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Resumen. En este articulo se revisan los modelos mds simples para la molécula mds importante de

la vida: el ADN. Se estudian las excitaciones colectivas y paulatinamente van incorporandose en el

andlisis cualidades complejas de la molécula. Esto conlleva al estudio de la dindmica de tales

excitaciones mediante ecuaciones diferenciales no lineales. Las soluciones especiales de estas

ecuaciones corresponden a un tipo de ondas no lineales que mantienen forma y velocidad

constantes con la mhima pérdida de energh e informacién, conocidas como solitones o

compactones.

Palabras clave: ADN, solitones, no linealidad, fsica no lineal.

Dynamics of the most Important Molecule of the Life: The DNA. I.

Linear And Nonlinear Models

Abstract. In this paper we report a revision of several mathematical models concerning the most
important molecule of the life: the DNA. We analyze the collective excitations and other complex
qualities are gradually incorporated in our study of this molecule. This entails us to the study the

dynamic of such excitations by means of nonlinear differential equations. The special solutions of’

these equations correspond to the type of nonlinear waves that maintain constant their form and

speed with minimum lost of energy and information. These structures are known as solitons or

compactons.

Key words: ADN, solitons, nonlineatity, nonlinear physics.

Introduccion

Los biosolitones

Desde hace mucho tiempo, para describir diversos procesos natu—
rales y aplicaciones relacionadas desde el punto de vista matemati-
co, se recurre a ecuaciones de balance que en muchos casos se
presentan en forma definitiva como ecuaciones diferenciales o
integrodiferenciales. En una primera aproximacion, estas ecuaciones

son solo representaciones de las respuestas lineales del sistema
en estudio a una influencia externa. Es decir, el modelo matemati-
co considera que la magnitud de las causas son proporcionales a la
magnitud de los efectos. Asi, grosso modo podemos concebir la
linealidad de los fendmenos por estudiar.

La piedra angular de las ecuaciones lineales de la mecdnica
(ecuaciones de Newton), de la electrodindmica (ecuaciones de
Maxwell) y de la mecdnica cudntica (ecuacion de Schrédinger) es el
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principio de superposicion. Este principio
establece que cualquier cantidad fisica pue-
de representarse como una suma de com-
ponentes mds elementales. Por ejemplo, la
luz blanca puede considerarse como la suma
de los diferentes colores o componentes
de una sola frecuencia. Matemdticamente
esta propiedad se entiende de la siguiente
manera: si obtenemos dos soluciones inde-
pendientes de alguna de estas ecuaciones,
entonces la combinacion lineal (la suma de
estas soluciones multiplicadas por un factor
constante cada una) es también solucion de
la ecuacion en estudio.

Muchas de las propiedades de los sistemas consistentes de un
gran nimero de moléculas y dtomos han sido explicadas median-
te ecuaciones lineales. En particular, la introduccion del concepto
de excitaciones colectivas ha sido extremadamente fructifera.
Una excitacion colectiva caracteriza un mutuo y consistente, o
coherente, movimiento de un gran nimero de particulas. Las
ondas acusticas en gases, liquidos y solidos son ejemplos de exci-
taciones colectivas. Las ondas lineales mds simples son
monocromadticas (de una sola frecuencia) y por lo tanto estdn
caracterizadas por una frecuencia y longitud de onda especifica.

El concepto de excitaciones elementales de diferentes tipos se
encuentra en la fisica del estado solido; por ejemplo, los fonones,
que son paquetes de vibraciones colectivas de dtomos y moléculas;
excitones, que son paquetes de excitaciones colectivas en solidos
cuyas frecuencias corresponden a las de luz visible y ultravioleta,
entre otras. Todas estas excitaciones son descritas por ondas
monocromdticas. De acuerdo con el principio de superposicion,
con estas ondas monocromdticas pueden formarse excitaciones
localizadas llamadas paquetes de ondas, las cuales se mueven con
una velocidad determinada y estdn localizadas dentro de una region
espacial.

En varios medios, la velocidad de fase de las ondas mo-
nocromdticas, es decir, la velocidad de movimiento de una fase cons-
tante, depende sdlo de la longitud de onda. Estos medios son llama-
dos dispersivos. Tan lejos como el movimiento de un paquete de
ondas es considerado en tal medio, las diferentes componentes
monocromaticas se mueven con distintas velocidades, lo cual resulta
en un aumento de la dimension espacial del paquete de onda. Uno
puede decir que el paquete se ‘abre’ o ‘corre’ con el tiempo. Este
efecto es una de las principales dificultades conectadas con la transfe—
rencia de energia por medio de excitaciones tipo paquete de onda.
Otra de las dificultades es que el paquete de ondas pierde energia
mientras se propaga en el medio. Esta energia se transfiere a vibra-
ciones aleatorias de dtomos y moléculas, es decir, para calentar al
medio donde esté propagdndose.

