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Resumen Se modela el ADN como una cadena lineal de
osciladores arménicos acoplados, encontrando el espectro
vibracional para cadenas ordenadas y desordenadas. En
particular se calcula la relacion de dispersién para sistemas
ordenados y la densidad de estados para ambas situaciones. En el
caso desordenado se encuentran resultados sugiriendo un
comportamiento tipo molécula biatémica.
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Abstract— The DNA is modelling as a linear chain of coupled
harmonic oscillators. The vibrational spectra are presented for
ordered and disordered chains. Particularly, dispersion relation
is calculated for ordered case and the density of states is showed
for both situations. The results permit supposes that disordered
chains have diatomic behaviour.

Keywords: DNA, phononic spectra, density of state, dispersion
relation.

I. INTRODUCCION

Desde hace algunas décadas la fisica se ha comenzado a
interesar por sistemas que son llamados de baja
dimensionalidad [1]. Hoy en dia estos sistemas también son
conocidos como sistemas nanoscopicos o nanométricos, que
se refieren al tamafio de la muestra en estudio (10 m). Entre
estos sistemas encontramos los puntos cuanticos y los
nanotubos, entre otros. Indudablemente muchos sistemas
biologicos estan dentro de estas unidades, tales como el acido
desoxirribonucléico (ADN) y el acido ribonucléico (ARN).
Estos dos sistemas son relativamente faciles de simular, ya
que estructuralmente son sencillos, sin embargo la forma
geométrica y espacial que toman no es tan sencilla. E1 ADN
ha sido estudiado desde la fisica por sus propiedades
electronicas, sin embargo todavia existen contradicciones
acerca de su comportamiento electronico [2-5].

El ARN y el ADN son polimeros lineales que forman
cadenas largas. Los ejes principales de las cadenas lo forman
azicares y fosfatos. Cada uno de estos polimeros estd
constituido por cuatro bases nitrogenadas. En comun tienen la
Adenina (A), Guanina (G), y Citosina (C). E1 ARN tiene como
cuarta base el Uracilo (U), mientras que el ADN tiene como
base la Timina (T). Cada uno de estos sistemas tiene funciones
biologicas diferentes dentro de la célula y a causa de las bases

nitrogenadas las estructuras quimicas son diferentes.

El ADN es una cadena doble lineal que esta enrollada
helicoidalmente alrededor de un eje. Sus dimensiones son de
10 anstrongs de radio, y de largo puede tener metros (Figura
1), es por esto que es considerada una macromolécula. Las
dimensiones del ARN son muy parecidas, pero gracias a que
tiene entre sus bases al Uracilo, este no se extiende en una
cadena lineal como el ADN presentando en algunos casos
ramificaciones.
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Fig.1: Dimensiones del ADN. Figura tomada de

http://superfund.pharmacy.arizona.edu/toxamb/c1-1-1-3.html

El ARN se clasifica en estructuras primarias, secundarias y
terciarias. Todas estas dependen de la forma espacial y
geométrica que formen las bases. La estructura primaria es
una cadena lineal parecida a la cadena de ADN. La estructura
secundaria tiene regiones dentro de la misma cadena capaces
de aparearse, es decir, tiene algunos enlaces sueltos. La
estructura terciaria, es un plegamiento dificil de la estructura
secundaria [4]. Debido a estas ramificaciones modelar el
ARN, en particular las estructuras secundarias y terciarias no
es una tarea facil. En el presente trabajo presentamos un
modelo lineal mediante el cual se puede representar
fundamentalmente el ADN o la estructura primaria del ARN
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1. MODELO FISICO

Los enlaces entre las diferentes bases nitrogenadas son por
puentes de hidrogeno, y de acuerdo a las reglas de Chargaff
estas aparecen siempre en parejas a saber: A=T y G=C. En el
primer caso se presenta un doble enlace y en el segundo existe
un enlace triple (figura 2).
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Fig. 2: Enlaces por puente hidrogeno entre las cuatro bases que forman el
ADN.

La estructura helicoidal de escalera la forma la manera
como se encuentran situados los azlcares y los fosfatos. Sin
embargo en una primera aproximacion podemos despreciar los
efectos de esta torsion. Igualmente podemos representar tanto
los azucares, los fosfatos, asi como cada una de las bases
mediante una unidad, tal como se indica en la figura 3. Cada
una de estas unidades tiene la masa que le corresponde [6].
Las anteriores aproximaciones permiten modelar el ADN
como una doble cadena lineal acoplada lateralmente.
Equivalentemente la estructura primaria del ARN se puede
representar mediante este modelo sustituyendo la unidad G
por la respectiva unidad U. El principal efecto es el cambio del
valor de la respectiva masa.
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Figura 3: Modelo de escalera de la cadena de ADN, en forma infinita.

