidn de los granos de palve no selo gourte erecimiento sino destruccidn par
evaporacién en regiones de formacion de la estrelia que estan calientes. Esto resulta en la
produccion de pequefias particulas carbonosas y moléculas grandes de tamafios que bajan a
los 10 amstrengs, que estan mezcladas en el espacio con particulas de 0.1 micras y que son
granos de silicatos en el centro y un manto que o rodea de compuestos resinosos organicos,
que constituyen la mayor fraccién de masa del! polvo interestelar,  Estos granos son tan
abundantes gue constituyen aproximadamente el 1% del total de materia entre las estrellas.
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Fig.3 Estructura esquemdtica de la secuencia de evolucion para el manto del granc a 10K
suietc a fatdlisis ultravioleta. Los procesos ilustrados son folodisociacion, combinacian radica-
radical, produceion de moféculas nuevas y radicales. {12)

2.4.1.2 ESTRUCTURA

Anteriormente se menciond gue el espacio interestelar esta lleno de una mezcia de
atomos de gas v moiéculas en tas que estan suspendidas pequefias particulas sdlidas |, éstos
scn los llamados granos de polvo interestelar o solamente polvo interestelar. La distribucion
de materia! interestelar es extremadamente poco homogéneo vy tas concentraciones de este
material se llaman nubes interestelares. Estas nubes aparecer en una gran variedad de
tamafics y densidades y cuande son significativamente densas, pueden colapsarse dands
forma a esfrellas nuevas. {2

La composicidon y estructura de! poive interestelar se ha deducido a partic de
bloqueo y polarizacién de la luz estelan dependiendo de ia cantidad y longilud de ondz, de
espectros infrarrojos {pars las moléculas en estado solido), teoria de dispersion de particuia:
modelos de granos v experimenios de laboratcrio en procesos de irradiacion con iuz
ultravioleta y procesos térmicos con materiales simples y complejos andlogos {hielos) & los
interestelares : modelos de gas y polve. (2)

Otros autores también han estudiade su composicidn guimica vy ia distibucion de su
tamafio por interpretacidn tedrica combinads por observaciones remotas v experimentos de
Jaboratorio. {10}
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arpinices resinosos

silicatos

Grano compucsto de cenirn ¥ mante
de unn nube difusa

" Nube moleuler con canypusstog
orgAnicos mosinosos

Miies de partienlas moleculares
carbonosas de tamadto < 0.01 pm

FIGURA 4. Dibujo de granos de unaz nube difusa promedic en la que los hielos volatiles han
incrementado su tamaiic y todas las particulas pequenas v molécuias grandes s han acumulado
formande hielos. {2}

2.4.1.3 DISTRIBUCION EN Ei. ESPACIO

Existen al menos tres pobiaciones de grano de polvo:

=

Los granos de polve grandes, que son del orden de .1 um de tamafio {didmetro
medio), no son esféricos v estdn alineados en el espacio.

La mayoria de la masa de las particulas sdlidas- aprox. 90%- esta contenida en este
orden de tamafip. En el cenfro se encueniran ios silicatos y el manto, las meiéculas
organicas resinosas (O.R.) y hielos.

Particulas pequefas carbonosas.

Grandes moléculas (probablemente similares a hidrocarburos aromaticos policiclicos —
PAH's} cuyo tamafio es menor o muche menor gue .01 um (23,

2.4.1.4 COMPOSICION

Las particulas mas grandes son estructuras con centros de sificatos, mantos interioras de
material compiejo organico resinoso, y en el mante externo, hielo constituide principalmente
por agua congelada. Las particutas mas pequefias son de nuevo de dos tipos; un tipo es casi
carbono, el otre se creyd que era de silicatos, pero en realidad puede ser de moléculas
grandes de carbono llamadas hidrocarburos aromaticos policiciicos (PAH's}. (10}

Con respecio al manto organico resinoso del grane se han hecho estudios extenscs

para tener una base quimica para mejorar las observaciones de éste. En el laboratorio,
cuando se irradian hielos queda un residus amariile, que por analogiz |, se supane, ha sido
creado en los mantos de las nubes meleculares. Un analisis guimico (GCMS) de este residuc
exhibe las moléculas que se muesiran en lg tabla 2.
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Takla 2. Analisis de los productos resultantes de la simulacion
de fotdlisis de granos interestelares con HPLC y GC-MS. (2)

COMPUESTO CANTIDAD
Acida glicdlico (HOCH,CO,H) 300
Acida 3-hidroxi-propidnico (HOCHCHCO.H) 1.0
Formamidina (HCNH{NH_}) 0.1
2-hidroxi-acetamida (HOCH,CONH,) 18.0
Hexametiten tetramina {{CH,)sNH,) 1.25
Urea (NH,CONH,) 25
Biuret (NH,CONHCONH,} 0.07
Acido oxamice (NHCOCO,) 0.1
Etanalamina (HOCH,CH:NH;) 0.5
Glicerg) (HOCH,CH{OHYCH,OH} 6.25
Glicina {NH,CH,COH) 0.4
Oxamida (NH;CH,COH) 04
Acido Glicerico (HOCH,CH{OH)CQ.H} 75
Gliceramida (HOCH,CH{OH)CONH,) 18.7
Efilenglice! {HOCH,CH,OH) 6.2

{Estos productos fueron abtenidos de la fotdlisis de HaO: CO: NH; = 5:5:1. La cantidad promedio
es el promedio de 10 andlisis.) (2}

Muchos de estos compuestos son prebidticos y alguncs tienen imagen especular simétrica .
Estos, por supuesto, son creados en cantidades iguales de versiones levo y dextro-rotatorias
en el laboratorio. Los resultados de la irradiacion de compuestos como estos han sido
obtenidos enviando muestras en la nave EURECA para exponerias durante cuatro meses a
los efectos de la luz ultravioleta del sol. La comparacion entre fos espectros infrarrojos de los
residuos irradiados con los observados en el espacio interesteiar son muy parecidos. {2)

Los compuestos resinosos estan compactados firmemente y aproximadamente 26 %
de [a masa de un cometa aparecen como silicatos (un término genérico para la combinaciones
de elementos Si, Mg, Fe), 23 % de material orgénico complejo resinoso {(en su mayor parte
constituido por carbono), y casi un 8% en la forma de particulas carbonosas extremadamenie
pequefias y otras grandes {PAH's).

L os atomos que quedan en una mezcia predominante de agua contiene dei orden de 2-3-% de
CO, CO;, CHOH, cada compuesto, ademas de otras moléculas simples. La abundancia de
agua es muy limitada aproximadamente 30% de la masa tota! del cometa. (11}

242 QUIMICA ORGANICA EN COMETAS

Mientras los granos de polvo muy pequefios aumentan sus capas, 2 uz UV que
proviene de estrellas distantes, causa graduaimente que las molécidas simples se conviertan
en moléculas organicas cada vez mas y mas complejas.

A pesar de que este proceso es lento para os estandares de laboratorio terrestres, el
efecto Gitimo es que al menos 20% de ios granos de polvo sea materia organica compleja.
Sélo moléculas mas grandes, (de mas de 10 slomos diferentes al H}, tienen una presidn de
vapor suficientemente baja para formar y permanecer en estado sdlido adn en fases
evolutivas, donde ocurre un ligero calentamiento por ef pasc cerca de una esirella, por
ejemplo, debide a que ias colisiones de muchas particulas son extremadamente diferentes en
el espacio interestelar, la sintesis de moléculas grandes debe ocurrir pasc a paso. Esio puede
ocurnir bien de manera efectiva en las superficies de cusrpos sdlidos. Las moléculas mas
abundantes como Hs y CO son formadas de esta forma. Para la formacion de moléculas mas
complejas {es decir, de mayor numero de dtomaos) deben primero sobrepasar la alta energia
de enlace de estas dos moléculas. De nuevo es una superficie sélida la que ayuda. En ei
espacio interestelar estos cuerpos solidos suponen una superficie de baja temperatura de
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algunos grados Kelvin. En caso de que una molécuia deba disociarse debido a un suceso
energético, los productos de reaccion permanecen en ef lugar. Mientras los electrones son
siempre moviles, los protones (H') se empiezan a mover a 12K, y los radicales, a
temperaturas arriba de unos 50K, dependiendo del sustrato.  Se han propuesto dos formas
para la formacion de productos organicos y todavia se discute ampliamente sobre ellas.

1. Greenberg (1978) ha propuesto que en las superficies de pequefios granos
interestelares, las moléculas se acumulan y luego sufren un proceso por radiacion UV.
Conforme estas particulas se convierten en parte de una nebulosa protopianetaria,
estas son incrustadas en el ndicleo cometario en la parte mas externa del sistema solar
en formacién. Esto significa que una gran cantidad de {a quimica organica se ha
realizado antes de la formacion del nicieo cometario. Ely otros han disehado un gran
numero de experimentos de laboratoric mostrando que tas modificaciones de hielos
simples conviriéndose en molécuias compigjas en realidad se lievan a cabo a bajas
temperaturas bajo la accion de radiacién UV.

2. Se ha mostrado también que otros tipos de radiacion, especialmente rayos cosmicos,
pueden ser usados para producir moléculas complejas a partir de hielos simples a
bajas temperaturas. Para los rayos cosmicos, sin embargo, la profundidad de
penetracion seria limitada. Dando por hecho el flujo de rayos cosmicos que se
observan hoy en dia, Draganic et al. {1984} concluyen que la profundidad del proceso
es de aprox. 100 m. De nuevo, muchos autores han publicado los resultados de
experimentos de laboratorio mostrando la factibilidad del concepto.

En ambos casos son necesarios tiempos muy largos (der orden de 10 afios) para la
praduccion de grandes cantidades de moléculas. (3}

2.4.2.2 PROCESOS QUIMICOS.

A continuacion se presentaran los procesos quimicos que ocurren en el espacio y se
pondra mayor énfasis en los procesos que se cree que ocurren en cometas y que llevaran
primero 2 los compuestos organicos prebidticos en el polvo interestelar, luego a un grado de
quiralidad en éstos y finalmente a una grade de quiralidad en los componentes quimicos del
nucleo del cometa y del polvo. {11}

Duranie ei paso de una nube de polvo y gas a través de nuestra galaxia existen
ocasiones cuando pasa en la vecindad de una estrella de neutrones {como una fuente de ia
nebulosa del Cangrejo) con la cual estd asociada fuz ultravicleta circularmente polarizada.
Como algunas de estas moléculas organicas en el polvo tienen imagen especular simétrica
seran afectadas en forma diferente por ja luz polarizada circufarmente, lo que sugiere un
mecanismo de produccion de exceso enantiomérico de una rotacion de la luz sobre ja otra (L &
Dj) en et polvo.{2)

La mayoria de las reacciones quimicas en el espacio, en particular, a temperaturas
bajas directa o indirectamente son inducidas por radiacién. Todas las interacciones ion-
molécula empiezan con eliminacion radiolitica o fotolitica de un electrén fuera de la molécula.
Se ha reportade  que la polimerizacién de H,CO ¢ HCN puede ocurrir a temperaturas mas
bajas de los 8@ K, por medio de efectos que tienen lugar, incluso adn a 5 - 10K. {3)

La fotodisociacion por medio de fotones UV origina las especies primarias con energias en el
range eV, incapaces de inducir a las especies secundarias. La siguiente tabla ofrece algunos
del los procesos que se llevan a cabo en molécuias simples.
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Disociacion fotolitica Exceso de energia, eV
NO - N +0 1.8
HO - H +OH 19
HCN - H +CN 4.3
Co, - 0 +C0 5.5
NH3 - H + NH2 2.0
CH, — H + CH; 59
03 4 0+0 1.3

La fotodisociacion da origen a efectos locales limitados, especialmente Iz quimica de radiacion
activa por el dtomo H, escision de enlaces, etc. [a construccién de estructuras largas no es
posible. Sin embarge, moléculas como CHp0, CH3;0H, NH0H, R-CN, etc., han sido
preparadas por recombinacion radical en capas finas de mezclas de hielo simulando las capas
de hielo en ios granos interestelares ¢ superficies cometarias. {3}

Tablz 3.
REVISION DE ALGUNOS MECANISMOS DE REACCION FUERA DEL EQUILIBRIO TERMICO EN EL
ESPACIO. {3)

REACCIONES MECANISMOS [EJEMPLO TIPICO N
Reacciones que  involucran | Abstraccion H+ H:0— Hat OF i
una malecula desting — - = 1
Colisidn  compleja con una & & H20 —)[C— OHz] :
miglécula !
Insercién C + H:0 - [ HOCH* i
' Fragmentacién {HOCHY*—> HO+CH i
Eliminacién [HOCH*—> CO+2H %
Susitucidn C+ H:0 - CHh 4+ 0 |
1

Reacciones que inveoiucran | Colisidn compleja con dos é FIHO = COL+ 4K

Con tres moleculas C+3NH> — C(NHYNH2)2 +4H

1
i varias moléculas destino maolécutas

oligomerizacion

‘ Sucesos explosivos Polimenzacion Ul 3T K7 -~ benceno
!

Con — muches ~Taleuds| ¢y CH.( > G+ 1He, PAH's
[ {centros mittiples) ’
|

Elimmnacion espontdnea de H| (2 FH> —» PAH's  a— C:H, efe.
v carbonizacién |

2.4.3 Materia! organico en el medio interestelar
2.4.31 Polimeros y Macromoiéculas en cometas

La mayor parte del volumen del espacio interestelar contiene solo material atdmico
(tanto neutral gomo ionizadao), pero [a mayor parte de la masa estd concentrada en nubes.
Las nubes incluyen fanto nubes difusas como moleculares densas. Las primeras son
parcialmente transparentes a fotones opticos y uitravioleta, las segundas son opacas ai campo
de radiacidn interesteiar general. Consideremos las dos clases de nubes.

1. El medio interestelar difuso

En las nubes difusas fotones uitravioleta interestelares fotolizan la mayor cantidad de
moléculas, y solo se han identificado especies diatomicas en forma no ambigua. En efecto,
las moléculas interestelares que se identificaron primerc, CN, CH, CH+, fueron encontradas
en regiones como ésta. En los resultados ias bandas del infrarrojo no identificadas (UIR)
son en general atribuidas a hidrocarburos policiclicos aromaticos (PAH'S), con tal vez incluso
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20 atomos de carbono, algunos y se ha sugerido que las DiBs {diffuse interstellar bands) son
granos pequeios (centro de impurezas en redes cristalinas, oscilaciones de plasma en granos
metalicos), alomos (iones negalivos de especies abundanles), y meiéculas organicas
{cadenas de carbonc homogéneas y heterogéneas, PAH's, y fulerenos y especies
relacionadas). {17)

2. Nubes interestelares densas.

Las nubes interestelares mas densas que estan en jos sitios de la estreila y
presumiblemente de la formacion planetaria, también se liaman nubes moleculares, y en
efecto su composicidn es principalmente molecular. En ias regiones de gas predomina el H;.

Los constituyentes moleculares de ia fase gaseosa en nubes interestelares densas
han sido estudiadas y se han identificadc moléculas simétricas que no tienen momentos
dinclo, come acetileng vy metang. En la tabla 4 se listan los compuestas; mas de 100 especies
moleculares han sido identificados en fa fase gaseosa de las nubes interestelares densas.
bajas y medios de densidades bajas se ilustra por el ndmero tan grande de radicales libres,
jones positivos, y pares isoméricos observados, donde en esfos pares tipicamente se
encuentra un isomero de energia considerablemente mas aita que ¢l otro.

Existe informacion del cometa Ralley oblenida con especiroiotdmetros de masas y de
los productos de disociacidn de ios hielos nucleares observados como radicales y iones (ver
tabla 6 ). Los resultados cometarios son al menos consistentes con el modelo de Greenberg
{1993) en el cua! el niclec cometaric consiste de una masa agregada de, esencialmente,
grancs estelares inalterados. {17}

Tabla 4.
Molécuias cometarias identificadas

Hidruros simples, oxidos, sulfures y molécuias relacionadas

H:0 co cs C
CcO; Sa

M2
Nitritos, derivados de scetilenos y molécuias refacionadas
CTa HCKN CHAON?
Alcdahid fcoholes y molécias relacionad
H:CO CHaOR
Maoléculas Ciclicas
ninguna
jones
ThH+ Co+ Nt HO+
Cyr* COy+ NHa+* H; O+
CiH+s Has+*
CiH+* CHQH+*
Radicales
CcH CN NH2
WH
OH

Noras. Soio fase gascoss
' {ndica deteccidn indirecta por espectrofotometria idnics de masa
? Ain ¢r debate, no confirmado,



Tabla 5. (4)
Molécuias interestelares identificadas

Hidruros simpies, éxidos, sulfures y moléculas refacionadas

H; co NH; cs NaCl*

HCL Si0 SiHe® SiS AlCI

HQ Si0, C; HyS Ker
cCs CH,* PN AlF*
HNO

Nitrilos, derivados de acetiienos y moléculas relacionadas

Cy HCN HsCNC CH;CHZCN HalaHo"

G HCN CHLCH CH2CHCN HCzH

C.07 HCsN CH3TsN HNC

G50 HC;N CH3C.H HNCO

Cs0 HCeN CHyC.H HNCS

CsS HCwN CHLCN?

C.3i CHCAC

Aldehidos, alcoholes y moléculas relacionadias

H:CO CH;0H OHCHO H.CNH CH:C:

HCS CH3CH:0H CH.OCHO H,CNH, CHzCa

CHiCHO  CH.SH CHa0CH, HaNCN

NH,GHO  (CH;00?  CHCO

Moléculas ciclicas

CsHz SIC,* c-CaH
lones
CH+ HCO+ HCNH+ HaO+ 7
HMN+ COHat S50+7? HOC+?
HCS+ RO+
Radicales
OH CH CH HCO C.5
CH CaH GaN NC NS
NH CH CH-CN S0 Sic+
CH,? CsH ;e
NH, CeH

Notas. Sélo fase gaseosa

* indica scio deleccion en las afueras airededor de estrellas
7 Indica que adn se debate sobre elios, no estan confirmades

2



Tabia 6 . {17)

COMPUESTOS VOLATILES IDENTIFICADOS EN COMETAS

Mofécula Abundancia Refativa
HaO 100
co 2-20
CH-0H 1-7
H,CO 0-5
CO: 3.3
HCN 0.05-0.2
H2S 0.1-0.3
Nz 0.02-0.2
NH3 razas
CHa trazas
CaHs trazas
oCcs trazas
Cara trazas
HNC trazas
CHLCN trazas
Sz <0.03
C3; ?

Las mas recientes deteccicnes han sidc de MgNC, MgCN, NaCN y C;H, CO+, NH; N;C,
TN, HCaNH+, CHy, (CH3RCO y CHRCO0H, HCOH+ | HOCH | {13)

Es posible due en este medio CHoNH se produzea por irvadiacion UV de los granos de hiele
de los mantos, comg se ha demostrade en experimentos de laboraiorio, v es retornado
después a la fase gaseosa como vapor de hiefc. La produccion y distribucidn de CHoNH es
de interés para la exchbiologia porgue es un precursor potencial de glicina comc de otras
moléculas organicas compiejas.

En la siguiente fabla se presentan los compusstos orgénicos clasificados por nimero de
atomos. Se han descubierto algunos de rmas de 8 atomos de carbona, incluyende el reciente
descubrimiento de fulerenos {Cgp & Cago) que aparecen naturalmente en los metlenritos Allende
y Murchison y algunas muestras de sedimento de hace 85 millones de afios (13}



TABLA 7
MOLECULAS INTERESTELARES Y DE L,OS ALREDEDORES
DE LAS ESTRELLAS

2 Atomos 3 Atomos 4 Atomos 5 Atomos 6 Atomos > 8 Atomas
Ha C.H CaH, CsH CaHq* HCOOCHs
s {Ha -C3H C3Hs HCCCC CHsCOOH ?
CH HCN c-C:H HLCC CH;0H CH3C3N
CH+ HNC NH; HCOOH CH;iCN CHH'r

CH HCO HNCO CHLC CH;NC CH3CaH

2 Atomos 3 Atomos 4 Atomax S Atomos Atomiss > § Atoiios
CO HCG+ HOCO+ HC N CHySH CH3DCH3
C8 HOC+ HCNH+ CHCN NECRG CH3CH2CN
OH NaH+ HNCS NHCN HCHC CHyCH20H
NH NH. C3N CHNH CsH HON

NO H)t CSO CHy BC3NH+ CiH*

NS HCS+ H.C8 SiH, " CHCN ?
SiIC > H:8& Ci8 C.Bi? 7 Atemos CRCOCH;
$i0 ocs HCCN Ce* TH  HGX

Sis N0 Hs0+ HCCNC HC:N PAHs **
SiN* 80, H.CN HRNCCC CHyCHON

sG SiC2+ H,CO H.COH+ CHy(CH

HCE .8 CH;CHO

cre o CHNH:

S0+ [

Nall * MgNC *

AICH*® MgCHh

KCI# NaNC =

AlF* HNC

PN

CO+

+ Detectads solo en envoltas esielares; T5H de P. Thaddeus {comunicasion privads;
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parecen estar presenies, pero adn no han sido identificadas melécules wspecificas.