Pero el mundo que nos rodea no es lineal, es completamente
no lineal. Esto es que los efectos no son proporcionales a las
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Al modelar procesos
naturales surgen
ecuaciones no lineales, y
la aplicacion de la teoria
soliténica en estas

ecuaciones es muy

fructifera.

causas. Vedmoslo con un ejemplo sencillo.
Supongamos que nos gusta escuchar la mud-
sica de un grupo musical cualquiera. Escu-
chamos la musica de nuestro grupo favori-
to una por ung, casi nadie escucha dos can-
ciones o tres al mismo tiempo. Si lo hicié-
ramos, desde el punto de vista lineal, ten-
driamos el doble o triple de satisfaccion
que escuchando sdlo una cancion. Pero la
realidad muestra que al escuchar al mis—
mo tiempo dos o tres piezas, obtenemos
sensaciones desagradables.

Entonces se hace necesario también,
para un mejor entendimiento de la naturaleza, estudiar tales com-
portamientos mediante ecuaciones de balance diferenciales o
integrodiferenciales no lineales. Algunas de las soluciones mate-
mdticas de una ecuacion diferencial o integrodiferencial no lineal
se comportan como particulas. Fisicamente significa que dos fuer-
zas antagonicas como la dispersion y la no linealidad se compen-
san (Agtiero, Fujioka y Ceciliano, 2002). A estas soluciones se les
denomina ondas solitarias o solitones. Recientemente se ha re-
conocido que un modelo ideal de transporte de excitaciones
vibracionales, electrones y fotones en un medio es a traves de
estas ondas. A diferencia de las ondas ordinarias, las cuales son
una representacion periddica espacial de elevaciones y depresio—-
nes, como por ejemplo sobre la superficie del agug, o conden-
saciones o rarefacciones de la densidad, o desviaciones de un
valor medio de varias cantidades fisicas, los solitones son estruc—
turas coherentes, tales como un pulso que se propagan como una
tnica entidad con una velocidad determinada. La dindmica del
movimiento de los solitones se describe por ecuaciones diferen—
ciales o integrodiferenciales no lineales de la fisica matemdtica.

La primera descripcion cualitativa de ondas solitarias fue hecha
en 1834 por un joven ingeniero escocés llamado John Scott Russell
(1808-1882), quien realizaba experimentos para determinar el di-
seffo mds eficiente de botes para vigjar a través de un canal,
especificamente el Canal Union en Hermiston (Reporte, 1845). La
palabra soliton fue acuiada por primera vez por Zabusky y Kruskal
(1965: 240) para designar a las ondas solitarias que impedian la
equiparticion de la energia en un modelo unidimensional de cuerpo
solido discreto (modelo de Fermi Pasta y Ulam), donde las excita-
ciones colectivas eran gobernadas por la ecuacion de Korteweg y
De Vries (1895: 422). Esta misma ecuacion describe a las ondas de
Russell del canal de Hermiston.

Entonces, al modelar procesos naturales surgen ecuaciones no
lineales, y la aplicacion de la teoria solitonica en estas ecuaciones
es muy fructifera, por ejemplo, en dptica, gravitacion, liquidos,
gases, particulas elementales, ferromagnetismo, etc. En estas
dreas, los solitones pueden ser de uno, dos o tres dimensiones.
Ultimamente se han descubierto solitones compactos que serian
los representantes soliténicos mds reales en el mundo no lineal
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(Agtiero y Paulin, 2001a y Agtiero et al.,
2001b). Se perfilan investigaciones donde
el enigma de la existencia de la vida trata
de explicarse mediante el comportamien-
to de ondas en todos los niveles de organi-
zacion de la materia, especialmente en sis—
temas moleculares como el ADN o protei-
nas. Los biosolitones son las nuevas enti-
dades que tienen aplicaciones en ondas
neuronales, en la dindmica del ADN, como
los responsables de la locomocion en se-
res vivos, etc. En este trabajo nos centra-
remos en la importancia que tienen los
solitones en la transmision de informacicn
a través de la molécula de la vida, el ADN.

1. Estructura del ADN

El ADN es una de las moléculas bioldgicas
mds interesantes y misteriosas. Pertenece
a una clase de biopolimeros y tiene una muy
importante funcion bioldgica que consiste
en la capacidad de conservar y transferir
informacidn genética. Trataremos de ver la
molécula de ADN desde el punto de vista
fisico, esto es, la consideraremos como un
sistema dindmico que consiste en muchos
dtomos y que tiene una estructura casi
unidimensional con simetria inusual, mu-
chos grados de libertad, muchos tipos de
movimientos internos y distribucion de fuer-
zas internas especificas.

