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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 é o processo em que a
dupla-fita da molécula perde a interagdo devido ao
aumento de temperatura. A desnaturagéo foi estudada por
Peyrard et al. [1] com o emprego de um modelo mecénico
ndo linear (Modelo PB). Este trabalho apresenta uma
generalizacdo do modelo PB de modo que as interagbes
ndo locais sejam englobadas no estudo. De posse deste
modelo generalizado, verificamos a influéncia dos efeitos
ndo locais e de campo externo no processo de
desnaturacéo.

Materiais e Métodos

Figura 1. Modelo dé Peyrard-Bishop.

A Hamiltoniana do modelo PB é dada por
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Introduzindo as interagdes ndo locais no modelo, temos:
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A funcéo de particdo do problema ndo local é dada por:
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A integral pode ser avaliada usando os autovalores e
autofuncdes do operador integral de transferéncia:
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Resultados e discussao

Com o operador integral de transferéncia, obtemos a
equacdo de Schraodinger para o modelo nao local:
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O estiramento da ligagdo de hidrogénio é dada por:
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O gréfico abaixo mostra o estiramento médio da ligagao
de hidrogénio para varios valores de interacdes ndo locais
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Figura 2. Desnaturagdo térmica do modelo néo local.

Para analisarmos a influéncia de um campo externo linear
da forma ©(y) = @O0y, introduzimos este termo na
equacdo de Schrodinger e aplicamos 0o método descrito
em [2].
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Figura 3. Desnaturacdo com a aplicacdo de um campo externo
linear.

Conclusoes

A desnaturacdo é facilitada com a introducdo de
efeitos de ndo localidade e com a aplicagdo de um campo
externo.
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