Algunos de los componentes organicos del polve cometario ne pudieron s analizados con los
instrumentos de las sondas que se enviaron hacia el cometa Hailey. Es por eso que las
experimentos de iaboratorio son tan imporiantes pues nos dan pistas y gufa para misiones
futuras. Experimentos como estos con gases congelados imporiantes para los escenarios de
formacién de cometas dan como resultado moléculas orgénicas complejas y oligomeros.
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1) Los experimentos se dividen en ires grupos especifices: irradiacion de particuias
energéticas y de fotones sobre mezclas de hielos. Este primer grupo muestra que la
longitud tipica del oligémerc que se forma del calentamiento es de 6.8 = 1.3 en
muestras ricas en formaldehido.

2) Calentamiento graduai de mezclas de hieios producidas a temperaturas muy bajas. A
este grupo perfenecen los expearimentos de Greenberg (1882} Allmandola et ai (1988)
y Schutte et.ai (1992,1993). Para eiics han sido de importancia los complejos
crganicos policondensados que se pudieron haber formado en granos, antes y durante
la formacion de cometas y después sobre las superficies del nicleo del cometa,
acumiulando y construyendo una corteza aisiante.

3} Investigaciones de materiales especificos. De todas ias moleculas mencionadas
amba, el caso mas fuerte de un cligémerg de cadena que existe en cometas es el
formaldehida polirmerizado. (4)

2.4.3.2 AMINOACIDOS EN GRANOS

t.a posibilidad de transporte cometario ha sido investigada recientemente por Chyba
et al. {1990), &l sostienen que los planetas pudieron haber adquiridc sus océanos a partir de
impactos de cometas. Si la conjetura hecha por Bonner (secc. 2.4.4.1) resulta ser correcta,
que [a quiralidad terrestre de moléculas biologicas deben haber tenido un origen extraterrestre,
entonces los cometas significarian el dnico medic de transporte para estas moléculas a la
Tierra. Estudios hechos por Engel et al. {1990) muestran que los aminodcidos aislados a
partir del meteorito Murghison, conternian aproximadamente un 18% de exceso de L-alanina
sobre D-alanima en la que el "°C contenido de cada enantidmero indicaba un origen
extraterrestre. Los cometas pueden tener un exceso enantiomérico mas aito porque elics han
sido menos expuestos al calentamiento lo cual acelera la racemizacion. Los cometas también
traen mucha mas agua que los asteroides y la abundancia de material orgdnico en el cometa
Halley fue dos veces mayor que la encontrada en ! meteorite Orgueil ef cual en su momento
fue mas rico en compuestos organicos que el meteorito Murchison. {4)

Se cree que existe un procesc con ef cual las moléculas organicas grandes son
quimicamente creadas en su mayoria en el interior de mantos de grane con hielo suponiendo
que una fuente de energia libre existe para ilevar a cabo transformaciones quimicas. La Fig. 5
muestra un modelo esquematico que satisface esta condicidn. Este modelo puede simular ias
condiciones fa interaccion centro-manto de los granos de polvo dentro de regiones densas de
una nube,

Existe ahora una gran cuempo de expermentos {12} de laboratorio que muestran que la
foidiisis yltravioieta actia en la transformacion de un manto inicialmente de hielo volatil en
material organico resinoso antes de que los procesos de desorsidn y sublimacidn logren
romper el manto.



Fig. 5 GRANOS INTERESTELARES, (14)
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Dada ia existencia de mantos gruesos de hielo inicialmente compuestcs de HC, CH. , NH v
€O , la radiacién uitraviolela con energlas de folones de 4 eV < iy < 13 &V creard @ aitas
concentraciones de OH, CH; y NH; radicales libres dentrc de los mantos por medio de
reacciones de foldlisis.

hv + 0 — OH + H

hv + CH, —+ CH; + H

hv + NHy = N+ H

Una vez gue los radicales se han creado, estos permanecen congeiados en sus posicienes
hasta que ef material del manto es calentads durante ias frecuentes colisiones entre ios
grancs. Cada episodio de calentamiento produce que ios radicales se empiecen a8 mover y
reaccionan guimicamenie con ellos mismos y olras moléculas para producis compuesio
organicos compiejos. Se adoptara el principio (18} que reacciones radical-radical ocurren con
casi nada de energia de activacion, y que ios radicales reaccionan faciimente con otras
moiéculas en lugares donde e! exceso de salor de la reaccion esta disponible para schrepasar
la barrera de energia de activacion. Entonces es posible crear glicina dentro de los granos del
manto por medio de este esquema de regaccion

CO + OH — COCH
CHjy + COOH — CH,COOH

NHz + CH3COQOH ~ NHCH,COOH + H
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Lo cual requiere de grandes concentraciones de radicales amino y Acidos carboxilico y
aceético.

Experimentos de laboratorio con andlogos a granos de polvo muestran que los
amingécides precursores de proteinas (glicina, sefina, alanina) son creados obteniendo glicina
en mayores cantidades. Estos experimentos prueban que los aminoicidos necesarios para
organismos vivos pueden ser producidos en fotoprocesos en granos de polvo interestelar.
Asi, existen fundamentos empiricos fuertes para el modeio de grano de polvo presentado en la
figura 3. (16)

El HCN también juega un pape! importante en ta quimica prebittica va que en
presencia de una base (como amoniaco) polimeriza rapidamente a un solido negro de! cual se
puede extraer con agua un polvo amarillo-café y luego hidrolizario rindiendo a-aminodcidos.
Estas macromoléculas pueden ser componentes mayoritarics de la materia obscura
observada en muchos cuerpos en €l sistema solar exterior. La corteza negra no volatil del
cometa Hailey, por ejemplo puede consistir principalmente de po[imeros como estos, ya que
metano, amonfaco y agua hacen posible los sitios para la formacion en fase condensada de
cianuro de hidrégeno.

Las implicaciones para la quimica prebidtica son profundas. La tierra primitiva pudo haber
sido cubierta por polimeros de HCN a través de bombardeos cometarios o sintesis terrestre,
produciendo una matriz de proteinas que promovic las interscciones meleculares gue
condujeron al origen de la vida.

En términos actuales, las conexiones sospechadas por farge tiempae, entre cianuro, proteinas y
vida pueden ser expresadas secuenciaimente como sigue:

1. El mondémero de cianuro de hidrégeno interactda consigo mismo y ofras compuestos
volatiles clave, como acetilenc y formaldehido para formar una variedad de
importantes biomolécuias incluyendo heterociclos de nitrégeno.

2. Los polimeros de cianuro de hidrégeno se forman rapidamente en medios reductores.
Estos sélidos amarillo-naranja-café-negro pueden pirclizar o hidrolizarse a muchas
clases de moléculas pequefias incluyendo los a-aminocacidos.

3. Las poliamidinas son componentes impurtantes de estos polimerss de HON que
pueden servir tanto de antecesores de proteinas como de agentes condensantes
prebidticos, e.g. para la sintesis paralela de polipéptidos v polinucledtidos.

El poliaminomalonitrilo es la macromolécula esencial necesaria para el origen de Iz
vida. {15)

2.44 HIPOTESIS EXOGENA DEL ORIGEN DE LA VIDA

Las moléculas prebidticas se denvan de moléculas orgénicas abidticas, radicales y
iones. La Tierra se formé hace 4.6 x 10° afios, pero el tiempo para ei origen de la vida en la
Tierra permanece inclerto. La tierra primitiva posela un medic adecuade para la evoiucidn de
la vida, pero no tenia agua y materiales orgénicos como procesos para iniciar quiralidad
molecular v para ampliar Ia homogeneidad necesaria para las autorepiicaciones en los
origenes de la vida. Ademas existe acuerdo general en que los oligomeros y moléculzs
organicas complejas deben haber existido en granos de alguna nebulosa soiar antes de que
los cometas se formaran y fueron incorporadas a sus ndcleos durante la formacién del
cometa. Dentro del niclec, estas moléoulas estdn bien protegidas de ia radiacion UV y
cosmica, La fuente de moléculas prebidticas complejas parece existir mas en los
componernites organicos de particulas de polvo cometario que en ios constituyentes de hielo
del nacleo.

Se ha sugerido que HCN, que juega un papel clave en l2 sintesis de aminoacidos v
nucleotidos, puede ser uno de los compuestos que fueran proporcionados por medio de
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impactos de cometas ¢ metecritos, en iugar de haberse sintetizado con mucha dificuitad en iz
Tierra, ya que su formacion en la atmasfera terrestre dominada en aquel entonces por CO,y
No requiere romper los enjaces iriples N=Ny C=0 .

investigacionas recientes, al menos cualitativamente, sugieren la importancia de los
compuestos organicos exogenos es despreciable si en realidad la atmosfera fue reduciora,
pero cobra mucha importancia si la atmdsfera estuvo dominada por CO», como la actuzles
atmésferas de Marte y. (8}
A continuacion se presenta los diferentes modelos propuestos para un origen extraterrestre de
fa vida.

El madelo de Clark.

Clark {1988} ha ufilizado los resultades de PUMA vy descrito gue si un cometa se
hubiera estrelfado contra la Tierra dejaria un charco en el que el material organico conduciria a
moléculas biogénicas y en Ultimas instancias a la evelucién de las primeras enfidades que se
duplicarian por si solas: un requisito para la formacién de vida en la temprana Tierra.

Sin embargo, se ha propuesto que las clases de sustancias presentes en el polva
cometario son altamenie reactivas especialmente en agua caliente. Si imaginamos algin
mecanismo que lieve a esas sustancias a tener contacte con agua liquida, los carbohidratos
insaturados pueden agregar moléculas de agua reaccionando para dar origen a carbohidratos
como azdcares Las especies que contienen nitrdgenc pueden reaccionar para dar origen a
bases de nucledsidos, si no estdn ya presentes. Ei cenire mineral pueden servir como una
fase de unidn necesaria para dar un gradiente de conceniracion local y también como una
fuente de acido fosforico disuelte. Con un modelo como este ios premequisitos quimicos v
también los requerimientos de termodinamica no lineal fuera del equilibrio estén satisfechos.
Alta afinidad, slto gradiente de concentracion y localizacidn de las reacciones han sido
consideradas para disparar la auto-organizacion de los dcidos nucleicos. Se sabe que esto es

" posible sin aminoacidos en esta eiapa temprana porque la replicacion de RMNA no estd
necesariamenie asociada con la transcripcion, cuande cataliticos de Zng+ estan presentes,
Somo en el caso del polvo.

El modelc de Krueger y Kissel,

Krueger vy Kissel (1989) favorecieron otro escenario en el que la mezcla intima de material
organico y polvo presente son tos puntos clave. El material organico como se ha descrite
antes tiene grandes cantidades de energia fibre latente. El polvo ofrece una gran area
especifica de superficie con propiedades cataliticas. Luego de gue el nlcleo del cometa entra
a fravés de la atmosfera, se disuelve en los océanos y el agua entra en los huecos de fas
particulas de polvo, favoreciendo las reacciones especificas para la biogénesis. E! polvo
también ofrece una cierta coinpartibilizacion, 1o cual mantiene los productos de reaccidn juntos
el suficiente iempo necesario para alcanzar ia complejidad de las moléciias biogénicas. {8}
Como todo esto sucede en el océano, cualguier entidad que emerja de este medio ambiente
podria alimentarse de material orgdnice ya formade en la Tierra por varios progesos y por ello
estarian presentes en los tempranos océanos y los productos de desecho podrian dispersarse
en aquet medio.

£1 modelo de Bonner.

La evidencia que existe que los cometas son conglomerados de poivo interestelar (24,22) (ver
a continuacién la Fig. 6) v que tanio el polve como fos cometas son en gran parte hechos de
materia organica compleja {16,23,24,25) ha proporcicnade un empuje importante a la
canjetura de Oré de nuevo en 1961 (26) gue ios comelas son responsables de la vida en ia
Tierra {9). 3in embargo, en el contexto maderno dei modeio de puive interestelar de cometas
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no solo pequenias moléculas como HCN y HCO estan presentes en cometas, sino los bloques
hasicos organicos pueden existir en forma abundante ya en el nucleo del cometa como
también pequefios precursores.

Resultados de laboratorioc muestran que maieria orgénica en los cometas debe
contener muchas moléculas prebidticas, El proceso fotalitico ultravicleta de hielos simples
tanto en el espacio como en el laboratorio lleva normalmente a mezclas racémicas.

Una sugerencia importanie de un posible proceso prebibtico que lleva a mezclas no
racémicas ha sido hecho por Bonner y sus colegas . Ellos sugieren que la tuz polarizada
circularmente de las estrellas de neutrones cuando el palvo interestelar pasa cerca de ellas
{como en el modelo de Greenberg) puede eliminar selectivamente uno de los dos tipos de
quiralidad de moléculas en los martos de polve si las moléculas de imagen especular estan
originalmente presentes.

La hipdtesis de Bonner necesita que cuatro condiciones sean satisfechas:

1) qgue maléculas prebidticas con simetria especular existan en el polvg interestelar come
moléculas del manto;

2} que la z polarizada circularmente interactuando con sistemas muy frios (el polve
esta generalmente a temperaturas ~ 10K} teriga los mismos efectos en moléculas con
simetria especular como si estuvieran a temperatura ambiente;

3) que existan suficientes pulsares individuales (estrellas de neutrones) en el espacio
con radiacion UV suficientemente fuerte como para haber creado un exceso
enantiomérico significativo en el polvo en nubes individuales;

4) que el polvo pudiera haber sido traido a la superficie de la Tiermra preservando su
quiralidad. {2)

Fig. 6 Modelo de un agregado de un promedio de 100 particulas de polvo interestelar.(2)
El modelo de Greenberg.

Greenberg (5) presenta un modelo de cometa basado en la composicion quimica del polve
interestelar en nubes moleculares densas y difusas resultado de sus inferacciones quimicas
subsecuentes y fotaprocesos UV. Segun éste, las nebulosas presolares que se colapsaron
conducen a un modelo de conglomerado porcse para el nicleo del cometa, a pariir del cual se
derivan ciertas propiedades fisicas que incluyen coaductividad térmica y fuerza de tension. La
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estructura morfoidgica porosa también exhibe comportamiento anémalo: a partir de una
combiracién de datos obtenidos de observacionas disponibles, experimentos de laboratorio y
modelos tedricos, se ha llegado a la conclusidn que el nucleo del cometa que aln no ha
sufrido metamorfosis estd compuesto, principalmente, de material poroso conglomerado. Las
impiicaciones de un modele como este sugiere que existe una conductividad térmica muy baja
y fuerza de tension también baja. Este material del ndcieo cometario, al ser sujeto a fuertes
ondas de chogue, puede suftir una expansion explosiva en lugar de una compresion (5), lo
cual esta respaldado por recientes experimentos de choque sobre material porosec: condritas
carbonosas.

2.3.4.3 ENVIO DE COMPUESTOS ORGANICOS A LA TIERRA.

Se sabe que hoy en dia algunos compuestos organicos complejos son enviados
intactos a ia superficie de ia Tierra y se cree que ia cantidad de este material seguramente fue
mayoar en la tempranz historia de iz Tiers {8} v que en la actualidad, ia principal fuente de
estos compuestos organicos exdgenos es el fiujo de particutas de polvo interplanetario, el cual
proporciona unas 300 toneladas de materia organica 2 |a Tierra cada afio. (17)

A pesar de esto, existe aun el problerna dei calor generado por la colision dei cometa con la
Tierra y como las moléculas podrian haber scbrevivido a este calor:

1. La tan baja densidad promedio de los grancs de ~0.3 g om™ hace posible para
una atmosfera densa que haya amortiguade sustancialmente ef niicleo det cometa al caer.

2. Elincremento en la pérdida de la densidad baja conduce a [a creacién dentro de!
nucier de choques de expansion en iugar de chogues de compresion (7). Esto proveca que el
nlcleo se fragmente y que sea capaz de romperse en pequefias paries que fueran
amortiguadas de mejor manera por la atmdsfera.

3. La estructura morfolégica y las propiedades fisicas de los materiales dentro del
mantc y del centro en los componentes individuales del polvo dentro de los fragmentos
ofrecen una base méas para preservar los compuestos organicos no volatiles. Los fragmentos
finales son densidades tan bajas como menares de 0.1 g ¢cm™ come el poivo de cometa
despues de remover todos los compuestos volatiles {22) pueden fiotar suavemente hacia la
Tiema. (7)

Siendo esto asi, no necesitamos que scbreviva mas gque una pequefia fraccién de las
particulas del polvo del cometa con sus compuestos organicos y su quiralidad intacta. Por
ejempio, si sdlo sobrevive (.1% de [a masa de un cometa de 3 Km. de radio, el nlimero de
particulas que aterrizarian sobre la superficie de! planeta seria de ~ 10% , lo cual hace ya muy
posible que ocurra un evento como el de originar vida a partit de estos granos de polvo de
cometa que actdan como semillas.

Esto significaria que aunque sdlo pudiera sobrevivir el 0.1% del material del cometa al caer a
ia Tierra como pequefias particulas de polvo cometaric que preserva sus moléculas
prebitticas, habria aproximadamente 10%° posibiidades para que se criginara vida a partir de
unc de estos granos de polvo si cae en agua. (2)



2.44.4 OBJECIONES

Las dificultades de ia hipdtesis enddgena (secc. 2.3.3) no se presentan si suponemos vélido
el escenario extraterrestre del origen de ta vida:

* En el espacio exterior los procesos prebidticos y protobidticos han tenido casi ia
edad del Universo para generarse (airededor de 10 mil millones de afios), ya sea
en el polvo interestelar, en superficies de meteoritos o en cometas. Por lo tanto,
no es necesario suponer condiciones de autoorganizacidén extremadamente
rapidas para iegar a los organismos vives.

» En la sintesis extraterrestre de moléculas organicas, existen las condiciones para
Tomper ia simetria de jas muestras racémicas de aminoacidos, tal y como M.
Greenberg y otros aulores han sefalado.  Por un lado, existe la radiacion
ultravioleta circularmente polarizada proveniente de los pulsares, y por otro, la
temperatura es fo suficientemente baja {(~ 3°Kj como para no “opacar” el efecto de
ests radiacién. Como ya hemos mencionadc, estas son precisamente fas
condiciones para obtener muestras asimétricas de enantiomeros en fa sintesis de
aminoacidos. De hecho, se ha enconirado en algunos meteoritos que,
efectivamente, hay considerablemente més amincacidos de un tipo que de otro .
Esto, aunado a los estudios de composicidn isotopica a los que nos hemos referido
con anterioridad, hacen suponer que los aminodcidos terrestres son descendientes
de algln tipo de amincdcido meteoritico. {16}

* En el espacio exterior abunda el hidrdgeno y casi ho hay oxigene libre. Esto
respaldaria la formacién de moiécuias organicas en medios reductores.

*  En el medio interestelar casi no hay agua, y la poca que hay esta congelada. Asi,
ro se tienen las reacciones de hidrolisis que rompen los enlaces de polimerizacion
de las maléculas organicas. Por el contrario, las arcillas y silicatos presentes en
ios meteoritos, cometas y polve interestelar favorecen tales reacciones de
polimerizacién. Consecuentemente, los procesos bioquimicos basados en el ARN
si se pueden llevar a cabo en estos medios. (1)

Atin cuando el escenario extraterrestre del origen de la vida tiene varias ventajas
respecto del escenario terrestre como ya se expuso, no es definitivo, y existe mucha
controversia al respecto.