Brevemente exponemos la estructu-
ra del ADN. Como se sabe, hay dos tipos
de dcidos nucleicos (AN): el dcido deso-
xirribonucleico (ADN) y el dcido ribo-
nucleico (ARN); ambos estdn presentes
en todas las cé€lulas. Su funcidn bioldgica
no quedd plenamente demostrada has-
ta que Avery y sus colaboradores re-
portaron en 1944 que el ADN era la molé-
cula portadora de la informacion genética
(Stryer, 1995).

En los aios veinte, el bioquimico Phoe-

bus Levene determind que el ADN estaba formado por cuatro
tipos distintos de nucledtidos. Un polimero lineal de una unidad
repetitiva se llama nucledtido; cada nucledtido estd formado, me-
diante un enlace éster, por un dcido fosfdrico y un nucledsido,
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Figura 1. Estructura de un nucleétido (Yakushevich,
1998).

Figura 2. Estructura primaria del ADN (www.chemical

graphics.com/paul/DNA.html).

este ultimo se constituye por la union de una azicar llamada

pentosa (la D-ribosa o la 2-desoxi-D-ribosa), y una base nitrogenada
(purina o pirimidina), como puede apreciarse en la figura 1. Las

te manera:
N-H---N
N-H---O
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bases nitrogenadas pueden ser pduricas:
adenina y guaning, o pirimidicas: citocina,
timina y uracilo. El uracilo sdlo estd pre-
sente en el ARN.

En 1949, el bioquimico Erwin Chargaff
descubric que en todos los casos la concen-
tracion de adeninas es igual a la concentra-
cion de timinas (Zameroff, Brawemann y
Chargaff, 1952).

A pesar de que la molécula del ADN tie-
ne una estructura muy compleja (Wilkings
y Randall, 1953: 192 y Watson y Crick,
1954: 80-96), como se muestra en la figura
2, aqui solo consideraremos algunos as-
pectos relevantes al momento de construir
modelos simples, por ejemplo:

a) La molécula de ADN es una cadena ex-
tendida con una estructura altamente orde-
nada.

b) La molécula de ADN tiene 20 A de did-
metro.

¢) Las bases de los nuclectidos estdn
apiladas con los planos separados por una
distancia de 3.4 A.

d) Los pares de bases estdn forma-
dos siempre por una purina y una pirimidi-
na, de forma que ambas cadenas estdn siem—
pre equidistantes, a 11 A una de la otra.

e) La adenina se empareja siempre con la
timina mediante dos puentes de hidrdgeno,
mientras que la citosina se empareja siem-
pre con la guanina por medio de tres puen—
tes de hidrégeno.

El apareamiento de bases es una de
las caracteristicas mds importantes de la
estructura del ADN porque significa que las
secuencias de bases de ambas hebras son
complementarias. Este hecho tiene im-
plicaciones muy profundas respecto al me-
canismo de replicacion del ADN, porque de
esta forma la réplica de cada una de las he-
bras obtiene la secuencia de bases de la he-
bra complementaria.

La estructura helicoidal del ADN se

mantiene gracias a interacciones no covalentes. Las interacciones
puente de hidrdgeno se establecen entre los dtomos de hidro-
geno (H), y ya sea el nitrdgeno (N) o el oxigeno (0), de la siguien-
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Las energias de los puentes de hidrogeno
son las siguientes:

solucion de apn de doble

Cuando se calienta una

grupos que forman parte de los puentes de
hidrégeno entre las dos cadenas de la doble
hélice. En agua destilada (con una fuerza
ionica muy reducida) no se produce la sepa-

kcal ;
E, ;= 7_1 LR I HEHRTY) €2 racion de las hebras (siempre y cuando no
mo . L
rompen las fuerzas de unién se caliente esta solucion).
kcal
E;, . =1679—
mol entre las dos hebras y

2. Modelos

acaban por separarse.

Las interacciones de apilamiento son el
otro tipo de fuerzas que estabilizan la es-
tructura del ADN. Los valores de las ener-

gias son:
E.; =14.59@, E,._, =6.57@
G-C mol A-T mol
E, . =15.50M, E,, =3.82@
c-G mol T-A mol
E, .= 9.81@, E; . =6.78@
T-A mol AT mol
E, .= 8.26@, E,., =5.37@
G-C mol AT mol

Asi que un apilumiento con gran concentracion de G-C es mds
estable que aquellos con gran concentracidn de A-T, y ahi es donde
debemos esperar que comience la molécula a separarse para los
procesos de replicacion o trascripcion (Ornstein et al., 1978).