Figura 4: Modelo lineal de la cadena de ADN.

No obstante el anterior modelo ser aparentemente simple,
en un estudio de las vibraciones este sistema incluiria modos
debidos al acoplamiento lateral de las dos cadenas. Con el
objetivo de hacer un analisis libre de estos efectos procedemos

a representar el ADN como una sola cadena lineal en la forma
indicada en la figura 4. En este caso la cadena estd formada
por tres masas y dos constantes de fuerza. En la tabla 1 se
presenta el nimero de atomos de oxigeno (O), nitrogeno (N),
carbono (C), fosforo (P) e hidrogeno (H) que representa cada
una de estas masas.

Unidad | O N| C | P | H | Masa (um.a.)
ml 417(120] 0123 425.45
m?2 4(18119] 0] 22 425.44

p 810 0 |2] 2 191.96

Tabla 1: Numero de dtomos de oxigeno (O), nitrogeno (N), carbono (C),
fésforo (P) e hidrogeno (H) que representa cada una de las masas.

II. RESULTADOS

El hamiltoniano que describe el modelo de cadena lineal
propuesto es:

1)[=2§M,-&+2%Ki(um_ui)z’ M

donde m;y u,representan la masa y el desplazamiento de

la j-esima masa, respectivamente, y Kl. es la constate de

acoplamiento entre las masas i e i+1. Los valores para las

constantes de acoplamiento son tomados de la referencia [7].
En la figura 5 se muestra la relacion de dispersion obtenida

al suponer el ADN como un sistema lineal ordenado. En este

caso existe una celda unitaria con una constante de red @,

cuatro masas: dos masas tipo p, una tipo m; y otra del tipo m,.

Se puede observar una sola rama aclstica y tres ramas
opticas, presentando una brecha de vibraciones prohibidas de
importancia entre la segunda y tercera ramas Opticas. La
brecha entre la banda acustica y la primera rama Optica es
comparativamente pequefla, probablemente debido a Ia
minima diferencia que existe entre las masas m; y m, que es
solamente del 1%.
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Fig. 5: Relacion de dispersion de la cadena de ADN ordenada.

La densidad de estados (DOS) que se puede observar en la
figura 6 coincide perfectamente con los resultados anteriores,
en particular se pueden observar la diferencia entre las brechas
de vibraciones prohibidas. Resultados no mostrados aqui
permiten asociar la rama dptica superior con cadenas formadas
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exclusivamente por las bases A-T, asi como la rama optica
inmediatamente inferior con cadenas C-G tUnicamente [8].
Resultados que refuerzan la hipdtesis que la rama optica
inferior se puede interpretar como un plegamiento o folding de
la rama acustica dada la semejanza de las masas m; y m,.
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Fig 6: Densidad de estados de la cadena lineal ordenada de ADN

EL ADN se caracteriza por ser un sistema desordenado. Las
parejas A-T y C-G no presentan un ordenamiento espacial. Es
este aparente desorden el que parece permite codificar la
informacion genética. El desorden se presenta entre las
unidades m; y m,, teniendo siempre fijas las p. El estudio de la
cadena desordenada exige analizar cadenas finitas. Este hecho
limita el tamafio de los sistemas bajo estudio, dado que es
necesario diagonalizar exactamente matrices de orden 2n x 2n,
donde 7 es el nimero total de masas m; y m, de la cadena bajo
estudio.

En la figura 7 se encuentra la DOS para la cadena
desordenada, observandose un comportamiento de cadena
diatomica, presenta una rama acuistica y una rama optica.
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Fig. 7: Densidad de estados para cadenas desordenadas

III. CONCLUSIONES

Se presenta dos formas de modelar macromoléculas casi
unidimensionales, tales como el ADN o el ARN. No obstante
la simplicidad de tales modelos, estos permiten el
entendimiento de algunas de las propiedades vibracionales de
este tipo de sistemas. Las cadenas de ADN desordenadas
presentan un comportamiento de cadena diatdmica
independientemente de estar formadas por al menos tres
masas.
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