Los datos disponibles hasta ahora han sido discutidos extensamente y usados para derivar
propiedades de material cometario. En la mayoria de los casos las conjeturas pueden
soportar ! rigor de las preguntas hasta que se llega a las pruebas contundentes sobre ef tipo
de material que se encuentra presenie en cometas. Sin embargo, ha quedado clare que el
material organico cometario es de una naturaleza compleija. (3}

Algunas objeciones que la hipdtesis exdgena no aclara s que no se han enconfrado indicios
de una presencia significativa de compuestos ricos en oxigeno tomo azicares y peptidos, a
pesar de que éstos aparecerian de manera facilments identifisable en un espectro de masas.
Ademas los acidos nucleicos deberian de tener fosforo, el cual no se ha encontrado en una
fraccion suficientemente significativa. (3) pero suponiendo que tiene la misma baja abundancia
relativa en cometas que en el sol, pudo haber escapado a la deteccién . (4)

Sin embargo, lo que se puede concluir de las investigaciones actuales, es que la hipotesis
endégena no es la Gnica altemnativa, sino que, con alta probabilidad, fa vida también se pudo
originar en ofros lugares. (1)



2.5 POLIMERIZACION INDUCIDA POR RADIACION.

251 FUNDAMENTOS. {24}

Un polimero es una sustancia cuyas molécuias consisten de un gran ndmero de
unidades base de bajo pesc molecular, estas unidades se ilaman mondmeros, éstos estan
conectades por enlaces primarios. Proviene del griego poly meros = muchas partes. Si A es
unz raolécula de mondmero y —A- la unidad base, la moiécula de un polimerg se representa
asi:

~AAAL A o AT,

donde n es un entere, llamade e! grade de polimerizacién de esta melécuia del poiimero, y —A-
también se llama unidad repetitiva. Por gjemplo:

~CHCI-CHa-CHCI-CH; - o - [CHCICH}-n

Cabe sefiaiar que las unidades base va no son mioiéculas y que difieren de slias en estructura
y frecuentemente en composicion de los monémeros correspondientes:

£l cloruro de vinilo CHCI=CH, da como unidad base —-CHCI-Ci,-

De tal manera gue un mondmero a5 un compuesto que consiste de moléculas simples y
pequenas, gue pueden reaccionar cada una con ofro montmero, i.e., s polimerizan dando
una molécula de polimero.

CLASIFICACION DE POLIMERCS

POR S5U ORIGEN:
= Polimeros organicos siniéticos
= Biopolimercs
= Polimeros semi-siniéticos
= Polimeros inorganicos

FPolimeros organicos sintéticos;

Esta es la clase mas importante de materiales macromoisculares, con frecuencia se refieren a
elios simplemente como polimeres. Sus molécuias consister de un nUmerp restringide de
monomeros organicos quimicaments diferentes | mondmeros de un sole tipe son llamados
homopolimeros, de dos tipos, copolimeros y de tres tipos, terpoiimeros.

Biopolimeros:

Esta clase involucra sustancias come proteinas, polinuctectidos, polisacaridos {celulosa), hute
natural y diferentes gomas. Las moiéculas de las proteinas confienen muchos tipes de
mondmeros (hasta 20 aminoécidos), organizados en una secuencia especifica (de acuerdo
con el codigo genético) en cadenas de longitud definida,

CLASIFICACION PCR ESTRUCTURA DE LA CADENA

Se distinguen cuatro estruchuras de cadenas de polimeros:
* Cadenas iineales
= (Cadenas ramificadas
* Rades de polimeros
*  Polimeros en forma de escalera



CLASIFICACION POR COMPOSICION DEL MONOMERG

*  Homopolimeros

= Caopolimeros aleatorios
« Copolimeros alternos

= Copolimeros de blogue
»  Copolimeros injertados

»  Terpatimeros aleatarios

~AAAAAAAAAAAAA —

95}
[

~AAABBAABBABAA

~ABABABABABABA -

~AAAAAABBBBEB-
~AAAAAATAAAAAA ~

I

BBBBBBB-

-~AACABABACCEB-

CLASIFICACION POR MECANISMO DE POLIMERIZACION

= Condensacion o polimerizacioén de crecimiento por pasos
«  Adicion o polimerizacidn de crecimiento por cadenas
= Pofimerizacién por apertura de anillo.

A incio de una polimerizacion por condensacion, todo el sistema gradualmente se fransforma
en una mezcia de cadenas cortas (mondmeros, dimeros, trimeros, efc.), mientras gue a! inicio
de una polimerizacion por adicidn, solo se forman pocas pero muy largas cadenas

Tabla 8. Diferencias entre polimerizacion por condensacion y por adicion

POR CONDENSACION

TPOR ADICION g

EPASOS DE LA REACCION

i

Eliminacién de unz peguefia
molecula

Frecuentemente {e.g., agua}

——

Nunca |

las cadenas dei polimero)

complementarios se condensan
para formar un eniace en la

cadena del polimere asi
'fcrmado.
[* Todos ios  extremos
complementarios de las
cadenas pueden reaccionar
| UNOSs con otros:

M s 8 — M

* Todas las cadenas pueden
crecer duranie el tiempo de
reaccion completo.

Iniciador {para empezar la|No es necesario No es necesaric |
! reaccién) !
| Propagacién  (crecimiento  de:” Dos grupos  Tinales|” Un grupo final da origen de!

nueve a un grupo final activo:
(remccion en cadena) |
* Sélo las cadenas iniciades!
reaccionan exciusivamente con!
MonGmeros: :

MY+ M- M, ;
* El ¢recimiento de la cadena
es rapido y se lleva a cabo en
un corto periodo entre la
iniciacion y la terminacion. !
b
r

| Terminacion

La mayoria de las veces no
ocurre.

Qcurre siempre como regia.

Se incrementa el Hempe de
reaccion

Aumenta ef grado
polimerizacion promedio.

d
de! Se forma mayor numero de

caderas de polimeros, pero el:
de polimerizacién promedio’
disminuye. R
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Capacidad para polimerizar

Un mondmero necesita lo siguiente para ser capaz de polimerizar.
= El monomero debe ser difuncional
* Debe ser suficientemente reactivo.
= Deber ser muy puro
»  Latermodindmica del sistema debe permitir la polimerizacian.

Funcionalidad dei mondémero

La funcionalidad del mondmero se refiere al numerc de enlaces quimicos gue éste puede
formar con otras molécuias bajo las condiciones de reaccion que imperen,

H
CgHsOH - CszO— i
H.CO —C-0-
El etanoi es un monomers El formaldehido 2s un i
monrofuncionat. mondmero hifuncional. H

REACTIVIDAD DE LOS MONOMEROS

Frecuenfemente, se utlizan cataliticos para acelerar ¢! precese de crecimients de las
cadenas. Tratar de aceleraric incrementande la temperatura puede derivar en productos
secundarios.

POLIMERIZACION POR MEDIO DE RADICALES LIBRES. {25}
Radicales Libres.

Un radical libre puede ser definido como un fragmente molecutar insaturade que se pudso
haber formado por medic de fisién homolitica de un enlace covalents, en ol cuai &l electron
desapareado resultante no contribuve al enlace. El slectron desapareade que caracleriza a un
radical libre, nc aporta ninguna c©arga & las especies y muchos radicales son inclusc
eléctricamente neutrales.

Formacion de Radicales iibres.

Debidc a que la exisiencia de radicaies libres se ha estabiecido firmemente e incluse se han
detectado, se ha podido identificar muchas especies de radicales por medio de diferentes
técnicas.,

Las reacciones que producen radicales pueden ser divididas er dos categorias:

»  Fisidn de enlaces covalentes
*  Procesos de transferencia
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Propiedades de los radicales libres.

tos radicales son especies altamente reactivas debido & su electron impar y frecuentemente
aparecen como intermediarnios de una reaccidn que no pueden ser aislados.

La reactividad de ios radicales depende de las propiedades estabilizantes de los grupos gue
se encuentran en la vecindad del atomo en ef que esta el electrdn impar sobre qué tipo de
grupos éste se puede desiocalizar. Ademas de la posibilidad de dessomposicion de un radical
en una molécula estable y un simple radical, los radicales primarios pueden sufrir
ransformaciones para dar especies altamente mas estabilizadas.

PRODUCCION FOTOQUIMICA DE RADICALES. (27}

A coniinliacion se vera de manera breve la produccion fotoguimica de radicales Bbres,
se empezarad con un resumen de ias propiedades generaies de ios procesos fotoquimicos.

Basicamente, las propiedades de los procesos fotoquimicos se originan de la
cuantizacién de la energia de radiacion electromagnética v ia naturaleza mecdnica cudntica de
sus interacciones con ja materia. Commo bien se sabe, 1a luz de una determinada frecuencia de
vibracién sdlo puede ser emitida o absorbida en unidades de energia, io cual se represanta en
la siguiente relacion:

E=hv

donde ves la frecuencia v #es la constante de Planck, una relacidn que a veces es iR
expresar en la forma de:

2.8579 x 10%/ longitud de onda en 4 = £ en calimol

COMO UNa consecuencia, la uz de una frecuencia dade sélc puede ser absorbida (o emitida)
por una molécula si ésta puede, simultaneamente, sufrir un cambio de energia iguala Av, v
un postulado de la fotoquimica es que soio la luz que es absorbida puede ser efectiva en un
Proceso quimico.

En generzal, Ia energia se almacena en las moiéculas como energia cinética (translacionai,
sotacional v vibracional) y energia electrdnica, y los proceses que son imporiantes en
fotoquimica son aquelios en los que la absorcidn de luz conduce a cambios en estados
eiectronicos, 1.2., en los gue 'a absorcion eleva unc o més electrones en el sistema a partir de
un estado base a unc excitado. (25)

POLIMERIZACION AGCTIVADA POR RADIACION

tas polimerizaciones iniciadas o propagadas por radiacidn electromagnética son
Hamadas polimerizaciones activadas por radiacién. Se clasifican en dos:

»  Polimerizacion iniciada por radiacién: ocurre cuando la radiacion inicia una reaccion
multiple, pero donde cada etapa individual de propagacion se lleva a cabo sin la accion
directa de la radiacian.

» Polimerizacion por radiacion: en ésta cada etapa individual de propagacidn se
efectia por la radiacion.

Ademés, este tipo de polimerizacicnes se clasifican de acuerdo al tipo de radiacion usada.
Se hace una distincién entre ©

* Radiacion de alta energia : radiaciones o y §, neutrones lentos.

* Radiacion de baia energia: luz visible o uliravicleta.
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Las polimerizaciones iniciadas por radiacidn de baja energia se llaman polimerizaciones
fotoactivadas, donde, de nuevo, se distingue entre las polimerizaciones foloiniciadas vy las
fotopolimerizaciones. {26)

Fotopalimerizacién (28}

Se puede definir como el procese donde ia luz és usada para inducir un incremento de
pesc molecular,
Fotodisociacion. (29}

Coma ya se mencioné, las radiaciones transfieren sus energias a la materia a través
de interacciones electrostaticas de electrones gue se mueven rapidamente con los electrones
de orbitales de las sustancias irradiadas. Sila energis transferida por el glectron incidente &
un orhitai de ur: electron particular es mayer que su energia de enface, este electron pueds ser
expuisado dejando atras un ion cargado positivamente, Este procese de ionizacion puede ser
escrito esquematicamente como sigue, donde ~~—, representa un sucesc radioquimico:

AB ~~ AB" + ¢
La ionizacién puede conducir a la fragmentasian molecular.:

AB -~y A" + B +@
Donde el producte B puede ser un radicat iibre.

Por otro tado, la energia transferida al orbital de slectrdn g5 manor que ia necesaria
para e! procesos de ionizacion, ef elsclrn es, entonces. elevado a un nivel mas alto,
originando , asi, un estado excitado:

AB ~~-3 ABI

Este proceso puede ser inmediatamente seguido por fa disociacion de la molécula resultanie,
la cual esta electronicamente excitada (AB}} v dar origen a radicales tibres:

ABY ~~—y Ac+ Be

Aliernativamenie, |z molécula excitada AB? puede desactivarse dando origen & emisién de
cajor o de un cuanto de kiz:

AB: — AB + calor{d kv)
Dtas moléculas excitadas surgen como un resultado de la neutralizacion de ia carga

AB' + & » ABi
Las espacies AB13 son portadoras de una cantidad de energia para el potencial de ionizacion
mas bajo de la molécula, el cual es entre 10-15 eV para moléculas organicas. Esta energia es
mayor que cualquier energfa de entace; por ello, ABf{: casi siempre se disocia en radicales
libres.

Todas las reacciones inducidas por radiacion resultan de la interaccion de estas
especies activas con ellas mismas o con las mokéculas que estan en el medio.
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REACCIONES DE RADICALES LIBRES
Los radicales libres son respomsables de una gran variedad de cambios quimicos
inducidos por radiaciones.
«  Recombinacién de radicales formados en la radidlisis ¢ fotolisis de hidrocarburos
conduce a la formacién de dimeros;
RH — Re + He
Re +Re -3 Ry
La misma reaccidn resulta en un entrecruzamiento cuands se tratz de un polimero:

PH — Pe + e

Ps+Pe — P-P
Donde P+ es un radical polimérica.

La irradiacién de un polimerc A, en ia presenciz de un mondmerc B resultard en una
copolimerizacion por injerto segln la siguients secuencia de reacciones:

An+mB"’Aan
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3. MODELO 1

Tomando en cuenta las anteriores consideraciones sobre un posible origen de
ta vida extraterrestre, se propone un modelo base en et cual Iz eficiencia de los precesos de
polimerizacién es incrementada al llevarse a cabo en canales de meteoritos cuya superficie
consta de estructuras laminares cuasi-unidimensionales o en la superficie de filamentos
tubulares de hielo en granos de polvo interestelar. Estos canales o filamentos se encuentran
presentes en material interestelar ¢ cometario donde los mondmeros organicos son
producidos. La radiacién electromagnética de onda larga podria forzar los mondémeros a
oscilar en las superficies de canales o fiiamentos con choques eventuaies de los cuales el
resultado inmediato es el aumento de la longitud de la cadena del polimero. Dichos polimeros
se formarian y moverian sistematicamente en la misma direccion {(hacia la derecha) limpiando
ia superficie de! canal para futuras polimerizaciones adicionales. {21}

Existen otras modelos de este tipo que se ufilizan en procesos de agregacion.
En estos modelos se considera {a longitud de los bloques {monomerosi52). Sin embargs, en
este modelo los blogques solo se utilizan para la representacion grafica de ellos, en realidad, el
modelo supone los mondmeros comc masas puntuales que tienen diferentes cargas y que se
mueven con diferentes velocidades a o targo del canal. Esta aproximacion resulta valida para
el modelo ya que se estd considerando un fendmeno en el que hay baja densidad de
monémeros, de manera que los mondmeres nunca podrian apilarse unos encima de otros.

Este primer modelo se presenta para ofrecer una idea de como fue
avolucionande el modelo. Es por elio que en &l no se consideraron factores como ruido,
diferentes distribuciones de mondmercs con diferentes cargas {se consideré p =q), varaciones
en la longitud e canal, etc que si se consideran en el segundo modelo.

3.1 EL ESCENARIO:

El proceso de sintesis de polimeros se realiza sobre la superficie de un canal finito. Durante e!
recormrido de un mondmero sobre el canal éste puede chocar con ofro mondmero presente y
formar asi un dimero, y éste podra chocar con ofros mondmeros, y ast sucesivamente. Al
final del canal se cuenta el nimere de n-meros de diferentes tamafios que se formaron
durante ei recomrido completo del canal.

LOS MONOMEROS:

Las particuias, en ia figura 7 como blogues, representan mondémeros de
compuestos organicos. Son radicales libres formados por la radiacién de luz uitravioleta
proveniente de pulsares o nebulosas. En el modelo, en general, existen mondmeros de
diferente tipo, este se representa, asignandoles a los monémeros, de forma aleatoria, cargas
diferentes. Especificamente se utilizan cargas igual a 2 & 1, con el Unico cbjetivo de
diferenciar unas de otras (podrian ser 06 1}.

. N N S I T3 R K
0 vV o5V v v L

Fig. T En esta figura se representa uno de los casos para n = 4, es deci, cuands en el canal existen 4
monémeros en movimiento. La combinacion que se observaesla2 11 1. Los mondmeros se mueven hacia
ia derecha con velocidades iguales a sus cargas.



Los mondmercs que se representan en el modelo reaccionarian primero para formar
copolimeros aleatorios. E! modelo de choque corresponde al proceso de polimerizacion por
condensacién (ver antecedentes. Los monémeros que se utilizan en el modelo son
bifuncionales como se requiere {ver antecedentes), altamente reactivos {por ser radicales
libres) y de alta pureza { por no encontrarse mezclades ni en medio acuoso).

En estos modelos no se utilizé ningdn agente catalitico para acelerar el
proceso de reaccidn como normalmente se hace en los procesos de polimerizacion en
laboratorios.

EL CANAL

En el modelo el canal es considerado como una malla unidimensional cuyas
celdas estan vacias al inicio y durante el proceso de poiimerizacion se ilenan aigunas con los
mondmeros. Esto hace que el modeio sea discreto en cuanto al movimiento de los
monomeros en el canal. El canal puede representar fisicamente tanto las estructuras
unidimensionales de la superficie de los meteoritos o la superficie de filamentos ¢ tibulos de
hielo del manto de fos granos de polve interestelar.

Como se menciond anteriormente, los modelos trabajan en un regimen cuasi-
unidimensionat, por lo que el canal se utiliza para satisfacer esta condicion, con ello, ademas,
se asegura la eliminacién de reacciones compelitivas. laterales o de entrecruzamiento tan
comunes en las reacciones de polimerizacién. También se favorece el porcentaje de
rendimientc ya que dado gue el medic no es acuoso se evita problemas con las
gencentraciones de los reactivos, reacciones de competencia por hidrélisis, alteraciones en las
reacciones por el pH del medio y por la distribucion totalmente aleatoria de los reactivos en un
medic liquido {lo que equivaldria a tener un modelo tridimensional}. Es decir, el uso del canal
como medio de soporte para que se lieven a cabo las reacciones entre mondmeros, permite
asegurar un orden en la secuencia de los chogues.

La longitud del canal es considerada finita y se calcula analiticamente 1a longitud minima
necesaria para la formacion del oligémero de mayor longitud, segdn el namero de monémeros
iniciales.

LA TEMPERATURA

Se toma como referencia el modelo de Bonner en cuanto a que la temperatura dei polvo es de
aproximadamente 10K {2) para ei medele.

La baja temperatura que ofrece este esconario evita reacciones secundarias debido a
vibraciones de ias moléculas, choques aleatorios o descomposicion de reactivos o productos
por altas temperaturas.

LA ECUACION DE MOVIMIENTO

Este modelo se reduce al problema de una particula cargada en un campo eléctrico uniforme y
oscitante (alterno) {56). Si se supone la construccién de un campo eléctrico en un mapa
tridimensional, el campo eléctrico preducido en la posicion r por una carga G en la posicion rg
esta dado por

E(r)=—=— 0 (r—ry) ec. (3.1)

|r—rg [J
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A cada punto del mapa se le asocia un triplefe de ndmeros, que son los valeres de las
componentes Ex, Ey, Ez.

Conocer el valor del campo eléstrico es Util, porque utilizandolo se puede conocer la fuerza en
cualquier ofra carga de magnitud q en esa region;

F,=qE ec. (3.2)

La fuerza electromagriética es la contribucidn del campe eléctrico a la fuerza sobre la carga q.
Si la carga se estd moviendo, habra una contribucion adicional a la fuerza sobre la carga.
Esta fuerza adicional es linealmente proporciona! a la velocidad v con la que ia carga se
mueve en relacion al observador, suponiendo que el movimientc es a velocidad constante.

Si tenemos que

E=xE_=xE sinwt ec. (3.3)
donde w =277 y E_ = es la amplitud def vector del campo eléctico.
Dadoque F =ma=gE ec. (3.4)

La ecuacion de movimiento es:

~ dJ . .
E == FE sinwt ec. {3.5)
m

Dado que la expresién mas simple para la fuerza de friccion esta dada por la iey de Stoke
(51), tenemos:

Fo=—ov ‘ ec. {36.)
donde @ =K7 y K depende de la forma del objeto y 7 = coeficiente de viscosidad.

L] o - a L] N a
Entonces, ma =—ax vy dividiendo entre ia masa obtenemos v=—-x y haclendo y = —
i m

tenemos: vty =0 ec. (3.7)
pero dade que la fuerza de friccidn no es la Unica que actia sobre los monamercs, la ec (3.7 §
toma la siguiente farma cuando se ie suma la fuerza eléctrica:

vy x+gE =0 ec. (3.8)
y usando ia ec (3.5) tenemos

vty x+gE " sinwt =0 ec. (3.9)
y dado que los monGmeros se mueven con velocidad constante, fa aceleracion es cerc.