Por un lado, el apilamiento entre las bases adyacentes de una
misma hebra favorece interacciones hidrofdbicas entre ellas vy,
por otro lado, cada base estd unida a su pareja mediante puentes
de hidrdgeno. La energia libre de las interacciones no covalentes
que mantienen la estructura helicoidal del ADN no es muy supe-
rior a la energia de los movimientos térmicos a temperatura
ambiente, por lo que es posible desestabilizar la estructura
tridimensional del ADN mediante un simple aumento de la tem-
peratura.

Cuando se calienta una solucion de ADN de doble hebra (forma
nativa), se rompen las fuerzas de union entre las dos hebras y
acaban por separarse. Por tanto, el ADN desnaturalizado es de una
sola hebra. La transicidn entre el estado nativo y el desnaturalizado
se conoce como desnaturalizacion. En determinadas condiciones,
una disolucion de ADN monocatenario (desnaturalizado) puede vol-
ver a formar el ADN nativo (de doble hebra). Este proceso recibe el
nombre de renaturalizacion del ADN. Cuando el ADN renaturalizado
se forma a partir de moléculas de ADN de distinto origen, o entre
una molécula de ADN y otra de RNA, la renaturalizacion se conoce
como hibridacion. La adicion de una base fuerte, como el hidroxido
de sodio o potasio, a una solucicn de ADN, lo desnaturaliza porque
el aumentar el pH de la solucion de ADN cambia la carga de algunos

La estructura de lo molécula del ADN es
bastante compleja, como lo vimos en la sec-
cion previa, pero en muchos casos es suficiente y mds conveniente
usar algunas versiones simplificadas. Consideraremos, en este
momento, el problema de construir los modelos estructurales
aproximados del ADN.

iCudndo construimos modelos aproximados! Generalmente
asumimos que ellos no deben contener todos los detalles de la
estructura del ADN sino sdlo las propiedades estructurales mds
importantes (o dominantes) de la molécula. jCudles son estas
propiedades!?

La primera de ellas es que la molécula consiste en grandes
cadenas de dtomos. La segunda es que estas cadenas tienen una
estructura cercanamente regular, esto es, que la molécula del
ADN tiene un esqueleto formado por una cadena de azucar-fosfato
con aproximadamente un patrén de dtomos a lo largo de la cade-
na. Debido a estas propiedades, veremos al ADN como una es—
tructura unidimensional periddica, la cual es conocida en fisica
como cristales cuasiunidimensionales. Charles Bunn (1964) dio a
este tipo de biomoléculas el nombre de “cristales de cadenas de
vida".

Sin embargo, en algunos aspectos, la molécula de ADN es mds
similar a un polimero que a un cristal, dado que ademds de las
propiedades mencionadas arriba, el ADN no es un sistema rigido
sino flexible. Asi que si queremos construir un modelo mds aproxi-
mado, debemos tomar en cuenta la naturaleza flexible del ADN,
esto es, su habilidad para doblarse, torcerse y asi formar superes-
tructuras.

Ademds de un esqueleto con una alteracion regular de dtomos o
grupos atdmicos, el ADN tiene elementos de estructura irregular.
Asi, si queremos poner en marcha el modelo, debemos tomar en
cuenta la irregularidad de la secuencia de bases. En caso de que
deseemos considerar esta irregularidad como un pequefio distur—
bio del patron regular del esqueleto, debemos usar la teoria de
perturbaciones para su tratamiento matemdtico.

Esta lista podria continuar si insertamos cada vez mds y mds
detalles de la estructura interna de la molécula. Cuando constru-
yamos el modelo de andlisis, debemos restringirnos a considerar
solo la primera, o la primera y la segunda, y asi sucesivamente.
De esta manerq, diferentes modelos aproximados pueden cons—
truirse con diferentes grados de exactitud. Por ejemplo, si esta-
mos interesados en la movilidad de la molécula del ADN como un
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todo en una solucidn, o en la penetracion de la molécula a traves
de un canal, o el mecanismo de formacidn superhelicoidal de la
estructura de ADN, es suficiente considerarla como un filamento
eldstico. Si nos orientamos al problema de reconocimiento pro-
teina-ADN o en la trascripcidn, necesitamos tomar en cuenta al-
gunos detalles mds acerca de la estructura interna de la molécula,
tales como la helicidad o las inhomogeneidades debidas a la se-
cuencia de bases.

