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Abstract

The dynamics of DNA have been studied with the use
of mechanical models that simulate the molecule at the
mesoscopic scale. One of these processes studied is the
thermal denaturation of the DNA. This work will show
a generalization of a mechanical model to investigate
the effects of nonlocality in the denaturation process.

Introducéo

Desnaturacdo térmica do DNA € o processo em que
a dupla-fita da molécula perde a interacdo devido ao
aumento de temperatura. A desnaturacédo foi estudada
por Peyrard e Bishop [1] com o emprego de um modelo
mecanico ndo linear. Este trabalho pretende investigar
os efeitos de ndo localidade na desnaturacdo do DNA
através de uma generalizagdo do potencial harménico
apresentado no trabalho [1].

Material e Métodos
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Figura 1. Modelo de Peyrard-Bishop [2].

A Hamiltoniana do modelo pode ser expressa por:

H= Z{—+ k(Yn — yn- 1)2+D[eXp(—a\/_yn)—1]2}

A funcéo de partlc;ao do problema é dada por:

Z, = f l_[eXp —Bf(yn, Yn-1)1

A integral pode ser avaliada usando os autovalores e
autofuncdes do operador integral de transferéncia:

f dyn—1 exp[—Bf(yn, Yn-1)] @i(yn-1) = e Péi;(y,)

Resultados e Discussao

Com o operador integral de transferéncia, obtemos
a equacdo de Schrodinger para 0 modelo PB:
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O estiramento da ligacdo de hidrogénio é dada por:
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Figura 2. Desnaturagdo térmica no modelo PB.

A generalizacdo se d& com a troca do potencial
harménico por um potencial ndo local:
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Apllcando 0 operador para o caso nao local, obtemos a
equacdo de Schrodmger para 0 modelo generalizado:
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Conclusoes
O trabalho apresentou uma proposta de

generalizacdo do modelo mecénico de PB. A solucéo
da equacdo de Schrodinger para o caso nao local
fornecera o comportamento da desnaturacdo térmica
para o0 modelo generalizado.
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