Recientes estudios en nanotriboiogia (estudio del origen de la friccion a nivel atdmico}
demuestran que las leyes de friccion a nivel macroscopice ne son aplicables en la escala
atémica. Entre otras leyes que se modifican estd que la fuerza de friccidn es mas bien
proporcional a la verdadera area de contacto que a [a aparente, esto es asi para la friccién en
la escala atémica (53). Por esto si tenemos un polimero compuesto de mondmeros como en
ia fig. 8.
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AV

P

Fig. 8 Esquema de un n-merc ya formado

Se tiene que el drea de contacto es:
A=bnf ec. {3.10}

donde 1 = numero de mondmeros que forman el n-mero
& = ia aitura del bioque gque representa un monémero y
1 = longitud del monémero

La masa es incluida de la siguiente manera en el pardametro n:
m=mn ec. {3.11)

La ec. (3.9) se puede rescribir entonces de la siguiente manera, segun la ref. {53):

mx =—n4d x+ OF, senwt g¢. (3.12)

Si hacemos que Q sea la suma de todas las cargas de los monémeros que forman e! n-mero,
tendremos:

o= Zei ec. (3.13)
i={
Tomanda en cuenta ia ecuaciones (3.10) v (3.13) en (3.12) v fomando en cuenta que se esta

considerande el caso limite de alta friccitn, el término inercial ( m x ) no estd presente (51}, asi
{enemos:

pbulx =Y €. F, f(wt) ec. (3.14)
i=l

Donde fiwt) representa cualguier radiacién en general, mientras que f, sen wt se ulllizaria
tinicamente en el caso de radiacion monocromatica,

Asi, tenemos que la velocidad esté dada por ;
- F 1 L
x=—" _Ne. f(wt ec. (3.18)
o Z s f(wt)
ia densided de carga estaria dada pon

€=iZef ec. (3.16)
o
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De manera gue la velocidad estaria dada por lg siguiente ecuacion:

.:c = —}i’- &/ (wr) ec. (3.17)
bin

F
Hagiendo ¥ = —% f(wt), tendremas:
bin
=8V ec. {3.18)

Ademas la longitud de onda de la radiacién se supone tan grande como sea nacesario para
que todos ios n-meres que estan sobre ef canal choquen y caigan, dejdndolo libre para un
nuevo proceso. El desplazamiento de los monomeros es discreto porque el canal es una
malia unidimensionat.

COMPOSICION DE LA DISTRIBUCION DE CARGAS

En este primer modelo se supone una contribucion equitativa de mondmerocs con carga 1{p}y
monomeros con carga 2 {q), de maneraque p =g = 0.5

EL INICIO DEL PROCESO DE POLIMERIZACION
« Produccién de radicales libres

La formacién de los radicates fibres en ¢l modelo se basa en la energia gue
absorben las moléculas cuando son irradiadas per luz, esto conduce a cambios er estados
electrénicos v es lo gue hace gue estes radicales libres sean tan reactivos. E! fendmene
representade aqui utifiza iuz uliravioleta come fuente de energia.

Al ser irradiadas ias diferentes moléculas que estan en el manto de los granos pueden sufrir
fotodisociacion, produciendo asi radicales libres los cuales al recombinarse conducen a
dimerocs o a polimeros de dominios mas grandes {ver antecedentes).

* Geperacidon de monémeros:

Se considera la deposicion de n mondmeros sobre un canal de longitud finka
amada L. Cada monémero tiene asignado una carga y una masa, s¢ le llamard g4ia la carga
y m: a la masa del monémero i-ésimo.

En el tiempe t = 0, se depositan los mondmeros sobre ¢f canal y se le asigna a cada
monomero una masa y carga inicial , de manera que mi=1y 4= 2 6 1 (la carga se asigna

de manera aleatoria). La direccion del desplazamiento de cada mondmero es hacia la
deracha y viajan con una velocidad dada por la ec. (3.18):

=2V

Se supone friccién grande y homogénea, ademas el movimiento de les n-meros es discreto.
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«  Fuente de alimentacién del canal:

Se considera que los mondmeros organicos que estan en el medio interestelar pueden ser
adsarbidos sobre la superficie de un canal o un filamenta de hielo (ver Fig.8). La deposicion
de ellos sobre la superficie del canal es simultanea y sus posiciones iniciales son aleatorias
(entre 0 yL}. Donde E es el campe eléctrico y sus componentes fransversal v longitudinal.

e, &

Pl
Ty N )
VA £
=1 e —H
Ll U T A T

Fig. 8 Fuente de alimentacién para el MODELO 1. {21)

E! proceso de polimerizacion:

Una vez gue los mondmeros se encuentran sobwe e} canal, se inicia una
oscilacion de periodo muy largo con direccién hacia ia derecha, causada por la componente
longitudinal de los campos eléctricos . La cuasi-unidimensionalidad del modelo permite que fa
probabilidad de choque de los mondmeros sea grande y con elio se favorezez ia eficiencia de
la polimerizacion. Cada vez que se da un chogue entre ios mondmeros presentes sobre el
canal, la longitud y masa del cligdmero aumenta (ver Fig. 9).

G+l &> [ Fa->4ire > TEiiaa

Fig. 9 Proceso de polimerizacion sobre el canal {50}

=

Condicién de chogque:

La condiciGn necesaria para qgue se verifique un choque enire dos n-megros es
que la velocidad del n-mero 4 | que antecede al B, sea mayor , es decir, que ¥ > Ve, Enla
Fig. 10 se muestra come se ileva a cabo un choque en el madelo.
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—
I++'i |'+‘ 1+} f-y»
2V Vv Vv v

1.5V v

| rOUaTa s

ESEITATS

1.25V

Fig. 10 Choques consecutivos paran =4, combinacidn 2111 .

Generacion del nuevo n-mero:

Luego del chogue entre A vy B, el nuevea n-mero viajara con la siguiente velocidad:

en este caso,

++age 4+ B
Vioge 31798 _GavEy,
ma -+ me Ma+ 2

De la anterior ecuacidn se puede ver que e! nuave n-mero tiene nueva masa, carga y por
ende. velocidad como se muestra tanto en la anterior figura come er la siguiente.

Fig. 11 Procesc de generacién del huevo n-rero.

FriP*[T] &> G5 eyl > [yt
2V vV 15V 2V 1.5V 1.66V
a = Go=1 g;=3 g.=2 Gs* 3 Q=5
m, = m, =1 my = mg = ms =2 mg =3
V.=2V V=V V,=215V V,=2V V5= 1.5V Ve = 1.66V



44

LA ESTRUCTURA SISTEMATICA DEL MODELO

£n general, la forma de construir cada caso se debe a ta combinacion de las cargas asignadas
a los mondmeros en la situacion inicial. “n” es el nimero de mondémeros totales que estaran
desplazandose sobre el canal y que chocardn para generar un palimero de tamafio n.

La condicitn de choque en todos los casos posibles es que exista el menos una pareja de
cargas continuas 2 1, en ese orden. Enfonces, para cada case exisien 2" posibles
combinaciones de fos n rmondmeros que estaran schre el canal.

Asi, para n = 2, es decir cuando caen sobre el canal dos particulas con las caracteristicas
mencionadas anteriormente, existen 22 posibles casos de combinaciones de particulas. Es
decir, existen 4 ¢casos posibles con las siguientes combinaciones:

bl s
NN -
N =N =

donde los ndmeros representan las cargas de los mondmeros v dado que las masas son la
unidad, estos nimeros también representan la velocidad de cada mondmero.

Estas posibles combinaciones generan toda una estructura sistematica que se presenta a
continuacion:

X}

Para n = 3, exister: 2° = 8 combinaciones posibles:

1. 111 5 211
2. %12 6. 212
3121 7. 221
4. 122 8. 222

1. 1111 g 2111
2. 1112 10. 2112
3 1121 11. 2121
4. 1122 12. 2122
5 1211 13. 2211
8 1212 14,2212
7. 1221 16. 2221
8 1222 16. 2222

Para n = 5, existen 2° = 32 combinaciones posibles:

11141 17. 21

18. 21
19. 21
20. 21
21. 21211
22. 21212
23. 21221
24. 21222
25. 22111
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10. 12112 26.
11. 12121 27.
12. 12122 28.
13. 12211 28.
14, 12212 30
15. 12221 31
16. 12222 32

Para et caso de it = B, existen 2° = 64 posibles combinaciones:

. 1111141 33.
2. 114112 34.
3 111121 35.
4, 111122 36.
5 111211 37.
g 111212 38.
7. 111221 38.
8 111222 40,
9. 112111 41
o 112112 42
1. 112121 - 43
12. 112122 44,
13. 112211 435.
4., 112212 45.
15, 112221 47
16. 112222 48
17, 1211119 49.
18. 121112 5C.
18. 121121 51.
20. 121122 52.
2. 121211 53.
22. 121212 54
23 121221 55
24, t21222 56
25 122111 57
26 122112 58
27, 122121 50
28. 122122 60
29, 122211 1
300 122212 62
3. 122221 63
32. 122222 64

312 DESCRIPCION DEL PROGRAMA DE SIMULACION PARA EL MODELD 1,

Longitud del canal
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La longitud del canal considerada es finita y suficientemente grande para que sea posible l2
formacion del oligbmerc mas grande, es decir, el de tamafio igual al ndmero de mondmeros

que caen simultineamente sobre el canal.
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Generacion de las particulas iniciaies.

Iniciaimente se supondrd gque simultdneamente caen n mondmeras sobre el canal en
pasiciones que ya se les han asignado aieatoriamente. Los valores de las pesiciones pueden
estar en el rango de O hasta el vaior de la jongitud del canal. Sin embargo para la velocidad y
la carga iniciales existen sdlo dos valores que pueden ser asigniados, estos valores son dos &
uno, la asignacion también se reaiiza al azar. En cuanto a la masa inicial de cada mondmero
es de uno,

Numero de particulas.

Es el nimero de mondmeros que se caen sobre el canal en posiciones aleatorias. Este
namero es igual a n y es el mismo ndmero de mondmeras que se espera gue choquen para
formar al final un oligbmero de tamanio iguala n.

Distribucion de p y g para los monomeros.

El programa se ha disefiado para poder variar las proporciones en que se distribuyen ios
valores de carga y velocidad de dos y uno, sin embargo, para este modelc, se trabajd con p =
g = 0.5, es decir, con una z = pg = .25, donde p es 1a probabiiidad de que ai monomero se le
asigne carga y velocidad dos, y g es la probabilidad de que 2! mondmero se le asighe carga y
velocidad uno.

Generacion de una nueva particula.

Cada vez que se registra n choque {ver Condicion de choque, seccidn 3), se genera un nuevo
n-mero de tamafic igual a ia suma de las masas de los n-meros que chocaron, G en otras
palabras, al nimero total de monomeros involucrados en el choque. Este nueva n-mero
tendra una velocidad igual a la suma de las cargas de los mondmeros que constituyen el n-
mero dividido por la suma de las masas de los mismos. Su carga serd igual 2 'a suma de las
cargas de estos mondmeros, v la masa finai, a la suma de las masas individuales.

Registro de los resultados finales.

El programa registra en cada experimento al final dei canal la masa de ios n-meros formados a
io largo de éste. De tal manera que la distribucion de la probabilidad de formacién de n-mergs
se obtiene aplicando ur segundo programa disefiado pare calcular la probabilidad en
porcentaje de masa de que se forme un n-mero, al dejar caer n mongmeros sobre el canal.

3.3 ANALISIS DE RESULTADOS DEL MODELG 1
» REPRODUCCION DEL FENOMENO FisiCO

En la tabia 9, a continuacion, se observan los valores de las probabilidades de formacibn de
los diferentes n-meros (P(n)) obtenidos de la simulacion en fas primeras tres columnas. Se
realizaron 3 cotridas del programa para obtener un valor promedio de las P(n)'s y cada cofrida
se realizé con 100,000 iteraciones. Para este primer modelo se utilizo una longitud de canal
fija: 2000 unidades.

Al comparar los valores de fas probabilidades de formacion de los n-meros calkculados
anaiiticamente para este modeio {ver apéndice) y ios obtenidos por medio de ia simulacion,
se observa que el porcentaje de amor maximo que hay entre eflos es de 3.5, lo cual indica que
el programa reproduce de manera aceptable el fenomenc planteado por el modelo. la
comparacion se establece solo para n = 2, 3 y 4 porque los célculos solo se realizaron para
estos casos de n, debido a que rapidamente el modelo evidencié un decaimiente en la
produccion de n-meros conforme se aumentaba et nomere de MENOMEros que se adsorbian
sobre el canal.



TABLA 9. FUENTE DE ALIMENTACION: ESPACIO EXTERIOR
LONGITUD DEL. CANAL 2000
NUMERO DE REPETICIONES 100000

n=2 PROMEDIC TEORICO DESVIACION % DE ERROR
P(i}= {(.8753 0.875 0.8757  0.8753 0.875 -0.0003 0.03
P(2)= 0.1247 01256 0.1243  0.1246 0.125 .0004 5.04
n=3 PROMEDIC TEQRICO DESVIACION % DE ERROR
P{i}= 0.7806 0.7812 0.7794  0.7804 0.7917 0.0113 1.13
P(Z)= 0.182z 0.i828 0.1844  0.1831 0.1608 -0.0223 2.23
P{3)= 0.0372 0036 00383  0.0365 0.0474 0.0109 1.08
n=4 PROMEDIO TEORICO DESVIACION % DE ERROR
P(i)= 06997 07007 C.7005  D.7003 6.7353 0.035 35
P(Rj= 02 0.1883 0.1995  0.1993 0.1940 -0.0053 053
P{3)= 0.0901 0.091 0.0901  0.0904 0.06 -0.0304 3.04
P@}= 0102 0.008¢ 0.01 .01 6.0123 0.0023 0.23
n=5 PROMEDIC

P{iy= 06307 ©.6311 0.6287 0.6289
P(2)= 0.1982 0.1982 0.1996  0.1932
P{3)= 0.1242 012456 0.1254 01247
Pla}= 0.0432 00436 00442 00436
P{§}= 0.0026 0.0026 0.0022  0.0025

n=g PROMEDIC

P{i= 05708 057 05631  0.5699
P(2i= 04905 0.1906 0.1913  0.1908
P(3lz 01412 01424 01427  0.1424
Pa)= 00737 00733 00724  0.0734
P(s)= 00228 00228 0.0227  0.0227
P(s}= 0.0009 0.0008 0.0007  0.0008

n=190 PROMEDIC

P(1)= 03975 0.3956 03966  0.3965
P(Z)= 0.1526 0.1525 0.1527  0.1526
P(3)= 0.1458 0.1461 01451  0.1456
Pi)= 01224 01231 01218 0.4224
P{5}= 0.0799 0.0819 0.0809  0.0809
P(6)= 00524 0.0515 00520  0.0522
P(f)= 0.0295 00202 0.0302  0.0296
P(8)= 0.0146 0.0153 0.0149  0.0149
P8)= 00051 0.0047 C.0040  0.0049
P10 O 0 0 ]
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n=5Q

P(1)= 0.082 P{26) = 0.0058

P(2)= 0.0578 P27 = 0.0053

P{3)= 0.081 P(28) = 0.0044

P{4)= 0.0642 P(29) = 0.0039

PiSY = 0074 P(30)= 0.0033

P(6)= 0.0647 P31} = 0.0028

P(7}= 0.084 P{32j = 0.0024

P(8}= 0.0594 P(33)= 0.0024

P(8)= 0.0545 P(34) = 0.0019

P{10)= 0.0499 P{35}= 0.0047

P{1= 0.0453 P{36) = 0.0013

P(12)= 0.04 P(37) = 0.0011

P{i3)= 0.0359 P(38) = 0.0008

P(14)= 0.0313 P(39) = 0.0009

P(15)= 0.0274 P{40) = 0.0007

P{16)= 0.024 P{41) = 0.0006

P{T}= Q.01 P{42) = 0.0006

P(18)= 0.0183 P(43) = 0.0004

P(19)= 0.0159 P{44) = 0.0003

P(20)= 0.0141 Plds) = 0.0003

P{21)= 0.g121 P(45) = £.0002

P(22)= 0.0107 P47} = £.0001

P(23)= (.0092 P(48} = 0

P(24= 0.0079 P(49) = o

P(25)= (.0068 P(50) = 0

TABLA 10. RESUMEN DE LOS P{n) OBTENIDOS POR SIMULACION
n=2 n=3 n=4 n=5 n=6 n=13

P(1)= 0.8753 0.7804 6.7003 0.629% 0.5699 .3965
P(2)= 0.1245 0.1831 0.1993 0.1992 0.1908 0.1526
P(3) = 0.0365 0.0804 0.1247 0.1421 0.1456
Pld) = 0.01 0.0436 0.0734 0.1224
P(5) = 2.0025 0.0227 0.0809
P(6} = €.0008 0.0522
P(7)= 0.0296
P(8) = 0.0149
P(I= 0.0042
P(10)= 0

« EFICIENCIA DEL PLANTEAMIENTO DEL MODELQ

A pesar de la prediccion no favorable de ios calculos para la oblencion de n-meros de
dominios grandes, se obtuvieran resulfiados de la simulacion paran =5, 6, 10, 11y 50. En
la tabia 10 se muestra con claridad s6mo la probabilidad de formacion de los n-meros de
mayor tamano para cada caso de n, va en descenso hasta Hegar, para n = 10, a la ausencia
total de formacién de 10-meros (P(10) = D). Este decaimianto se puede observar muy bien en
ta grafica 4 paran=2,3,4,5, 8y 10 yenlagrafica 2 {ver tabla 9) para n=50.
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En las graficas 1y 2 se observa la tendencia a disminuir en [a formacion de los polimeros
grandes. Esto significa que ef modelo 1 no es el indicado para explicar de manera
satisfactoria cdmo se llevan a cabo los proceses de polimerizacién que dieron origen a las
moléculas organicas prebidticas y tal vez protobidticas en los granos de polvo interestelar

o en ias estructuras laminares de los metecritos.

El factor gue hace que este modelo no logre producir polimeros grandes es la fuente de
alimentacion que asigna las posiciones iniciales de los monomeros aleatortamente entre 0
- L en el canal, asl, algunos de los mendmeros caen en la region donde ya no pueden
chocar con otros (ver Apéndice: Célcuios v en Modelo 1, ver regiones de No alcance)
porque la distancia que fos separa es muy grande Y no logran encontrarse antes de

atcanzar el fin del canal.

Lo anterior significa que para que fa sintesis de estos polimeros se hubiera llevado a cabo
en el medio interestelar planteado, los mondémeros no debieron provenir del espacio
exterior y ser adsorbidos sobre el canai tal como caian (en posiciones al azar), perque las
sintesis de polimeros se realizaron de manera tan eficiente, que se tienen registros de sus

productos {ver antecedentas).
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4, MODELC 2
4.1 EL ESCENARIO

Este segundo modelo tiene un escenario basicamente igual al de! primer modelo,

la Ginica diferencia que existe enire ambos es 1a fuente de aiimentacion, la cual estd, en este
caso, al inicio del canal y es una resina. Esta resina representa fisicameante los compuestos
resinosos que se han detectado en los granos de polvo interestelar {ver antecedentes).
Las mondmeros se forman ai igual que en el primer modelo por irradiacién de tuz ultravioleta
de ios compuestos rasinosos, estos mondmeros son radicales libres altamente reactivos y
cada cieno intervalo de tiempo es colocado al inicio del canal un monémero proveniente de
estos mantos resinosos. Ver figura 12.

Fig. 12 Fuente de alimentacion para & MODELO 2. (58)

Resina con
Mandmeros

T i iy

Menémercs movigndose sobre el canal

Los demas procesos, es decir, los de chogue, polimerizacién y contabilizaciéon de las n-meros
formados se llevan a cabo en este modelo de igual manera que como ya se describis para el
primero.

CONDICIONES FINALES DEL PROCESO DE POLIMERIZACION

En este modele los n-meros formados son recibidos y su masa es registrada. Estos
oligomercs serviran después de base para los procesos de replicacion contemplades en un
modelo propuesto por Cocho et 2l {21) el cual se puede ver con algdn detalle en la seccion de
Implicaciones para la sintesis prebidtica.

Al finalizar el pulse grande existen dos posibilidades en esle modelo:

2) elcanal fue limpiado, es decir, sobre él no queds ninglin n-mero
b) existen n-meros scbre e! canal que no alcanzaron el final de éste.

Para el caso 2) se supene que en la segunda parte dei puiso, los moncmeros salen al canal
sor el lads izquierdo de la figura 12 v se mueven sobre &l hacia la izquierda. Ei chogue, la
polimerizacian y el registra de los cligbmeras formados se reafiza igual gue en este modelo
con movimiento hacia &! fado derecho. Al terminar la cscilacion, en el préximo pulso, ia salida
de ios mondémeros serd hacia la derecha y asi sucesivamenie cambiando la direccion de la
saiida de los mondémeros con cada mitad de un oulss.



Para el casc b}, 1a segunda parte de fa oscilacion debido al campe electromagnético, provoca
que los p-merps que estén sobre el canal regresen 2 su fuente de origen, en donde éstos
chocaran y reaccioharan con {os radicales que se encuentran en ia rasina, perdiende carga y
masa en los choques, de manera gue por 12 alia densidad de radicales libres en elia, solo se
pueden convertir, luego de haber chocado y reaccionado con otros, en radicales concarga 2 6
1, enriqueciendo asi la resina y dejandola lista para alimentar et canat en el proximo pulso.