2.1. Modelos lineales

La estructura mds simple que modela al ADN se infiere por las
microfotografias de la molécula, donde aparece como un delgado
filamento eldstico (ver figura 3). Asi que esto ha sugerido que una
cuerda eldstica uniforme con seccidn circular puede ser considera-
da como el modelo estructural mds simple de un fragmento de
ADN (Barkley y Zimm, 1979: 2991).

2.1.1. Modelos de cadena sencilla

Englander et al. (1980: 7222) sugirieron por primera vez una
teoria de excitaciones solitonicas como explicacion a la naturale-
za de los estados abiertos (horquillas) en polinucleétidos largos
de doble hélice. Posteriormente, Yomosa (1983: 2120 y 1984:
474) y Chang-Ting Zhang (1987) representan modelos no lineales
con una aproximacion lineal la cual describiremos a continuacion.

Los modelos lineales tienen esta denominacion porque las
ecuaciones diferenciales que los describen son linedles, en estos
casos, las aproximaciones al final podrian no describir de una
manera exacta la molécula del ADN. Veamos el caso discreto, es
decir, una cadena de discos acoplados, donde cada uno tiene dos
grados de libertad: desplazamientos longitudinal y angular (o
torsional) (Allison y Sur, 1979 y Robinson et al., 1980). Este mo-
delo es equivalente al llamado grano-resorte usado ampliamente
en ciencia de polimeros. Para aplicarlo al ADN, se supone que esta
molécula puede ser modelada por un arreglo de (n + 1) granos
encadenados a lo largo de un eje, separados una distancia de 3.4 A
para la hélice de Watson-Crick, indizados de 0 a n. Suponemos
también que los (n + 1) granos estdn unidos por n resortes
torsionales idénticos (ver figura 4), que son representaciones de
la interaccion entre discos. Este tipo de modelos se conoce como
unidimensional, ya que sdlo hace falta una coordenada para des—
cribir sus desplazamientos a lo largo de la cadena. Es evidente
que estos modelos unidimensionales pueden ser tanto lineales
como no lineales.

Los resultados para ondas lineales planas, mediante las cuales
se transmite la informacion a traves de la molécula del ADN, son
dos frecuencias y, por tanto, dos velocidades de propagacion cons-
tantes. Existe evidencia experimental de las velocidades de pro-
pagacion de ambos tipos de ondas en el ADN, es decir, las ondas
longitudinales y las torsionales (Zhang, 1989; Lindsay y Powell,
1983; Weidlinch et al., 1988; Lindsay et al., 1985), cuyos valores
tipicos encontrados experimentalmente son: para la velocidad
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Figura 3. Estas imagenes muestran a la molécula del ADN como si fuera un

simple filamento (www.biochem.wisc.edu/inman/empics/dna-prot.htm).

Figura 4. Cadena de discos acoplados por medio de un resorte que vibra tanto

longitudinal como rotacionalmente, conocida como grano-resorte (elaboracién

propia).

torsional de v, :1.3% y para la velocidad longitudinal v, =1.7 —4%.

Cuando se asume que la separacion entre los granos de este
modelo tiende a cero, se obtiene el modelo de una cuerda conti-
nua que tiene cierta seccion circular. Si ahora consideramos un
movimiento de flexion en la cadeng, la propagacion tambien es a
través de una onda plana con una frecuencia y velocidad de propa-
gacion caracteristica, la cual no es constante sino proporcional al
inverso de la longitud de onda (Yakushevich, 1998).

Otro modelo importante considera que la cuerda delgada se
encuentra inmersa en un fluido viscoso en equilibrio térmico. Esta
aproximacion a la dindmica del ADN ha sido propuesta por Barkley
y Zimm (1979) y por Allison y Shurr (1979), y fue desarrollada mds
tarde para el ADN superhelicoidal (Cfr. Berham, 1985: 23 y Tanaka
y Takachashi, 1985: 6017). El modelo de una cuerda eldstica es muy
conocido y estudiado en la fisica, por ejemplo Landau y Lifshitz
(1959b).

203



Figura 5. Una doble cadena tipo grano-resorte

unida por resortes. flexibles.

— - —I @ Base

b1
I I Ezquelsete de fosfato

Figura 6. Modelo de Saxena que consiste en elementos tipo sélidos unidos por interacciones débiles y

AZLCAT

2.1.2. Modelos de doble cadena

Siguiendo una jerarquia en los modelos descritos por ecua-
ciones diferenciales lineales, a continuacion se presentan
los modelos que consisten de dos cadenas tipo grano-resorte
unidas por resortes en cada par de granos, como se muestra
en la figura 5.