OTRAS VARIACIONES

1. Este modelo incluye ruide dicotémico. El mecanismo gue asigna este ruido se explica
con un elemply {caso: ruido de 20%) a continuacién. E! n-merc se mueve
normaimente, es decir avanza hacia la nueva posicidn como si no hubiera ruido sobre
el canal, Luege se generg un numers aleatoriamente entre 1-100, éste se divide entre
100 v si el resultado es menor que 0.80, no sucede nada con ta nueva posicion, si el
resultado es mayeor que 0.80 v menor que (.9, se le resta a la posicidén nueva una
unidad y si el resultade esta entre 0.9 v 1.0, 2 Ia pesicién nueva se le suma una
unidad.

Se estudit el caso para n = 25 con ruides de ©.02, 0.2, 2, 4, 6, 10, 20, 40 y E0%. Este
ruido podria representar ruide debido a la temperatura o bien ef ruido debide a las
irregularidades de la superficie de los canales en los granos de polve.

2. Ademas del ruido se incluyd fambién ta posibilidad de una fuente de zlimentacion
continua para el mogelo Z, se incluyen resultados para n = 100, 200 y 500.

4.2 DESCRIPCION DEL PROGRAMA DE SIMULACION PARA EL MODELO 2

Longitud del canal.

La simulacidn fue realizada con variaciones de la longitud del canal. Esto ohedece a que
analiticamente el modeio predice la longitud minima necesaria para la formacién de los n-
meros mas grandes. Se redujo graduaimente iz longitud minima y se registraron los cambios
an 12 produccion de ios n-meros mas grandes para observar hasta qué punto se podia redusir
la longitud del canai ¥ obtener adn un buen porcentaje de rendimiento def polimere.

Generacion de las particuias iniciales.

Al iguat que en el anterior programa, agul fas velosidades vy cargas que pueden ser asignadas
a los mondmeros son o dos & unc y estos valores se ies da en forma aleatoria, 2 masa
anicamente puste ser unt. Sin embarge, las posiciones ya no son asignadas a3l azar, existe
un orden de entrada at escenarig de la simulacién para cada mondmere, vy éste esta marcade
por el intervalo de tiempo gue transcurre entre cada aparicion.

Ntmero de patticulas.

El nimero de monémeros que estardn en movimiento a lo largo de todo ¢l canal se
proporciona al inicio del programa y cada clerto intervalo de tiempe (determinado por el
usuario, en este trabajo, cada 5 unidades de longitud det canal), inicia e! desplazamiento un
mondmero, hasta que sobre ef canal se ancuentran en movimiento tantos mondémeros come el
nimer de ellos que fueron determinados al inicio def programa. Este ndmers es igualany
es el mismo nimerc de mondmeros que se espera que choquen para formar al finai un
oligdmero de tamafio igual a n.

Distribucion de py q.
En esta parte de la investigacion se apiicaron al programa diferentes valores de p y g, los
correspondientes a valores de z = pq = 0,25, 0.20, 3.15, 0.10 y 0.05.
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Generacion de una nueva particula.

Al registrar el chogue ef programa genera un riuevo n-mera ge tamanfo iguai al nimerc total de
monbmeros que chocaron, con carga igual 2 la suma de las cargas individuzales de estos
mONOMErs y con una masa igual a la suma de las masas individuales.

Registre de los resultades finates.

Este programa de simulacion al iguat que el anterior, registra ias masas finales de los n-meros
cuando Hegan al final del canal. Asi, en casc de que no se registrara chogue algunoc, al finai
del canal ! programa registraria para n = &, por elemplo, ¢inco unes.  Para caloular fa
probabiiidad de formacion en porcentaje de masa de los n-meros, se disefid un programa que
procesa los resultados de éste. Los resultados que 3 continuacion se presentan se basan en
ia probabilidad de formacién de los n-meros, P{n}.

El analisis de los resultados se abordard de la siguiente manera: primero se tratara ia
distribucion de las cargas de los mondmeros, luege se abordard el tema de fa fongitud del
canal. Ambas secciones se presentan antes de anaiizar ia eficiencia del modelo en fa
produccién de polimeros, porque era de gran importancia determinar cuales eran ics valores
optimos de p, g v ta longitud minima del canal para que las simulaciones realmente
representaran el fenomenc fisico en condiciones fales gue se obtuvieran los mejores
resuitados posibles.  Asi, |2 eficiencia de! modelo se evaluard sin tener gue buscar
justificaciones en estos aspecios.

»  VARIACIONES EN LA DISTRIBUCIONDE p Y q.

En el modelo se establecid que p = probabilidad que el mondmero tenga carga uno y g =
probabilidad de que el mondmero tenga carga 2. Dado que  Z = pg, al modificarse los valores
de p y q, se modifican los de Z

En las tablas que se veran a continuacion se utilizan eiio valores de Z. La conirbucidn de gy
p para cada Z se observa en ia tabla 11,

£n esta tabla s¢ observa que los valores mas grandes de ia solucidn fueron asignades a g
{probabilidad de que & monémerc tenga carga 2), esto se decidio debido a la condicidn de
chogue que el modelc propone, por ello se penst que a mayer numers de menomeros con
carga 2 sobre el canal, mayor seria la posibilidad de que se dieran choques y por ende, (a
formacién de n-meros de mayor tamaio.

Tabla 11. VALORESDEp YqPARACADAZ

Z =pq Z2=0 Z=0.05 Z=01 Z=015 Z=02 2=0.25
P =p 0 0.0528 0.1127 0.1838 0.2764 9.5
P(2) =q 1 0.9472 0.8873 0.8162 0.7236 6.5

$in embargo, en la tabla 12 se observa que la prediccidon que se obtiene de los calcuios
analiticos con el modelc {ver apéndice: Calcuins) es que los porcentajes de forrnacion de fos
n-meras mayares aumentan confarme los valares de p v q se hacen iguales. De ello se



deduce que la mejor proporcion para la distribucion inicial de cargas para los mondmercs es p
=q =05, esdecir, Z=0.25. Es por esto que todos los resuitados de las simutaciones sobre
las que se basan las conclusiones de este trabajo fueron obtenidos conp =g =05.

Este resuitado es contrario al esperade al aumentar la proporcidn de mondmeros con carga 2,
sin embargo, parece ser que [a explicacion radica en que para aumentar fa preduccion de n-
meros de dominios grandes se deberia manipular 13 secuencia en que los monémeros
cargados salen al canal {las combinaciones, en otras palabras) y ésta no vario, continud
siendo {otalimente aleatoria.

Lo anterior puede verse faciimente para ef caso de n = 6. Para este caso existen sblo 8
combinaciones {de un fotal de 64} que producen 6-meros, lo cual representa el 12.5% de las
combinaciones posibles.

TABLA 12. RESULTADCS TEORICOS PARA DIFERENTES VALORESDE Z

Z=0 Z=0605 Z=0.1 Z2=045 Z=02 Z=02%

n=2
P{1}= 1 0.95 0.9 0.85 0.8 0.75
P{2y= 0 c.05 0.1 0.15 0.2 0.25
ne3
Py = 1 2.9166 0.833 0.75 0.6566 (.5833
P2y = o] 0.0333 0.0666 0.1 0.1333 0.1666
P(3)}= ¢ 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25
n=4
Py = 1 0.8375 0.72 08737 0.57 046875
P2y = 0 002625 0.055 0.0862 012 0.15625
P(y= 9 00375 gQ75 01125 815 0.1875
Pldy= G 0.0475 0.08 0.1278 C.16 (0.1875
n=5
P{1)= 1 0.8635 0.734 06115 0.496 0.3875
P(2) = 0 0421 0.044 0.069 0.096 0.125
P(3)= 0 0.03 0.06 0.09 0.12 0.15
P{4) = 4] £.038 0.072 0.102 0.128 0.15
P(5) = 0 0.0475 0.09 0.1278 .16 0.1875
n=§
P{1}= b 0.84 0.6937 0.5611 0.4427 0.3281
P{2} = G 0.0174 0.036 0.0552 0.0746 0.1146
P(3) = 0 0.0262 0.0545 0.08456 0.116 0.1406
P{4) = 0 0.0216 0.06 0.085 0.1066 0.1354
P(S) = 1] 0.0387 0.0758 0.10 D.14 0.1562
P(6)= 0 0.045 0.08 0.105 0.1z 0.125



A continuacion en la tabla 13 se muestra ios resultados obienidos de la simulacion para los
mismos valores de Z gque se utilizaron para ios calculos analiticos. Se verd que de la
simulacion también se puede inferir que ia mejor distribucion para representar el fenémeno
planteado poref modelo es lade p=gq=05.

Para evaluar una vez mas la eficiencia del programa, se establecio una cemparacién entre jos

valores generados por el programa v i0s calculades analiticamente.

TABLA 13. RESULTADOS DE LA SIMULACION PARA DIFERENTES VALORES DE Z

Z=0 Z=008 Z=04 Z=0.15 Z=0.2 Z2=0.25

n=2
P{1y= 4 0.9522 0.9019 5.8521 0.8021 0.7%
P2} = 0 0.0478 0.0981 0.1479 0.1979 (.245
n=3
P(Ty= 1 0.9218 0.8371 0.7518 0.6714 0.5836
P(2)= [ 0.021 0.0651 0.0992 0.1303 0.1676
P{3)= a 0.6471 0.0878 0.1488 5.1983 (.2485
n=4
P(1y= % 0.882¢ 3.7842 §e77T Q.5757 Q4578
P{2)= 0 0.0248 00536 0.0842 01179 0.1558
P(3) = 0 0.0356 00734 0.1116 0.1482 0.1878
P4} = G 0.0459 0.0888 0.1268 0.1581 0.1887
n=5
P(1}= 1 0.8697 07391 0.6163 0.5022 $.328
P{2}= 3 £.02 (.0428 0.0673 0.095 0.1253
P(3y= 0 0.0284 0.0585 0.08% 0.1182 0.1488
Ptd) = G 0.0363 0.07 9.1003 0.1268 0.1514
P{5)= 0 0.0458 0.0896 (.1266 0.1573 0.1865
n=g
P(1}= i 0.8499 0.6997 0.5654 0.4434 0.3282
P(2) = D D.0164 0.0386 0.0586 0.0845 0.1146
P(3} = 0 0.0242 0.0527 0.0809 0.1102 0.1402
P4y = ) 0.0286 0.0595 0.0858 0.1112 0.1356
P{5)= ¢ 0.0376 0.073 0.1057 0.1312 0.1564
P(B) = G 0.0422 ¢.0784 0.1036 0.1195 6.1251
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En la tabla 14 se presenta una comparacidn entre valores para Z = 0.25 {que es &l que
interesa por su alta produccion de polimeros} calcuwlados analiticamente (ver Apéndice:
caicuios) vy los valores cbtenides por fa simulacidn. Se observa gque la simnulacién
reproduce los valores tedricos con un porcentaje de error maximo de 0.14. Esto indica que
el programa reproduce el fendmene gue el modelo plantea.

Tabiz 14. COMPARACION ENTRE VALORES CALCULADOS Y OBTENIDOS
POR LA SIMULACION PARA Z=0.25

valoras valores de
n=2 caiculados simulacién desviacion % error
P(1)= .75 c.75 0 4]
P(2)= G.25 0.249 0.001 0.1
n=3
Py = 05833 (.5836 -0.0003 0.03
P2y = 0.1€568 0.1676 -0.901 0.1
P{3) = .25 0.2488 D.oc12 01
n=4
Py = 0.46875 0.4678 ¢.0008 0.09
P2} = 0.16625 0.1558 0.0004 0.04
3= 0.1875 0.1878 -0.0003 0.03
P{d) = 0.1875 0.1887 -0.0012 0.12
n=§
Py =
P(2) = 0.125 0.125 -0.0003 0.03
M= .15 [URE-S 0.0012 0.12
P{4; = 0.15 0.15 D.0014 014
Py = DARTS 0.1873 0.001 0.1
n=6
P1) = 0.3281 0.3282 -¢.0001 0.01
P2} = 0.1146 C.1146 0 o)
P(3}= 0.1406 5.1402 0.0004 0.04
P{4) = 0.1354 0.1356 -0.0002 0.02
P(5) = 0.1562 0.1564 -0.000z 0.02

PG} = 0128 0.1251 -0.0001 0.07
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En las siquientes graficas ( 3 - 7) se observa con claridad como aumenta fa produccidn del n-
mero de mayor tamario cuando Z = 0.5 en relacian a los otros valores de Z.

Gréafica 3.

Simulacién paran =2

Simulacion paran=3




57

Grafica 7.

Simulacién paran =6

* AUMENTO DE LA LONGITUD DEL CANAL

En la tabia 15 y en la grafica 8 se observa para n = 6 como se fue reduciendo la longitud del
canai y los cambios que esto provocd en la probabilidad de formacion P(n) de los n-meros.
Esto se hizo con el fin de encontrar la mejor Jongitud del canal para asegurar el chogue de
todos los mondmeros y con ello la produccién éptima de los n-meros mas grandes en cada
caso.

Para este fin se hicieron calculos {ver apéndice: Calculos) para poder predecir la longitud

minima necesaria para produccion del mayor porcentaje de n-meros de dominio grande. Esta
longitud es 5nin-1) para c“alm"m caso de n. Sin embargo, para salvar cuaiguier posibiiidad de
error, se aproxima ésta a 5n°. En el caso de n = 6 [a diferencia entre los porcentajes de
produccion del 6-mero utilizando la primera longitud minima calculada v 2 segunda es de
1.49%. Mientras que para el caso de i = 10 (tabla 16 y grafica $)se observa que la diferencia
es de 0.83%. Enlos casos den =50 y n = 100 se obtienen resultados que confirman este
comportarmiento: las diferencias entre 50° y 5n(n- 1) son de 0.03% y 0.01%, respectivamente
(ver tablas 17 y 18).

Lo anterior indica que la longitud 5n° es mejor para obtener mayor produccién de los n-meros
de dominios mayores. Aungue fa diferencia que existe en la produceion utul:zando la fongitud
que se calculd al principio (5n{n-1)) no es muy grande, se utilizara 5n® para realizar las
simulaciones que daran origen a los resultados que se discutiran pasteriormente.

TABLA 15. VARIACIONES DE LA LONGITUD DEL CANAL PARAn=6

LONG 1000 LONG 500 LONG 300 LONG 250 LONG 180 LONG 150 LONG S0 LONG45 LONG 22

5n Bn(n-1}  {(#2)5n°  (14)5n°  (1/8)5n°
P(2) = 0.1146 0.1141 01137 01143 01205 04323 01475 0.1452 02099
P(3) = 0.1402 0.1397 01408 01413 01486  0.1568 01903 02857  (.0506
P(4) = £.1356 0.136 0.1353 01345 01333 01803  0.1857  0.1095 0
P(5) = 0.1564 01562  0.1571 0.1556  0.1543 0.098 ¢.0887  0.0485 9
P(6) = 0.1251 0.1256 01236 01257  0.1089 0.094 0.046 0 0



Grafica 8.
Varaciones de longitud paran=6
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TABLA 16. VARIACIONES DE LA LONGITUD DEL CANAL PARA n =10

LONG 2000 LON% 500 LONG 450 LONG 250 LONG 125 LONG 62

5n 5n (n-1} (1/2) 507 (1/4) 5n° (118} 5n
P(2)= 0.0753 0.0802 (:.0802 0.0933 01294 0.1502
P(3) = 0.0885 0.0992 0.1019 0.1025  0.1626 0.2767
P4y = 0.0508 0,007 0.1026 01076  0.1834 0.1845
P(5) = 0.0998 0.1104 0.1161 0.1567 0.079 0.0583
P(8) = 0.0865 0.086 0.0901 01007  0.113% (1.0223
P(7)= 0.1006 0.1159 0424 0.0816  0.0648 0.0059
P(8) = 0.0882 0.0832 0.0755 0.0759  0.0207 0
P(9) = 0.0893 0.0633 0.06 0.0378  0.0151 ¢
P(10) = 0.0812 0.062 0.0537 0.0365  0.0083 0
Gréfica 9.
Variaciones de longitud para n =10
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También se estabiecic una comparacion entre ios vaiores de P(n) obtenidos para cada caso
en forma anaiftica y los obtenidos por medio de la simulacién {ver tabla 11). Al observar los
porcentajes de emmor que exisien entre ellos para ios n-meros de mayor lamafo, se puede
observar que éstos se ubncan entre 0.01% y 0.12%. De donde se puede inferir que al utilizar
como longitud minima 5, se obtiene al menos si 99 % de los n-mercs de mayor tamafio
posibles de producir.

Esto indica que no existe necesidad de buscar la mejor longitud para la produccion de
polimeros porgque con ia longitud minima se produce el 98% de los pelimeros posibles de
formar.

e DISMINUCION DE LA LONGITUD DEL CANAL

Ademas de haber vistc el comportamiento de la produccidn cuando se trabajaba con
iongitudes mayores @ la minima, también se observd ésta at utilizar canales de longitudes
menores 2 la minima.

Lo anterior se reaiizd para determinar cudl es la longitud mas pequeia con la que $e puede
trabajar y obtener atn buenos porcentajes de producsion de polimeros grandes. Para n = 50
se observa que de las longitudes propuestas, la mas pequefa que se puede utuhzar y oblener
&odavua una produccion de 50-mercs menor en un 1.37% a 1a cbienida con 50, es la de 1/8
5n°. Para el caso de n = 100, también es esta longitud ia que se puede utilizay, en este caso
la produccidn del porceniaje de 100-meros que se obtuvo con 507, disminuye en 0.65%.

De esto se puede inferir gue ef proveso de poalimerizacion se puede levar 2 cabo Son buenas
resuitados en ia produccidn de polimercs de dominios grandes utifizando una longitud inclusc
7 veces menor a la minima.

TABLA 17. VARIACIONES DE LONGITUDES DEL CANAL PARA n = 50

Z=0.25
NUMREP 100ee 10000 20600 2000 2600 200G 13000 1E00G
LONG LONG
12500 12250 LONG 6280 LONG 3125 LONG 1562 LONG 781 LONG 390 LONG 18§

8n* Snin-1} (U2 (148} 5n° BB (IS B (132} 50 (184 55
P(2)= £.0182 0.0183 0.0z1 0.0243 0.0307 5.0405 0.0602 0.0543
P(3)= £.0189  5.0188 60193 0.0209 0.0249 0.0348 0.0608 0.1134
P(4) = 0.0202  0.0202 00216 0.0233 0.0282 0.0382 0.0856 0.0897
P{5) = 00212 0.0208  0.0219 0.0246 0.0321 0.0441 0.099 0.1041
P& = 0.021 00194 00212 0.0249 0.028 0.041 0.0722 0.0719
P(7) = 00213  0.0215  0.0237 0.0266 0.0335 0.0542 0.0845 0.0614
P(8) = 0.0184  0.0208  0.0224 0.0239 0.0328 0.0467 0.0765 0.0411
P9} = 00214 00213 0.0217 0.0266 0.0351 0.0608 0.066 0.0329
P(10) = 0.02 0.0201 0.0219 0.0252 0.0338 0.0505 0.0896 0.0215
P11} = 0.023 DO216  0.0234 0.029 0.0443 0.0418 0.0566 0.0124
P{12)= 0.0204 0.0211 0.0227 0.0271 0.0303 006 0.0486 0.0007
P{13) = 0.0212 0.0214  0.0261 0.0284 0.0405 0.0438 0.0404 0.0067
Pi4) = 0.0199 00225  0.0218 0.0289 0.0317 0.044 0.039 0.0035

P{15)= 0.0202 0.0223 0.0233 0.0286 0.0337 0.0392 0.0267 0.0013
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TABLA 18. VARIACIONES DE LONGITUDES DEL CANAL PARA n =100

Z=0.25
NUMREP 10000 10000 2000 2000 2000 2000 2000 2000
LONG LONG  LONG LONG LONG 5250 LONG 3125 LONG 1562 LONG 786
50000 49500 25000 12500
R Bane)  (U2}5n° {1/4)55° (1787507 (1118)5n°  (#/32)5n°  (i/64)5n°
P(2)= 00006 00087 00098 8.6147 00145 0.0188 0.0259 0.6381
P(3)= 00082 00084 00093 00094 40008 0.011 0.017 0.9308
Bidl= 00102 08105 00107 9.0413 0.0127 0.016 8.0205 0.0328
p(&j= 00102 00105  0.0149 0.0108 0.0134 00148 0.0237 0.0458
P(6) = 0.01 00105 00102 0.0122 0.012 0.0157 0.0211 0.0382
P(7}= 00103 00108 0010 5.0121 9.0135 0.0175 0.0256 0.0588
P{8)= 00106 00103  0.0101 0.0124 0.0125 0.0166 6.0256 0.0476
P(@)= 00098 00103  0.0113 0.012¢ 0.0116 0.0162 0.027 0.0585
P10)=  GOOSS D004 0.0108 0.0121 0.0132 0.0172 0.0281 0.0495
P(11}=  0O010% 00102 0.0109 0.0115 0.0152 0.0197 0.037 0.0476
P(12)= 00101 00104 00104 50% 0.0134 ©.0204 0.0244 0.05¢
P(13)= G011 00104 00111 6.0127 0.0177 0.619 0.0382 0.0447
P{14}=  0.M07 00101 0.0107 0.0125 0.0133 0.0208 0.0287 0.0442
P(15)= 0.0 0.01 0.0103 0.0118 0.0152 0.0221 8.0318 0.041
P(16)= 09101 0£102  0.0096 2.0115 0.0154 0.0191 0.0343 0.0436
P(17)=  0.0106 00106  0.0113 0.0134 0.0166 4.0275 0.0283 0.0367
P(18)=  0.0085 00099 00116 0.0128 5.014 0.0185 0.0331 0.0357
P{18)= 00104 00107 D043 0.0155 0.5168 D.0224 0.0318 D.030¢
F20)= 00102 001 0.0108 0.0125 0.0147 0.0194 £.0251 0.0263
R@2=  B0% 00408 00108 5014z 00164 3.0195 0.0301 0.0264
P(22)= 00103 00107  0.0098 0.0139 $.0153 0.0233 0.0264 0.0253
P(23)= 00106 00108 0014 00133 0.0185 0.0216 00254 0.0212
P(24}= 00108 00098 00096 0.0 0.0169 0.0226 0.0227 0.0181
P(Z5}=  0.0097 00106  0.0085 0.0134 0.0171 0.0226 0.027 0.0458
P(26)= 00106  0.0102 0.011 0.0117 5.013 0.0174 0.027 0.0142
P@2?}= 00104 00108 00128 0.0127 £.0153 0.0193 £.0212 ¢.0116
PZ8)= 00109  0.01t1 00005 0.0108 0.0169 0.0224 0.0196 0.0091
PZO}= 00132 00121 0.0108 6.0133 00172 0.0187 0.0203 0.008
P30Y= 0011 00003 00113 0.0158 0.0167 00174 0.0177 0.0072
P(3t)= D002 00103 00112 0.0141 0.0155 0.0481 0.0183 0.0051
PE32}= G011 00106 00123 0.0107 0.0153 0.0195 ¢.0187 0.0042
P(33)= 00108 001 0.0109 0.0152 0.013 0.0163 0.0163 .0043
P(34}= 00121 001 0.0092 0.0131 0.0155 0.0175 0.0181 0.0038
P(35)=  0.0098 0Q096  0.0107 00122 06.0165 0.018 0.0137 0.0018
P(36)= 00103 00107  0.0083 0.013 0.0115 0.0158 0.0137 0.0014
P{(37)= 00114 00108 D.0105 0.0128 0.0159 0.0161 0.0126 00007
P(38)= 00106 00101 00125 0.0139 0.0167 0.0137 0.0124 0.0015
P(3g)= 00107 00111 0.0103 0.0090 0014 2.0148 0.0089 0.0008
P(ad)= 00109 00112  0.0102 0.0114 0.0118 0.0144 0.0104 0.0002
Patj= 00111 0.0081  0.0413 0.0129 0.0125 0.0141 0.008 0.0004
P(42)= 00096 00105  0.0109 0.0126 0.016 0.0151 0.0099 0.0004
P43)= 00104 00103  0.0114 0.0125 0.611 0.0114 0.0071 0.0004
P(ad)=  0.0099  0.011 0.0103 0.0117 0.0132 0.0123 0.0064 0.0002
P(46)= 00106 00096  0.0124 0.0124 0.0126 0.0142 0.0056 0
P46} = 00116 00104  0.00% 0.0002 0.0452 0.0104 0.0044 0
P47)= 00102 00114  0.0127 0.0117 0.0129 0.0071 0.0045 0.0002
P(48)= 00108 00084 0027 0.0132 0.0142 00115 0.0048 0
P49)=  0.0084 0.0106 0.012 0.0103 0.0149 00115 0.0037 0.0002
P(50}=  0.0098 00405  0.0127 0.0132 0.012 0.0093 0.0027 0
P(51)= 00095 00005 00115 00115 0.043 0.01% 0.002 )

P(52} = 0.0106  0.0085 0.009% 0.0101 0.0114 0.0091 0.0029 0
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Grafica 11.
Variaciones de longitud para n =100
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En las graficas 8 — 11 se observa como al disminuir la longitud del canai, 'a curva de la
distribucién de probabilidad de formacion de n-meros, parece ser de la formaf(x)=axe™, lo
cual se puede observar muy claramente a partir de 1/16 50 . Para poder determinar si las
curvas decrecen en forma exponencial, como seria el caso si es una funcion del tipo f(x} = a x
e™ , se hizo el siguiente andlisis.

Se graficaron {os In de P(n} vs. P(n) para observar el comportamiento de las pendientes para
cada fongitud. En la grafica 12 se puede ver que ias pendientes mas pronunciadas son las de
las longftudes menocres, lo cual es congruente con la disminucidn en la formacién de n-meros
de dominios grande si la longitud del canal es menor que la minima, porque el proceso de
palimerizacian no ha concluido adn, cuando los n-meros ya han alcanzado el fina! del canal.
Ademas se observa que las curvas en la parte final se comportan como una recta.

Grafica 12
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Se procede a calcular los valores de las pendientes (m) para cada longiiud y se determinaron
los valores de b en fa expresion: B(nj=mne ™ yaque InP(n)=Inmn—bn.

Dado que y =iog. N v N =L7, tenemos que o = log, (m/ b), dande L = longitud del canal, se
procede a determinar c.

longitud pendiente b mib LOG, (m [ k)
{m) ()

12500 -0.015 -0.1085 0.13824885  -0.20975283

12250 -0.0209 -3.1053 0.19848053 -0.1717854

6250 0.0354 -0.0945 0.37341772 011270248

3125 -0.0566 -0.0886 0.63882619  -0.055686883

1562 -0.1025 -0.0952 1.07668067 0.010047

784 £.1296 0.12563 1.03431764 0.00506592

380 -0.2529 -0.1643 1.53925746 0.07229124

Al 195 -0.5024 -0.2251 2.23189693 0.15225715

graficar
a contra las longitudes se observa que no existe un solo valor para a, existen dos. Lo cual
hace pensar mas bien en un decaimienta de las curvas de distrbucian dei tipo:

P{n) = aul )+ gl =

En otras paiabras, el decaimiento de fa formacion de los n-meros cuando la longitud disminuye
no es totalmente exponencial.

Grafica 13
o vs. longitud
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Donde los valores para o se mugstran a continuacion.

Pendiente 1 {c1)s -1.68BBE-05
(LONG 12500 - 1562)
Pendiente 2 {e2) = -0.00023967
{LONG 781 - 195)



«  REPRODUCCION DEL FENOMENG FiSICO

Los resultados que se analizaran fueron generados con la fongitud del canal minima (5n%)
y con distribucian equitativa de mondémeros de carga 2 y 1, es decir. con Z = 0.5.

De ia Tahla 15 se deduce que la simulacidn na s6io reproduio el fendmena deseado, sino
que lo hizo con un porcentzje de error no mayer a G.14. El mismo porcentaje de error
maximo obtenido al comparar los valores de Z calculados y los obtenidos de la
simutacian. En este caso también se establecié la comparacion entre valores calculados
y de ta simulacidn pero para ias probabilidades de formacion de cada n-mero. Sdlo se
astablece entre n = 2, 3, 4, 5 vy 6 porque sdlo se hicieron céloules analiticos hastan=96. La
razon de estc es que {ver apéndice: Calculos) para cada caso se tienen 2" posibles
combinaciones y para cada una de ellas se determina el tamanio del n-mero(s) que se
forma(n). Tan solo para n = 6, se analizaion 64 combinaciones. A pesar de que la
comparacion se establecié s6lo desde n = 2 hasta n = 8, se tiene suficientes resultados
gue confirman que la simulacién reprodujo con gran exactitud e fendmeno planteado por
el modelo 2.

TABLA 19. COMPARACION DE RESULTADOS ANALITICOS
Y DE LA SIMULACION PARA Z=0.25

TEORICO SIMULACION DESVIACION % DE

ERROR
n=2
P{t) = 0.7% Q.75 o} o]
B(2)= .25 0.248 2.001 [V
n=3
P{1}= 0.5833 0.5836 -{.0003 2.03
P2y = 0.1666 0.1676 -0.001 Q.1
P3)= 0.25 0.2488 0.0012 0.12
n=4
Pty = 046875 0.4678 0.00095 0.095
P(2) = 0.15625 0.1558 G.00045 0.045
P(3) = 0.1875 0.1878 -0.0003 0.03
P4)= 0.1875 0.1887 -0.0012 0.12
n=5
P{1)= 0.3875 0.388 -0.0005 £.05
P2} = 0.125 0.1253 -0.0003 0.03
P& = 045 (.1488 02012 Q.12
P(4) = 0.15 0.1514 -0,0014 0.14
P(&}= G.1875 1.1865 0.001 0.1
n=6
P{1}= 0.3281 0.3282 -0.0001 .01
P(2)= 0.1146 (.1146 0 0
P(3)= 0.1406 0.1402 0.0004 0.04
P4} = 0.1354 0.1356 0.0002 0.02
P(5) = 0.1562 0.1564 <(.0002 0.02
P} = 9.125 0.1251 0.0091 o001
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»  EFICIENCIA DEL PROCESO DE POLIMERIZACION

Cn ia tabla 20 se muestra ur resumen de jas probabilidades de formacién, P{n)'s, para n
=2 hastan = 6. Los tamafos de los n-meros obtenidos haste este punto, sin embargo,
no son suficientemente grandes come para inferir alge sobre et proceso de polimerizacion.
Por allo ¥ una vez que se cbservo que los vaiores obtenidos de la simulacion coincidian
con un bajo porceniaje de erfor con los calculados analiticaments, se decidid obtener
resuitados para los casos de n= 10, 11, 50y 100 Estos resultzdos se pueden obhgervar

QLSS

en la tabla 21 paran = 10y 11y en as tablas 17 y 18 en la longitud 5n? para n =50y 100.

P{i}= 8.75 0.5833 0.4687 0.3875 0.3281
P2}y = 0.25 0.1666 0.1562 2.125 0.1148
P3)= 0.25 0.1875 0.15 0.1406
P{d) = 0.1875 0.15 0.1354
P(S}= 0.1875 0.1562
P{6} = 0.125

Dado que la probabilidad de formacién aicanza un valor maximo de 1, se pueden utilizar estos
valores como porcentajes de formacion de n-meros de tamafic n, al multiplicar e! valor de B{n}
por 100.

De iz tabla 20, 21 y grafica 12 se observa la evoiucién en auments en ia formactdn de n-
meros desde n = 2 hasta n = 11, Esto coincide con la disminucion en P{1) , es decir, la
probabilidad ds gque no se formen n-meros 2 Jue 2, va gue P{1) equivale al porcentaje de
mondmeros que guedaron sin reaccionar.

TABLA 21. RESULTADOS BE LA SIMULACION PARA n=%) y n=11
n=10
LONG NUMRER NUMREP NUMREP PROMEDIC

2000
200000 300000 490008 LONG 2000

P(t) = 0.1988 0.2003 0.1998 0.1896
P2} = 0.0756 0.0752 0.0751 0.0753
P{3) = 0.0884 0.0888 0.0886 0.0886
Pl4) = 0.0965 £.0008 {.0808 0.0908
P(5) = 0.1001 0.0998 0.0895 0.0998
P(6) = 0.0856 0.0867 0.0864 0.0865
P(7}= 0.1008 0.1008 9.1003 0.1006
P({8) = 0.0875 0.0888 0.0885 0.0882
Po) = 0.09 0.0881 (.0888 0.0883

P{i0; = 0.0815 0.08% 0.0811 0.0812
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n =17

LONG NUMREP NUMREP NUMREP PROMEDIO
2000

200000 300000 400000 LONG 2000

P(1)= 0.1812 0.1821 0.181% 0.1817
P(2) = 0.0702 0.071 0.0704 0.0705

P(3) = 0.0828 0.0826 0.0825 0.0826

P4) = 0.0829 0.083 0.0833 0.083

P(5) = 0.0026 0.0914 0.0919 0.0919

P(B) = 0.08 0.0807 0.0802 0.0803

P(7) = 0.0935 0.0934 0.0935 Q.0934

P8 = 0.0851 0.0854 G.085 0.0851

P9) = 0.0905 0.0907 0.0803 0.0905

P10} = 0.0741 00727 0.0738 0.0735

P11} = 0067 0.068% 008714 0.067

Grafica 14,
Resultados de la simulacion
1)
n=2 n=3 n=4 n=5 n=6 n=10 n=11

En la gréfica 15 se observa que para dominios grandes (n = 100), iz produccion de n-meros no
decae como se vio en el modelo 1. la tendencia es a aplanarse, esto indica que la
produccion de polimeros grandes, mas bien, se va haciendo constante con un ligero
descenso af final.

Grafica 15.

" Resultados de la simulacién para n = 50 y n = 100
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Al avaluar la eficiencia de! proceso con diferentes iongitudes det canal, se establecid gue «f
proceso realizado con la longitud minima del canal ofrece la formacion gel 99% de ios n-
meros de mayor tamafio posibles de obtener (aguelics Gue surgen de las combinaciones en
las gue todos los mondmeros iniciales chocan). L& razén de tan alta produccién de esie
modelo radica en la forma ordenada en que ios mondmeros aparecen sobre ia superficie del
canal: &stos entran uno tras otro luego de un intervalo de tiempo, de esta forma se asegura &l
chogue de todos los mondémeros que satisfacen la condicidon de choque del modelo, ademas,
las pérdidas en ia produccidn debido a factores come iz intervencion del agua, zitas
temperaturas, pH, choques aleatorics gn un espacic de tres dimensiones © reacciongs
laterales, se evitan por el escenario gue plantea el modelo.

E! area bajo la curva de estas distribuciones (gréficas 14 y 15) esta dada por 1/n. Para ics
casos donde n es grande, la formacion de n-meros de todos los famanos degden=2hastan
det mayor tamafio, es constante. Estos valores constantes estan dados par ta expresion 1/n
que representa ef valor promedio de probabilidad de formacion para fos n-meros (ver tabla 22).
Ei valor promedio de las P{n)'s se obtiere al sumar todas y dividir este resultado entre el
namero de elias, esto da: ¥/n. Al multipicar estos valores por 100, se obtiene &l parcentaje de
formacion promedio de log n-meros.

Se observa que para cada caso de n, el valor promedio (1/n) es consiante y ligeramente mas
grande que la P(n) mayor. De manera que en general se tiene el siguiente comportamienta:

P{n) I

Flg.13 o
Donde iz pendiente hasta Pin}, es decir, 1/ - P(nj es cada vez mencr conforme aumenta el
tamafic de n (ver tabla 22). La tendencia es a aplanarse, es decir, a que 1/n=P(n).
Las proporciones de mondmeros pars caga casw {P{1)) estan dadas por 2in.

TABLA 22. PROMEDIO DE n P(n) PARA LOS n-MEROS

n Pi{nj iin Pir} ! Un- P{n)
. {tin)
pd 0228 0.5 0.5 0.25
3 R+ B2 2.33 0.75 6.08
4 Q1875 . 0253 06.75 0.06
5 0.1875 0.2 0.9z 0.012
& 0.125 0.16 0.78 0.035
10 0.0762 A 0.762 0022
11 0.0874 0.08 0.74 0023
80 0014 %02 0.7 0.006
100 0.0074 0.01 0.74 0.002¢
PROMEDIC ~0.75
DE n P} =

P(n)= 6.75/n
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Como ya se menciond al multipkicar 1/n por 100 se obtiene el porcentaje de formacign
promedio de los n-meros. Asi para n = 100, el porcentaje de formacion promedio de cada n-
merc (desde n = 1 hasta n = 100) es de 1%. A primera vista este resultado parece ser muy
bajo y poco satisfactorio en términos de porcentajes de rendimiento de la sintesis, sin
embargo, si tomamos ios n-meros de mayor tamafio, por ejemplo, desde n = 90 hasta n = 100,
se obtiene un 10% de rendimiento en cuanto a polimeros de dominios grandes. Y si tornamos
los n-meres desde n = 50 hasta n = 100 ya se fiene un 50% de rendimiento en el proceso de
polimerizacion. Ademas no se debe perder de vista que los mondmeros en este models son
radicaies libres, los cuales pueden estar compuestos de mas de un atomoa (veren
antecedenies: tabla 5) y de diferentes tipos de dtomos. De aqui que al tener un n-merc de
tamafio 50, en realidad se fiene un poiimero que tiene come minimo 50 dtomas, o cual hace
posible que el grado de complejidad del polimers formado pueda ser alto.

TABLA 23. COMPARAGCION DE LA SIMULACION PARA P{n} ¥
LDS OBTENIDOS POR Plnj = 0.75/n

n P{n}  O.JSfn DESVIACKON  %DE
ERRCR

2 0.25 0.375 2,125 125

3 0.25 0.25 0 0

4 0.1875  0.1875 G ¢

5 0.1875 0.5 4.0375 375
& 0.125 0.125 0 0
12 0.078 0.075 £.001 .1
ki 0.0671 3.068 £.0005 0.0%
50 0.014 0.015 5.0t 0.1
100 00074 00078 £.0001 an

Si se {oman solo los valores maximos de P{n) pare cada n de la tabla 22, y se dividen entre &l
area, se obtiene ia siguiente relacion: n P{n) = 3.75, en promedio.

Al despejar Pin) de ia anteilor relacion se obtiens que P{n) = 0.75/n. En la iabla 23 se
observan los resultados de ia aplicacién de esta relacion a cada case. Tambien se esiabliecic
una comparacion ertre los valores de iz simulacidn para los P{n)'s ¥ fos que se obtienen de
esta titima ecuacidn. Con excepcicn del caso n = 2, [a prediccidn de Jos valcres con esta
férmula tienen un porcentaje de error aceptable, 4% para i < 6, como se puade observaren la
tabia 23.

Ai parecer al ir aumentando ei tamafic de n, el porcentaje de error baja considerablemente.
Dado gue para este estudio el punto de inferés es la formacidn de polimeros de dominios
grandes, esta formula puede predecir con baijo porcentaje de error &l perceataje de formacion
del n-mero de mayor tamadio para cada caso de . Asi para &l caso de i = 400, por ejemplo,
la probabilidad de formacion de un 400-mero es de  0.75400 = 0.0018 y el porcentaje
formacion de éste es de 0.1875.
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EFECTO DEL RUIDO EN EL MODELC

En la tabla 24 se observa como se ve afectada ia formacién de los n-merfos de dominios
grandes cuando en el modelo se incluye ruido dicotomico( ver Descripcidn del Modelo 2,
seccion 4.1: Otras Variaciones). Ei caso que se estudia es el de n = 25, con longitud minima
Los= 5n%= 3125.

Tabla 24. Efectos def ruide en el modelo

% de ruido en el % de error con respecic
modelo al modelo sin ruido
i 50 i 207
[ 40 ! 1.75
20 i 1.25
10 467
i 6 0.5
4 0.31
[ 2 D 0.21
! 02 { 043

i 0.02 T 0.04 i

De la tabla 24 se deduce gue ei nuido dicotdmice no afecta significativamente la formacidn de
jos 25-meros, pues inclusc cuando el porcentaje de ruido aplicado es del 50%, la produccion
de 25-meros difiere del caso sin ruide fan solc en un 2.07%, lo cudl tespaida de alguna
manera los resultados que se obtuvieron para n = 50 y 100 ya que para estos casos adn no se
inciuia ruide en &l modelo. E) efecto del ruido sobre el modelo produce  porcentajes de error
muy bajos con respecto al modelo original sin ruido. Asi, los resultados que se obtendrian
para estos casos con nuide solo diferirian de! modelo sin ruido en un 0.67% si se ie aplica un
10% de ruidc y el porcentaje de error con respecto al modele sin ruido seria menor o igual que
1.5 si et porcentaje de ruido que se ‘e aplicara fuera menor © igual a 8%.

Si se toma er cuenta Qque la temperatura en ios grancs de polvo interestelar o5 de
aproximadamente 10K, se pude pensar que el ruido térmico que el modelo deberia incluir
debe ser muy pegusfio (por la temperatura tan baja: -263°C), en este caso, el ruido de 0.02%
seria razonable para el modeio en el medio interesielar y el porcentaje de error en este caso,
at comparario con i modelo sin ruide es tan solo de §.04%.

También se podria pensar que si ¢ porceniaje de ruido para esie modelo en el medic
interestelar es de 0.02%, un 50% de ruido podria representar ei ruido debido a la temperatura
ambiente en la Tierra {(300K). Los resuftados para este nivel de ruido térmice muestran {tabla
24, gréfica 15) que el modelo funcionaria bien a temperatura ambiente, i.e., que la formacion
de aligbmeros de dominios grandes se Hevaria a cabo de manera eficiente (la formacion solo
diferiria del modele en ef medio interestelar en 2.07%) aln a temperatura ambiente.