En el caso de que se desprecien los efectos de la helicidad de la
molécula del ADN, este tipo de modelos de cadena doble son los
que representarian la forma de la molécula. Si se hace un andlisis
similar al de una sola cadena donde se incluya el efecto que tienen
los resortes que unen ambas cadenas, se obtiene una serie de
ondas planas para los movimientos de elongacion, de flexion y de
rotacion, donde habrd seis frecuencias de oscilacion, una por cada
tipo de movimiento y por cada cadena, de las cuales tres son acus-
ticas y tres son Gpticas. En esta aproximacion, los modelos dindmi-
cos toman en cuenta movimientos como los que tendrian los sdli-
dos de los elementos estructurales principales tales como las ba-
ses, anillos de azucar, nucledtidos, nucledsidos, componentes de
fosfato-carbon, etcetera.

La forma de las ecuaciones dindmicas que describen estos movi-
mientos es muy similar a los considerados anteriormente, pero el
nuimero de ecuaciones dindmicas difiere sustancialmente. En ge-
neral depende del método de seleccion de los movimientos domi-
nantes, y por consiguiente del problema en consideracion.

Por ejemplo, Saxena et al. (1989: 82) propusieron un modelo
como el que se muestra en la figura 6, el cual toma en cuenta
todos los posibles movimientos de los elementos sdlidos ex-
puestos en la figura y, con ellos, el nimero de ecuaciones se
aumenta considerablemente. Dado que el nimero de elementos
es igual a 6N, es decir, seis elementos por cada linea, ellos obtu-
vieron 36N ecuaciones dindmicas para el caso discreto y 36
ecuaciones para el caso continuo.

Otro método de seleccion aparecic en el trabajo de Volkov y
Kosevich, donde para describir la dindmica de baja frecuencia
del ADN se eligieron las siguientes subunidades y movimientos:
dos tipos de desplazamientos transversales de los nucledtidos,
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los desplazamientos torsionales de los nucledsidos y los despla-
zamientos intranucldsidos debidos a los cambios de conforma-
cion del anillo de azucar (Volkovy y Kosevich, 1991: 1069). Asi,
estos autores propusieron un modelo que consistia en 8N
ecuaciones dindmicas en el caso discreto, y 8 para la aproxima-
cion continua.

En la aproximacion lineal, las soluciones de los modelos discuti-
dos aqui arriba son del tipo ondas vigjeras planas con ciertas fre-
cuencias, por lo que el espectro de frecuencias del ADN consiste en
frecuencias dpticas y acusticas, como se vio en los primeros mode-
los de esta seccion.

Hasta ahora hemos considerado modelos donde el ADN se
compone de dos cadenas de discos que interactdan una con
otra por resortes longitudinales y transversales. Cada uno de
los discos tiene tres grados de libertad: desplazamientos
longitudinales, transversales y rotacionales a partir de sus posi-
ciones de equilibrio. En el caso de los modelos bidimensio-
nales lineales, se considera que estos tres movimientos son inde-
pendientes. Aunque es mds conveniente describir las rotacio-
nes de las bases del ADN por los desplazamientos angulares
tipo péndulo para los discos. Esta aproximacion ha sido desa-
rrollada en el trabajo de Englander et al., donde la analogia entre
movimientos rotacionales de las bases del ADN y los movimientos
rotacionales del pendulo en el modelo mecdnico de Scott (1969:
52) fue usada. Esto ultimo consiste en una cadena horizontal
de péndulos colocados en un campo gravitacional uniforme
donde cada péndulo puede rotar en el plano Xy perpendicular al
eje de la cadena horizontal. Para aplicar esta aproximacion
al modelo de doble cuerda para el ADN, debemos, a primera vista,
modificar el modelo mecdnico. Haremos esto por la interaccion
de los péndulos con resortes longitudinales y transversales, como
se muestra en la figura 7.

Los péndulos juegan el papel de las cadenas de bases del ADN, los
resortes longitudinales simulan el esqueleto azdcar-fosfato y los
resortes transversales simulan las interacciones de hidrogeno de
las bases en pares.
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Figura 7. Andlogo mecanico modificado: dos cadenas de péndulos acoplados.

Todos estos modelos que dan lugar a ondas planas son una amplia
clase de modelos aproximados en la ciencia del ADN. Pero varios
datos experimentales admiten una interpretacion alterna basada
en la representacion de la dindmica del ADN como un ensamble de
ondas no lineales, es decir solitones. Como hemos mencionado
antes, los movimientos de todos los dtomos del ADN pueden ana-
lizarse como una superposicion de modos normales de oscilacio-
nes. En la aproximacicn lineal de los modelos no lineales, la cual es
vdlida para pequenas amplitudes de los desplazamientos, el com-
portamiento de los modos normales es que todos son indepen-
dientes. Este tipo de andlisis con aproximacion armdnica (lineal)
ha sido aplicado al ADN por Prohofsky y otros (Prohofsky, 1983;
Devi-Prasad y Prohofsky, 1984; Kim y Prohofsky, 1987). Esta apli-
cacion ha tenido éxito tedrico en la explicacion de los datos expe—
rimentales tales como la velocidad longitudinal del sonido (Hakim
etal, 1984).

2.2. Modelos no lineales

En la seccion anterior consideramos la aproximacion lineal (o
armonica) de la teoria del ADN. Es vdlida cuando las amplitudes
de los movimientos internos en el ADN son pequeias. Si las am-
plitudes son grandes, los efectos nolineales (o anarmdnicos) po-
drian tomarse en cuenta. Ademds, tambien debemos considerar
la cantidad de grados de libertad que tenga la molécula del ADN
para generar dichos modelos no lineales (ver por ejemplo
Yakushevich, 1984).

2.2.1. Modelos de una sola cadena
Como vimos anteriormente, los modelos lineales toman en cuen-
ta tres tipos de movimientos internos de la molécula del ADN,
estrechamientos, torsiones y flexiones. A diferencia de los mode-
los lineales, donde estos tres movimientos son independientes,
ahora se consideran interacciones entre dichos movimientos, lo
que hace a los modelos no lineales. Por ejemplo, las rotaciones de
los discos pueden generar desplazamientos longitudinales, y asi
entre los distintos tipos de movimientos.

Aqui describiremos brevemente los resultados relevantes de
los modelos propuestos por Muto et al. (1989a), Chiristiansen et
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Figura 8. Solucién del modelo de Ichikawa.

al., (1990) e Ichikawa et al., (1981).

El primero examina el caso discreto del modelo unidimensional
de una cuerda eldstica, mostrado en la figura 3. El tnico movimien-
to que toma en cuenta es el longitudinal, donde el potencial utiliza-
do para el resorte ya no es el del caso lineal o ley de Hooke. En este
caso se considera un potencial exponencial (potencial de Toda, 1975)
que tiene un minimo correspondiente a la posicion de equilibrio
del resorte. La solucion obtenida es un soliton que vidja
longitudinalmente a traves de la cuerda.

El modelo de Christiansen et al. (1990), toma en cuenta tanto el
movimiento longitudinal como el transversal. El potencial utilizado
para modelar los resortes es nuevamente el potencial de Toda para
acoplar ambos movimientos. El resultado es tambi€n una solucion
tipo soliton para el movimiento longitudinal, caso que no ocurre en
el movimiento transversal.

Ichikawa desarrolla un modelo para estudiar los efectos
anarmanicos en la dindmica de flexicn de una cadena. La ecuacion
resultante es conocida como la ecuacion que determina la forma
de la superficie de un liquido en un campo gravitacional y acotada
por un lado por una pared vertical (Landau y Lifshitz, 1959q). La
solucion solitonica localizada se ilustra en la figura 8 y puede ser
interpretada como una deformacion local que se mueve alo largo
del ADN.

2.2.2. Modelos de doble cadena

Ahora consideraremos los modelos de dos cadenas que interactuan
débilmente; es decir, ahora no lineales (ver figura 5). Se analizan
los tres tipos de movimientos que tienen las cadenas
(longitudinales, transversales y rotacionales) como se hace en los
modelos lineales, pero en este caso se consideran sus
interacciones. Las ecuaciones diferenciales que resultan de los
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por Scott (1969). La perturbacion es un
soliton que viaja con cierta velocidad a tra-
vés de una de las dos cadenas.

El modelo Y puede ser considerado
como una version mejorada del modelo
de Englander descrito en el parrafo ante-
rior. Las mejoras consisten en tomar en
cuenta los movimientos rotacionales de las

bases en ambas cadenas de polinucledtidos
de la molécula del ADN.

Figura 9. Modelo de estado abierto de Englander et al. (1980). Esta perturbacion viaja a través de una hebra del

ADN con cierta velocidad.

modelos no lineales son las mismas que los modelos lineales
incluyendo los términos no lineales y los términos de acopla-
miento entre los tres tipos de movimientos. La forma explicita de
los términos no lineales y de acoplamiento atin no se ha encontrado
y estd en constante investigacion. Solo algunas pocas aproximacio-
nes simplificadas al problema se han propuesto. Una de ellas se
presento en los trabajos de Yomosa (1983 y 1984), Takeno y
Homman (1983 y 1984), Fedyanin et al. (1986a y 1986b), Zhang
(1987) y Yakushevich (1989). A este modelo aproximado se le co-
noce como modelo Y.