Sin embargo, hablar de una conexion directa del models 2 con ido térmico del 50% o incluso
rmayor, can el momenta det origen de ia vida en la Tierra no resulta obvio, ya que en aque!
momento las condiciones se complican por efectos de ia presencia def agua (al dermetirse los
hielos del cometa), las altas temperaturas, etc.

En la siguiente grafica (grafica 16) se observa come afecta el ruido de diferentes vaiores la
produccion de n-meros. Las graficas que se obtuvieron para valores menores al 2% son en
promedio muy parecidas, mientras que fas que se tienen para vaiores mayores o iguales al 4%
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también io son entre si. Al parecer ef umbral de cambio esia entre estos dos porcentajes de
ruido.

Debe tenerse en cuenta que este ruido también podria representar irregularidades en ia
superficie del canal.

Grafica 16

RUIDOS PARA n =25 LONG 6250
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EFECTO DE LA CONTINUIDAD EN LA ALIMENTACION DEL CANAL

Para estudiar los resultados del modelo si la fuente de alimentacién (fa resina) generara los
monomeros no en pulsos fargos, sino en forma continua se fija la longitud del canal en [a
longitud minima para n = 50, i.e., Ls=12500. A continuacion se deja salir una cantidad de
monomeros mavyor a la ideal (n = 50) para esta longitud. Esta alta poblacién de mondmeros

sobre el canal es mucho mayor a n_ (en este caso, 50) vy simula una generacién continua de
monomeros.

Se estudia el comporfamiento del modelo para n = 100, 200 y 500. Los resultados (grafica 16)
muestran para los tres casos contemplades que existe una formacidn limite de n-meros de
dominios grandes. En los tres casos este limite parece coincidir en ia formacion de n-meros
de dominios alrededor de 100.

El porcentaje de formacion de los 100-meros en cada caso es proporcional a [a razon que
existe entre la longitud del canal proparcionado Lsy v la del ideal {Lsgo, oo ¥ Lsao)-

Asi, el porcentaje de formacion de 100-meros {P{100)) para n = 100 con Lgg es la mitad de
los 100-meros que se formarian con una longitud para n = 100, es decir:

P({100).5 = ¥2 P(100) 400
P{100) 50 = %4 P(100) 200
P(10C).50 = 8 P{100).500
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Esto indica que no importa que el modelo genere los mondmeros utilizando pulsos largos o de
manera continua, lo que determina la formacion de los n-meros de mayor tamario es que la
longitud del canal sea al menos ia minima calculada (5r%) para cada caso.

Grafica 17
n = 100, 200, 500 para LONG = 12500
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5. CONCLUSIONES
5.1 MODELO 1

= El modeio 4, que propone e espacio oxterdor comoe fuente de alimentacidn de
mondnerss, no logra producin n-meros de dominios grandes debido a la asignacion al
azar de las posiciones iniciales de ios mondmergs.

£.2 MODELG 2

« La secuencia de aparicion de los mondmeros cargados scbre ef canal es un factor
determinante en la formacidn de n-meros de dominios grandes en este modeio

= |a mayer produccion de polimercs se cbtiene cuande las proporciones de distribucion
son equitativas, es decir, cuande p = g = 0.5, donde p = mondémero concarga 1y g =
monbémerp con carga 2.

= Parz ia formacién de n-meros grandes, el proceso de polimerizacion se puede llevar a
cabo, obieniendc adn buencs resultados en la produccidn, al utilizar una longitud
inclusa 7 veces menor a la minima.

= El proceso de polimerizacion pianteado por el modelo logra la formacion det 99% de
los n-meros posibles de obtener. La longitud minima del canal v &ptima para obtener
el 99% de los r-meros de mayor tamario para cada caso de n posibles es 5n”.

» La probabilidad de formacion de cualquier n-mero se puede predecir, en forma
aproximada, con la siguiente expresidén: P(n) = 0.75/n,

» !a generacion continua de monémeros no es factor determinante en la formacion de n-
meros grandes, si io es ia longitud del canal.

= El uso de ruido dicolomice en e modelo no altera significativamente la formagion de
los n-meros de domninios mayorss.

s Ei modelo sin ruido funciona practicamente igua) que con el nuido correspondiente a ia
femnperatura de los granos de polvo interesteiar.

» E! modelo funciona en forma aceptable ain con un ruido térmico o causade por
iregularidades de la superficie del canal de un 50%.
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6. CONSIDERACIONES

Dada que el problema de! Origen de (a2 Vida es de gran complejidad, tan grande que es dificil
Hegar a2 un consenso con respecto a una sola hipotesis, este modelo no espera explicar
exactamente cémo suceden los procesos de polimerizacion en el medic interestelar, mas bien
constituye una aportacion para comprender como podrian suceder los posibles mecanismos
que conducen a la formacién de ofigdmeros de dominios grandes en meteoritos © en
filamentos de hieio en el espacic interestelar utifizando maquinas moleculares {20,21).
Ademas no podemos saber con exactitud si estos procesos fueron los Gue hicieron posible el
surgimiento de vida en la Tierra debido al tiempo transcurrido desde ese momento y nuestra
incapacidad de reproducir ias condiciones de aguei entonces porque simplemente no tenemos
ia certeza de cémoe eran ésias.

Esto mismo hace necesario futuras investigaciones que puedan ayudar a carroborar
cuantitativamente fos argumentos cualitativos que agui se mencionan (ver siguiente seccidn),
asi como también experimentos que respalden el modelo.

Al extender una linea de razonamiento relacionada con el modelo y tomando en cuenta que
actualmente se sabe que en las células actuales importantes procesos biolagicos como 1a
replicacion, transcripcién, translacion y mecanismos dindmicos del citoesqueleto, se realizan,
como el modelo, en escenarios casi unidimensionales, surge la posibilidad de que el modelo
{fambién pueda ser utilizado como base para futuros irabajos en la explicacién de proceses
protobidticos.

£l modelo podria complicarse mas al considerar ruido térmico y fuerzas conductoras que
tengan su origen en reacciones quimicas, ademas se podria complicar el proceso propuesto
consideranda ol caso de alta dancidad de mondmeras donde éstos ya no podrian ser masas
puntuales y surgirian problemas de apilamients de monémeros, ademas de limpiamiento de!
canal antes del inicio de cada polimerizacion.

En la siguiente seccion se ofrece una sintesis de otros modelos que se han hecho con el afan
de comprender [os procesos de transcripcién y traslacién por medio de un mecanismo de
replicacion primitivo cuyas bases radican en el modelo 2.

7. IMPLICACIONES PARA LA SINTESIS PREBIOTICA

El modeio 2 sirve de base para la formulacion de dos modelos. E| primero creade por
Martinez-Mekler et al. {21), opera con maquinas moleculares en el régimen Browniano. Con
este modeio se visualiza el papel importante gue jugarian los polimeros formados con el
modelo 2 de esta tesis, dentro del marco det modelo de los autores mencionados. En este
modelo (21) se presenta un esquema primitivo de transporte del polimero para el cual las
caracteristicas periddicas del potencial de interaccion entre el polimero y las particulas fijas en
canales producen regularidades en la locomocion.

Al final, se relacionan estos modelos con uno recientemente propuesto per Cocho Gil {50) en
el que se visualiza como estos modelos podrian conducir @ un mecanismo primitivo de
replicacion.

La malia de transporte de polimeros
El modelo de Martinez-Mekier et al propone canales gue incluyen en algunos lugares

particulas o monémeros que interactien con los polimeros ya formados a través de fuerzas
electrostaticas, e.g. van der Waals o fuerzas dipoio (ver figura 14).
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Las densidades de carga de ios componentss del polimere no son uniformes y tenderian a
tener la misma orientacién considerands la energia minima de &stos en estas condiciones. Se
muesira que en estas circunstancias y con una fuerza motora que en el tiempe promedio sea
igual 2 cero, como es el caso de la radiacién electromagnética, se lleva a cabo un movimiento
sistematico unidireccional. Ahora os polimeros se moverian en este modelo,
sistematicamente en la misma direccion delande libre la superficie del canal para proximos
polimeros {21}

Fig 14. Polimero moviéndose 2 lo largo de un canal. a) vista desde arriba, b) vista de perfii. (21)
E! paso del polimero por la posicién de |a particula fija en el caso limite de friccion alta (que es

considerade en este modelc), se puede describit por medio de la sigulente ecuacion de
Langevin {51}

dx errn s e o
—7;;—'\7U(x)+ru}+j(r)=u
ec. (6.1}

2
. s X . . .
«  El térming inercial, m? . no esia presente en |2 ec. (6.1) debido 2 que se considera
t

el caso de alia friccion.
a  x = distancia medida a partir dei origen del polimero a la posicidn de la particula
v« 7= coeficiente de friccidn
= U{x) = potencial periddico asimétrico de interaccitn entre la particula y el polimero
»  F{t) = fuerza externa conductora (e.g. radiacion electromagnética)
» f(1)=ruide de color con promedio de cero {e.g. fluctuaciones electromagnéticas)

Donde la temperatura no se considera como ruido debido a que er el medio interestelar
contemplado en este modelo, 1a femperatura es muy baja (T = 10 K).

Para dar una idea de Iz dindamica involucrada en la ec {6.1) se presenta Iz figure 15, donde se
ve una paricula sujeta a un potencial periodico asimétrico lineal en forma de pulsos

\
Ux)=U, [I_EU! con F(t) constante en el tiempe v (1) cero.
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Fig.15 Efeclos sobre una particula er un potencial asiméfrico V con periodicidad espacial /
causados por la variacién en la fuerza conductaora. (21)

= Para F(t)=0, |a particula se mantiene en el minimo del potencial

U _
» S Fit=F=15 k—f’ el problema se reduce a una particula en un potencial efectivo

U(ﬁ(x) = U(x)— Fx que cae hacia Ja derecha con velocidad constante.
»  SiF{t) = -F, el potenciat efectivo es U(x) + F{x) y la particula permanece en uno de os

U
minimos del potencial efectivo. Ei valor umbral para pasarde 15ba 15ces F, = -If‘ .

Para el casa de una fuerza oscilante, ef patencial efectivo presentara una pendiente promedic
de oscilacién y el andlisis anterior se generaliza. Si se considera una fuerza oscilante de la
forma F(t) = F cos (wi} la particuia caeria si el tiempo de trénsito en el segmento es
suficientemente corto con respecto al periodo w' y con una F mayor a Fy, .

Unaz importante consecuencia de este enfoque es que una asimetria del potencial efectivo
induciria a un movimiento promedio en una direccion y ademas, las periodicidades espaciales
del potencial se trasladarian a las distribuciones transitorias en el tiempo. La imagen
resultante gque se debe tener es la de un polimero moviéndese a lo largo de un canal
disminuyendo su velocidad aproximadamente cada 3 monomeros. Los autores Creen que el
mecanismo gue esta defras de este resultado esta a favor de la composicion del codon de 3
bases. (21)

.

EL PROCESO DE REPLICACION

A partir del anterior modelo, en ¢! cual se ha mostrado como se da la interaccion entre una
particula sobre un canal y una cadena de polimero, se puede construir un mecanismo de
replicacién donde al existir mondmeros de sdlo dos tamafios {como purina y pirimidina), se
pueden visualizar situaciones en las que dos filas de polimeros interactuantes son
complementarias y se mueven a lo largo de un canal que eventualmente se puede bifurcar.
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En este trabajo (50} se demuestra también que, en general, las dos filas complementarias se
mueven mas rapidamente cuando estan débilmente unidas que cuando san independientes.
También se muestra, que en ia bifurcacion, ias filas se separan y ramifican, con lz posibilidad
de ser reconstituidas por sus filas complementarias, y asi se implementa un procedimiento
rudimentario de replicacion. En general se observa que en éste Gliime, e modelo 2 se logra

mejorar, ya que el potencial se duplica.

Se considera un canal con dos polimeros, cada uno moviéndose en una de las caras de éste:

POLIMERD 1

Interaccién polimero - polimero

Fig. 16

Los dos polimeros podrian no tener interaccion y estar unidos por interaccion homogénea de
los componentes del polimero o por complementaridad cuando hay mondmeros de diferentes
tipc {(e.g., purina — pirimidina, en Ia figura, como bloques de diferentes tamafics). Si existe
interaccion enfre los dos polimeros, el sisterna es equivalente a un polimera con dos particulas
en el mismo lado del canal como el potencial conductor:

(44 /7 /74

Fig. 17

El sistema es equivalente a tener dos particulas conectadas por medio de un baston rigide de

longitud L.
b— .




Debids a las caracieristicas peritdicas del potencial se puade escribir:
p
L=nl+a para g </

El sistemz es equivalente a tener una particula moviendose en un potencial efective U/ {x):

U(x) = %{V(x} +V(x+a)|

Si a=1,entonces Uix)=V{(x).

{
Sia= ~2— uno cbiiene el siguiente potencial:
et I Vo/2
12

Fig. 18
Un pelencial con ia mitad de la fuerza v ia mitad de la iongiud de onda.

Para una g arbitraria, se tiene ta sigulenie sstrustura:

Fig. 20
3i la longitud de un pulso cuadrado es jo suficientemente corto, la particula no se puede mover
{ no tiene suficiente tiempo) con el potencial V({x), pero si es capaz de moverse con U(x) con
una longitud de anda corta.

Existe un efecto cooperativo asociado a la complementaridad, lo cual permite usar longitud de
onda corta.

Luege, s& considera |a presenciz de una bifurcacion en el canal:
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Fig. 21

Si lz interaccién entre la pared y e polimers es mayor gue la interaccién polimero — polimers
uno podria tener un mecanismo de replicacién primitive. (50)
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8. IMPLICACIONES TECNOLOGICAS
ELECTROFORESIS DE SINTESIS.

Se propone para futuros trabajos de investigacién, examinar la posibilided de aplicar este
modelc a esfa técnica parz sintetizar polimeros, tomando en cuenta sdfo las combinaciones
de cada caso de n en las que se asegure fa formacion del n-mero de mayer tamafio.

La electroforesis  es una fécnica que se uliliza para separar e identificar aminoacidos vy
péptidos o proteinas. {22) En este procedimiento, una solucion de ia mezcla se coloca en un
medio de soporte, comunmente una hoja de papel filtro humedecida con una solucion
amottiguadora de pH conocide. Los exiremos del papel fitro se sumergen en soluciones que
contengan electrodos a través de los cuales se aplica un voltaje. Debido 5 sus diferentes
puntos isoeléctricos los amincacides migran a distintas velocidades y en diferentes
direccicnes, dependiendo del pH de Ia solucion y del voilaje aplicado. El punto isoeléctrico es
el punto efi que la concentracion de la forma zwitteridnica del aminocacido esta en su punto
maximg vy 2 anidnica y catidnica son idénticas. Para cada aminoacido el punto isteléctrico
tiene un valor fijo ¥ diferente. (23)

Este modele resulia apropiade para esta iécnica ya que en el medio de soporie ias moléculas
viajan de un extremo a ofre inducidas por un campe eléctrico en 'a electroforesis v
electromagnético en el models, finalmente estos campos son los responsables por el
desplazamiento de las particulas con upa determinada velocidad y se mueven como s
estuvieran en un cana! vy on una sola diveccidn.

La técnica se veria favorecida por ef hecho de que se tiene una longitud minima del canai
calculada, to cual evitaria gastos innecesarios en excesos de maletial de soporte. En g
investigacién se deberian estudiar diferentes materiales de soporte para averiguar cudi de
elios es el mas adecuado y también la forma en que deben ser manipuiadas ias secuencias de
las combinaciones para obtener altos porcentajes de rendimiento, ademas dei mecanismo que
permitiria gue los mondmercs salieran z intervalos de tiempo a la superficie del material de
soporte.

Este tipo de electroforesis propuesto aqui, promete alios porcentajes de rendimiento si se
logra implementar a temperatura ambiente, ya que los chogues entre las moigculas no serian
aleatorios, sino en secuencias. Ademas no hay factores externos que provoguen reacciones
laterales como es comun en las sintesis de polimeros.

Recientemente se han lograde implementar i€onicas experimentales de fransporte basadas en
aparatos que trabajan como una matraca Browniana (54,55). Este offece grandes
posibilidades no sélo de llevar a cabo la propuesta de la electroforesis de sintesis, sino de
contar con bases experimentales que podrian ser ftiles para respaldar experimentalmente el
modelo 2 propuesto y los des mencionados (21,50).



8. APENDICE

9.1 CALCULOS
MODELQ 1:
Los calculos se flustraran para n =2.

Anteriormente se vio que existen cuatro posibles combinaciones para n = 2, de estas cuatro
combinacicnes, solela 2 1 cumple con la condicion de chogue.

X1 Xz
1 /1
L itE) |+ i
a v v L
) 4
R
X2
I
’ X
Fig. 22

En la figura 22 se compara el tiempo gque las particulas tardan en llegar ai final del canai, y las
nuevas disfancias generadas por e desplazamiento.

Existen dos posibilidades:

*» que el menomero X1 alcance 2l X2 y chogquen: esto debe ocurrir en la regién de alcance

* que los mondmeras caigan tan alejados uno del otro que no choquen antes de gue alguno
de ellos alcance el final del canal: esto ocurre si unc de ellos cae en la regién de no
alcance.

El chogue se da cuando 4 =t es decir, cuando
Xi iY 2

2y v

Y la region de No alcance estaria entences dada por:

Al .
~— < X7, esteeseliimite de ia regidn de choque.

La determinacién de las probabilidades de formacion de cada n-mero se hace determinando fa
ecuacion del planc que representa el limite de ia region donde puede ocurrir un chogue. Este
plano divide dreas o vollmenes que representan probabilidad de formacion de los n-meros, para
ello se utiliza 1 como el valor maximo que puede tomar cada eje. Se procede entonces a integrar
para encontrar en este caso el area y por consiguiente ias probabilidades de formacién | es decir,

P11y Pyl2).
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La integracion para el area de NO ALCANCE seria:

] 2
faxt f = =Puf})
) o

Y el area de ALCANCE seria:

jdxljdxz = =Pu2)

4] xi
2

Normalizando para el caso 2 1 tenemos:

Pnily 1 Pu(2) 1
Pu(ly+ P22y 2 Y Pufly+ Pa(2) 2

De donde se concluye que Pa{1} =% yPui2) =%

A continuacion se le asigna a cada combinacién la probabilidad correspondiente:

TCOMBINACION | PROBABILIDAD | n-MERO FORMADO |

i1 i 114 % 1€

12 I ! (i
21 i 14 [ i Reg. No aicance |
! 1/4 I 2 Reg. De alcance |
22 1/4 i

Se cuenian las veces que puede aparecer cada n-mefo y se multiplica por su respectiva
probabilidad de aparicidn;

1\ V.3, f 1
Para P} =!3 Pafl L =875
ara Py = ( * ( (} \4 2

Para PxA2) = * P2y = ; =0.123

.u»—-

Asi, para cada caso se calculan las probabilidades de formacion de cada n-mero por medio de
integrales miltiples y determinando previamente los limites de chodue (la ecuacian del piano) para
los casos donde ja secuencia de la combinacién producen los n-meros de mayoer tamario, luego se
procede z contar los casos en los que se forman cada n-mero y se multiplican per la probabitidad
correspondiente.

MQDELOQ 2:
Estzs modelo se basa en ja condicién de que todos ios monoémeros que pueden chocar, chocaran

antes de llegar al fina! del canal, En otras palabras, no existen zonas de aicance y de no alcance,
todos 10s mondmeros gue se encuentran sobre & canal chocan antes de llegar &l final del canal, si
se cumple la condicion de choque.

Los caiculos anaiiticos sdlo se hicieron para ios casos de n = 2 hasta n = 6, por |2 gran cantidad de
combinaciones posibles para cada caso.
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Como ya se explict anteriormente, los choques se verifican Jnicamente en los casos en gue
FPETEZCA UN MOonomers con carga y veiocidad dos precedido de uno que lenga como carga y
velocidad a la unidad.
A continuacidn se ilustrard la forma en que se verifican los choques y cémoe se generan nuevos n-
meros,
Tomarernos como ejempio el case de n = 6 donde la combinacion es ia siguiente:

2 22111
Se cumple la condicion de chogue y se registra el primer choque (entre et mondmero con velocidad
2 y el que ie precede con velocidad 1} v s& genera un 2-merc nueve con velocidad 1.5:

2 15 11

donde los valores representan shorz Gnicamente ia velocidad con que vigia e n-mero schre af
canal. Ei nuevo Z-merg tiene una velocidad calculada segun ia ecuacion { 2 ). La condicidn de
choque se satisface adn ahera con el nueve n-mero, es decir, existe un n-mero con velocidad
mayor { 2 ) a la def 2-mero generado por el chogue { 1.5 ). Por io tanto se regisira un segundo
chogue que generard un 3-mero:

2 4188 1 14
Siguiendc el mismo razonamiento, se debe verificar un tercer chogue sobre el canal, la condicion
de chogque se satisface para dos pares de n-meros, el primero de ellos es el del mondmers con
vefocidad 2 vy el que le sigue con velocidad 1.68; el segundo par que satisface también la condicion
de chogue es el que tiene velocidades de 1.686 vy 1. En ambos casos se satisface esta condicidn el
choque gue se verifica primero es ef de i primera parejs:

175 1 1%
E! cuarto chogue se produce entre el 4-mero con velocidad 1.75 ¥ el 1-mers que ie precede. Se
genera asi un 5~mero que viaja con velosidad de 1.6:

16 1
Un quinto chogue se puede verificar adn pues la condicién que se establecid come condicidn de
choque se satisface:

15
E! producto final de esta secuencia de chogues es un 6-mero con velocidad 1.5.

El caso discutido anteriormente se seleccioné porque es uno de los casos en que se iogra producir
el nolimerc de mayor tamafic que se podia produciy en este caso.

CALCULOS DEL PORCENTALJE DE n - MEROS EN MASA

Representa e} porcentaje de n-meres desde n = 2 hasta ¢ que se pueden formar en la simulacion.
Seilustraran ios cdlculos paran =2 yn=3.

En general, se irata de contar el nimerc de 1-meros, 2-merog, efc, hasta n-meros que s
pueden formar en cada combinacién posible v ef resuliado del calculo es el porcentaje gue
representa la fraccion de 1-mercs para todoes las combinaciones posibies de cada caso.

CASOn=2
Como ya se indicd en [a seccién 3.1 jas combinaciones posibles de mondmeros para este caso son
tas siguientes;

halh ol e
MRS
Lo I o

Dado que este modelo asegura el choque de todos ius mondmeros que estan sobre el canal, se
contabiliza el nimera de n-meros que se pueden formar, sugoniende que todos los que pueden
chocar han chocado. Entonces para cada combinacién se analizara la condicion de choque.

1. 11
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La condicion de chogue no se satisface, por lo que no se verifica choque aziguno y por ello, se
contabilizan dos 1-meros. La notacién que se ulilizard agui es 'a siguiente: P._2 porgue hay dos P.

2. 12
No se verifica choque aiguno porque la condicion de choque no se satisface.
De nuevo se contabiliza P+,

3. 21
En esta combinacién si se satisface ia condicién de chogue v se obtiene un 2-merc con velocidad
1.5. Siguiendo !a notacion empleada anteriormente, este dimere se contabiliza como Ps.

4. 22
igual que en las combinaciones 1 y 2, agui no se verifica ningun rhoqu v se registran dos 1-
meras, as decir, P,°.

Al sumar obtenemos 3 P,°y 1 P, . P representa dos mondmeros, y P, estd formado por dos
mondmeros iambién. E! total de mondmeros involucrado en este caso, es decir, la suma de los
monameros de las cuatre combinaciones, es 8.

ta porcron de mandmeros para el caso n = 2 se caloula de la siguiente manera:

(3P% + 1P)1/8 =1 sustituyendo por los mondmeros, tenemos 6/8 + 2/8 = {1 donde 6/8

€5 la parte correspondiente a los 1-meros, Py{1), v 2/8 es fa de los 2-meros Po{2) para ef caso n =
2.

CASO n=3

Las ccmbmacmnes pasibles para este case producern los siguientes resultadas:
111 P1

2112 P}

3121 P, + P,

4122 P}

g.211 Py

6.212 P+ P

7221 P,

8222 P,

Donde P: = un mondmero, P,° =3 monomeros, P; = un dimero y Py = un trimero.
La cantidad total de monoOmeros involucrados en todas las combinaciones de n = 3 es 24 { 3
mondémeros para 8 combinaciones).

El porcentaje uorresphndzente a fos monomeros para n = 3, Py 1), se calcula asi:
Ps(1) = (4 P1 + 2P, ) (1/24) = 14/24

Fl de dimeros, Pa(2) :
P2 = 2P, (1/24) = 4/24

Y finalmente el porcentaje de irimeros:
Pi{3)= 2P;{1/24) = 6/24

Los calculos ee hicieron para n=2, 3,4, §, 6. En cada caso se siguid e mismo procedimiento y
se analizaron 4, 8, 16, 32 y 64 combinaciones, para cada caso respectivamente,

DEDUGCION DE LA ECUACION PARA LA LONGITUD MINIMA DEL CANAL.
Si suponemas el caso para n = 6 v la siguiente cambinacién, tenemos:
211 5 1 1
estos valores son las velocidades con gue vigja cada mondmero, las cuales pueden escribirse de

la siguiente manera si se les reprgsenta como velocidades relativas:

1006000
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Y ai ir chocando las velocidades relativas de cada monémero serian las siguientes:

LI R
Es decir, su comportamignto es como una serie geométrica:

1+ % + 13+ . +1/(n-1)
Invirtiendo los denaminadares y rescribiendo:

1 +243+.n-1
Generalizando:

E! primer monémero gue sale de ke fuente de alimentacion es el Gitimo en chocar y fleva una
veiocidad equivalente a fo siguiente:

donde 5 es el intervalo de tiempo que se escogid entre [a salida de cada mondmero de la fuenie de
alimentaciér. Dado que las unidades de longitud del canal son equivalentes a las unidades de la
velocidad, la expresion anterior expresz la longitud minima necesaria para que iodos los
monomeros choquen sobre ef canal.
Contemplando el margen de error de ia simutacion, también daremos a esta expresion uno.

bon < 81

La simulacion contempla ambas posibilidades.

CALCULODE Z PARA n=2 a 6.

Para este calculo se utilizaron las ecuaciones polindmicas resuitantes de sustituir para cada case
p. que representa un mondmero con carga ung vy g, un mondmerc con carga 2. Luego, se
sustituye Z= pg = p (1-p)y M representa las masas de los n-meros.

Asi, para n = 2 tenemos:

HE -2 2y + ZM2(2)]
para obtener fos P(n)s se sustifuye er Z los valores utilizades {(Z = 0, 0.15, 0.2, 0.25; v se suma
algebraicamente, obieniéndose Mi(2) = PA{1}y MA2) = P2},
Para n = 3, la ecuacion es la siguiente:

; {(3—52)M (3} + 2ZM 23) + 3ZM3(3)]
i 6 -97 + 222 W4y + 27 + 227 M8y + SZM(4) + (42 - 4Z°)M %)
n=5;

;{(5442 +7Z7 ) + (27 + 227 )M o(S) + 3ZM(5) + (8Z - 4Z° )M o(5} + (5Z - 527 )M s(5))

n=06:

1 (é—202+1c522 +223)Ml(6)+:zz(z+z—222)Mz<5)+32(1+Z—ZZ)M3(5)+42{1-2)M4(6}+“;
615Z(1 ~Z + Z M (6) +6Z(1 - 2Z)M 5(6) J
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9.2 PROGRAMAS

8.2.1 SIMULACION DE CHOQUES DE PARTICULAS EN CANALES
VIA ALIMENTACION DEL ESPACIO EXTERIOR (MODELO 1)

*ELABORADG EOR ADA LIZETTE CRUZ GONZALEZ*/
/*09.09.99 MOCIFICRIO EI 18.02.00%/
J*TURBO Crv V.1Iv/

#include <stdic.h>
tinclude <conic.h>
tinclude <stdlib. k>
#include <time.h>
#includa <math.n>

tdefine WUMPRRT 10
#define LONG 2000
fdefine NUMRE® 100000
¥define NO_CHOQUE 0
4define CHOQUE 1

struect Numero
{

int carga;

int masa:

loat velocidad
float posic inic;
float posic_temp;
int bandera;

’
o

i Genera_cargalstruct Numerc Parti
ondicion cheogue (struct Numero Pa
condicionll);

ula [NUMPART], int n_particulas);
ticula{NUMPART], int n_particulas,

C
r

PR ]

int
void Genera_posicion{struct Numero Particula[NUMPART], int =
void Inicio_posiciones(struct Numero Particula[NUMPART], in%t
n_particulas);

void Mover pos_temporal [struct Numero Particula[NUMPART], inat
n_particulas;);

void Ordenar{struct Numerc PartizulalNUMPART],Iint elementos::

int Verificar choque{struct Numerc Particula[NUMPART], int rn particulas,
int cant_chogque);

int Compara_dos{flocat pos templ, float pos_temp2];

void Nueva_particulal{struct Numero Particula [NUMPART, int i, int
i_mas_unoc);

int Particuia activa{struct Numerc Particula[NUMPART], int n_particulas,
int part desactivada);

void Enviar dates_archivo(FILE *nf, struct Numero Particula[NUMPART], int
n_particulas);

_particulas};

volid main(void)
{

{
sTruct Numero Particula[NUMPART]:
int i, cant chogue. condicion, part actlva, part_desactivada,
temporal; -
unsigned long 1, tiempo;
FILE *pf:



clrscri);

cif=Igpen ("COAMODLE DRTY, "wn"

if {pf == NULL
cirscriyq
printf("\n\nError al abrir e. archnive DATOS.DAT\a"};
exit (07

;
randcomize();
for {n=1; n<=NUMREP; nr+]

H

Genera_ carga{Particula, NUMPERT); /* =0

part:actlva=NUMPART;
temporal=0;

part desactivada=0;

condicion= D.

Genera posicion{Particula, NUMPART); /* =0
Inicio_posiciones {Particula, NUMPART) /* 1=l

Ordenar{Particula, NUMPART) ;
tiempo=2;

condicion=Condicion_chogue{Particula, WUMPART, condicion};

if(condicion != 0}
[

do
i

Mover pos_temporal (Particula, NUMPART):
Ordenar {Particula, NUMPRERT)

cant_chogue=Verificar_choque(Particula, NUMPART.

cant_choquel;
part activa=NUMPART-cant_chogque;

*/

*/
*/

temporal=rarticula acL1va(Par icula, NUMPART,

part_desactivada);
par:_activa=part_activa-tempcral;
tiempo++;

T
while (tiempo<=LONG &4 part_activa i= 1};
Enviar datos_archivoipf, Particula, NUMPART];

Enviar datos_archivo(pf, Particula, NUMPART):

fclose(pfi;

{*FUNCIONES DEL PROGRAMA*/

v01d Genera carga{struct Numer Particula [NUMPRRT], int n_particula
float prob
int carga, nasa velipcidad, 1, hancgerz;
for {i=0; i<n_particulas; i++!

prob=random{100) /103.0C;

N
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roasiy
locidad=Z;
masa=_;
tandera=l;
i

masas.;
bandera=1;
i
particulali:.carga=carga;
Particulialil.velocidad=velocidad:
Particuialil.masa=masza;
Particulali] .oandera=pandera;

int Cendicion choque (struct Numero Particulz [WUMPART], int
int condicionl)
{

int i;
fori{i=0; i<n particulas-i; 1++}
{
Vo&é (Farticulafi+i:}
b
re
void Genera posigion (struct Numero Farticule {NUMPART!, int
{
rriculas; L++;
posicion=random{lOXG);
Particulafi].posic inic=posicion:
3
}
void Inicio_posiciones(st:uc: Numerc Pariticula [NUMPART], 1

™

!

particulas)

int iz

float femn;

for 1=+
temp= Particuialil.posic inic + Particul
Particulalil.pesic temu= Temp;

8%

-

_particulas,

3

t

1

ali]l.velocidad;



i
r. particulas!
1

, templ;
i<r_warticulas; i++]

ifiParticulali].pandera = (-1))

{al

P,

void Ordenar s:iruct Numero Particula[NUMPART],in

{
int X, X, ij
cruct Numero Variable {NUMPART!;

Sgr li=lji<elementos;itr)
I

x=Particulali].posic_temp:

5

Variaple[l].carga=Particulali].carga;

Variable[i].masa=Particula{l’.masa;
variable[" velocidad=Particulaiil
Variablie] ] posic_inic=Particulal
Variable{il.posic temp=Particuia
K=1i-1

while(k>=0 && %< Partic

Particula(k+l]=C
k--;

1

i

e

a2lementcs)

locidad

e we

Particulalk+i].carga=Variable{il.cazga;
H

Particula[k+l].masa=Variablel: ES
Particula[k+1l].velocidad=Variabie[l
Particulafk+l] . posic_inic=Variable(
Pa:ticula[k+1j.posicﬂtemp*Var;aoLe{

t
int cant_chogue

int i, chogue;

for (i=0; i<n_particulas-1; i++)

.posic inic:
.posic temp;

Varificar choque(stru:: Nymero Farticulsz iNOMPARTD, int 0 )

39



-

Nueva particuls{Particula, i, I+1);
cant chogue++;

Compara dos(flcat pos_templ, flcocat pos_temp?)

choque=pos_itemp2-pos templ;

f {chogque»C)

PR

return {NC_CHOQUZ) ; /* N hubo chogus */
i
else
{

return (CHOQUSY ; /¥ &1 nuno chogue T/

void Nueva partieula{struct Numero Particula{NUMPART], int i, int
i mas_uno}

ficat cargsa,masa:r

float veloclgadsC;

carga= Particulal{i l.carg
masa= Particulalll.ma
velocidad=

ve ocldad;
p=rarticula il mas_unc!.pnosic temp:
=0

rriculall mas uno) .bandera;

ic : =—

i
ic inic

Particulal ic_temp=-
Pzrticuia’ andera=-1;
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int Particula_activa{siruct Numers Particu.z NUMPART), Int n

N e IR
n TaArT Cesacilvadsa,;

for =3 I<n_perticulas; i+e

ulall].posic_temp >= LONG;
part desactivada+s;
3

retirn!part desactivada);

¢ Enviar_datos archivo(FILE *pf, struct Numero Part
ticuias;

for 11=3; I<n _particulas; i++)
f (Particulalil.masa != [-1;

Swrite{sParticulaiil .rasa, sizeof{Particulaitil.masal,

1, piys

if {ferrcripf})
perror (s
exit (0);

5}
ke
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3.2.2 SIMULACION DE CHOQUES DE PARTICULAS EN CANALES VIA
ALIMENTACION POR RESINA (MODELO 2)

/*ELRBORAIS POR ADR LIZETTE CRUZ GONZALEZX/
/*0L.04.00 modificado 29.04.00%/
/*TURIQ Cs V.1*/

$#include <stdio.h>
3 <gonic.h>
#include <stdlic.h
#include i :
#include

#define
tdefine
#define
#define
sdefine
sdefine




int car
int mas
float v
iloat p
float o

~e

void Genera_
int Condicien
int COﬂdlC‘O
void Bvaluar
n Ha*g¢culas,

vold Ordenar(struct Numero Particula [NUMPART]

int interv};
int

int

ga;

a;

el idag
T

long tieﬁpo,*nt interv;;
void Mover particulai{struct Numerc Particula{NUME!

int Compara dos{float

void N

i mas uno)s

int Pgrticula“activagst:wct Numero Particula [NUMPART!,

int part_dessg

vold Enviar daltoes_archivo(FIL

nﬁpar:luulas\

vold main(vol
i

Verificar chogque(struct
cant_choque, long

Numerg Particuls [NU

tiempo,
pOs_temp’,

ctivadaj;

dj

strutt Numero Particuliz
int i, cant_chogue,

part activa,temperal,chogues,par

long n;
long ti
FILE *p

z{

pi=fopen
TeorgE

H

empo;
£;

Vi

Genera carga(?
tiemco¢i;

Nueva partlcula(shract Nume

«

L

ro Parti

;I—‘-_—-u-JA

struct

T interv;:
fioat pos_temp?):
cula [NUMPART],

_desactivada, oo

NUMPART ) ;

'MPAR"“‘

Numerc Pa

e ]

n_particulas,

el

52

_particulas);

long tiampo,

diciong

<)

[NUMPART

*/



I

foclase(pils;

al=0;

esactivade=0;

ion=3;

icn=Condicion chogue{Particula, NUMPART,condicionj;
dicion i= 3,

Fyaluar tiempo salida{Particula,NUMPART,tiempo,
INTERVALGS ;
Moverfparticula{Ea:ticula, NUMPART ;
Ordenar ({Particula, NUMPART, tiempo, INTERVRALD] ;
cant chogue=Verificax chogque(Particula, RUMPART,
cant_chogue, tiempo, INTERVALO }:
part_activa=NUMPART-cant choque;
temporai=Particula_activaiParticula, NUMPART,
part_desactivada);
part_activa=part_activa-temporal:
tiempot+;

i

while (tiempo<=LONG && part activa != 1];

Enviar_datos_archivo(pf, Particula, NUMPART);

&, NUMPART!;

.

Enviar_datos_szrchive(pf, Partica

/*FUNCIONES DEL PROGRAMA*/

vold Genera carga

(struct Numero Particula{NUMPART!, int n_particulas;

flozt prob:
int carga,masa,velocidad, i,bandera,posicion.anterior;
far (i=0; i<n particulas; i++]
!
orob=random {103} /108.0;
1T {prob<=0.3%}
!
carga=2;
velocidad=2;
masa=1;
bandera=-1;
posicion=-1;
antericr=-
;

carga=_l;
velocidad=l;
masa=1;
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Ticula{i.masa=wasa;z
icuoalll  pendera=bandera;

94

i
i

int

3% iz
'
s

for(i=C; i<n particulas; i++)

Bk iFarticuialisqllolgavga == I
)
!
¥
returnicondiczionl;;
;,
void Evaluar tiempo_salida/struct Numerc ParilicuialNUMPART, Int
n particulas, long Liemns, int interv,

int i,bardera;

i {Liempo==1,

{tiempod=[interv *[n_particulas-i}!)

<
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el
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fed
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4
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i}
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e
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W
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.
I
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w
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Part . temp;
Taeme
Part
Partc

vold OrdenarisTruct humere rarticula{NUMPART), int elementoes, long fiembo,
Ty K

P

velocidad;
posic_temp;
andera,
.posic_ant;

rga=Variableli.carga;
.masa=Variable{il _masa;
.velogicdad=Variable[i].veiccidad;

El .posic_temp=Veriable[i].pcsic_temp;
ol a .mandera=Variakble(i].bandera;
Particulaix+l].sosic_ant=Variable({i].posic_ant:




PR
ja
s

—

chogue=Corpara

Farticulaii+il,

filoat carga,masa:
float welocidad=0;

masa= Particulaiil.masa + Par
velogcidads=|{carga / masaj;
Particulaii].carga=carga;
Particula{i}.masa=masa;
Partizulalil.velocidad=velocidad;
qrt1cuiaklj.uoswc _temp=Particulal
Particula[i].pandera=Particulaii
Particulalij. pos¢c ant=Particulalil
Particulaii_mas_unol.carga=-1;
Particul a{i_masuuncl.masazel:
Particulall

carga= Particulalil.carga + Particulali
tic fi

mas_uno) .veloclidad=-1;

Lposic temp
arg;
sic ant;

Cempara dos(float pos templ, float pos Cemp?)
retuern (NO _CEOQUE; ; /¥ W hubo cnogue
elsze
{
return i CHOQUR) ; fm 81 hubo chogue

*/
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O
=1

int . _particulas,

3

veld Enviar_da

n_particulas]

‘

tos_archivo (FILE *pf, struct Numere Particula (NUMPART!, int

ImE i
Inc Ly
[

&farticulali].masa, sizeoflParticulalil.masal,

fwrite| e

o - .

iy ML

if {ferroripf]

I
perror{"Prror durante escritura”;;
ex1t 10},
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9.2.3 PROGRAMA: CALLCULD DE PROBABILIDADES DE CHOQUE DE
PARTICULAS EN CANALES

/*ELABCRADO POR RJA LIZETTE CRUZ GOMNEA

frIE. 30085

ﬁ

#inelade <sTdio.he
finclude <conio.n>
#include <stdiib.h>

tdefine WUMPRRT S
fdefine NUMREP 10000

uozd Lear y_Frecaenci T
old Calcular probapilidad(fle i
n pariiculas, long double nump

voiag mainivoid)
[

int is

fioat Frec|[NUMPART);

float PropiNUMPART;

clrscri;;

Leer vy Frccuenﬁ*a(**ec,

Calcelar_probal NUMPRRT, NUMRED);

for (1=0; 1<NUMPART: i*%J

printi!{” Probid:",i+i):
orintii"s.L% “,Prooiil;

i

pf = fopen ("C:\MODZ-3.DATY, "rb"):
it == NULL;

clzscr!;;
print{{"\n\nErrar al abrir el archivoia”
exiti{d;:

vari=i+1;

Treciii=G;

freadisdatoe, sizectidaro), L, ol ;

if{dato==var.

‘
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