Otra version fue desarrollada por Peyrard y Bishop (1989: 2755
y 1990) donde se investigan a los precursores de la desnaturalizacion,
que son los solitones pulsantes o breathers. Ademds, una mds fue
propuesta por Muto y et al. (1990).

Yakushevich propone un modelo no lineal simple que consiste
en dos cuerdas largas eldsticas y que interaccionan débilmente al
enrollarse una alrededor de la otra para producir una doble hélice
(Yakushevich, 1989). Cada cuerda simula una de las dos cadenas
de polinucledtidos de la molécula del ADN. El modelo propuesto
toma una posicion intermedia entre el modelo de Barkley (Yomosa,
1983y 1984) y el modelo exacto, como estd en la figura 3. En este
trabajo, se asumen dos consideraciones muy importantes, se des-
precia la estructura helicoidal y, ademds, se supone que los movi-
mientos de torsion y de flexion son independientes. Tal aproxi-
macion se conoce como un modelo de la dindmica torsional del
ADN. Los modelos expuestos por Yamosa (1983 y 1984) y Zhang
(1987), difieren del de Yakushevich (1989) sclo por la forma de
los términos no lineales que describen las interacciones débi-
les entre las dos cadenas. Otros trabajos toman en cuenta la
estructura helicoidal de la molécula, por ejemplo Fedyanin y
Yakushevich (1984).

Otro modelo que se ha planteado es el andlogo mecdnico pa-
ra los movimientos rotacionales de las bases del ADN, presenta-
do por Englander et al. (1980). Estos autores propusieron usar
para este propdsito un sistema mecdnico simple que consiste en
una cadena de péndulos acoplados, a cada péndulo se le permite
rotar en un plano perpendicular a la cadena, como puede apre-
ciarse en la figura 9. Este sistema fue construido con anterioridad
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Los espectros de resonancia paramag-
nética electrdnica a los que ha sido someti-
da la molécula del ADN (Robinson, 1979),
han sido formados a través de un modelo simple de cadena sencilla
tipo Barkley (1979) en un trabajo de Robinson et al. (1980).

Muto et al. (1989) calcularon el nimero de solitones en equili-
brio térmico en la molécula del ADN como una funcion de la
temperatura y el nimero de pares de bases. Este cdlculo se ve
afectado por el modelado del ADN mediante una red de Toda
(1975) con pardmetros escogidos de tal forma que se obtengan
los datos medidos experimentalmente de algunas propiedades
del ADN. Ellos encontraron que un nuimero significante de
solitones son generados a temperaturas fisioldgicas (310 °K).

3. Perspectivas

Los solitones se encuentran en muchos fendmenos naturales y
recientemente han cobrado importancia por sus aplicaciones tec—
noldgicas principalmente en telecomunicaciones, y ya se perfilan
investigaciones donde el enigma de la existencia de la vida trata
de explicarse mediante el comportamiento de ondas en todos los
niveles de organizacion de la materia. Los biosolitones son las
nuevas entidades que tienen aplicaciones en ondas neuronales,
en la locomocion de los seres vivos y en el ADN.

A pesar de haber mencionado varios de los modelos para la
cadena del ADN, se han quedado muchos por describir. Lo que se
presento en este trabajo es solo una parte muy pequeiia e
introductoria de los modelos que intentan conocer los mecanis-
mos dindmicos del funcionamiento del ADN, tales como los meca-
nismos de las diferentes transiciones entre las distintas configu—
raciones que se presentan en el ADN 'y su desnaturalizacion (Peyrad
y Bishop, 1990). Sin embargo, otros modelos pueden ayudarnos a
explicar mecanismos tales como: la regulacion de la trascripcion,
la sintesis de proteinas (Balanousky y Beaconsfield, 1985) o la
carcinogénesis (Ladrick et al., 1978).

Es posible hacer una investigacion mds exhaustiva desde el punto
de vista de la fisica no lineal para el estudio del posible surgimiento
de estructuras solitonicas como consecuencia de la interaccion de
la radiacion electromagnética con la cadena de ADN, lo cual inter-
pretaremos como los primeros mecanismos de deteccion de dafio
al ADN y a la posible via de activacion a distancia de genes regulado-
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res, como transmision de informacion. El proceso de activacion de
un gen desde el punto de vista fisico tendrd que basarse como se
transmite la informacicn a lo largo de la cadena del ADN y la reac-
cion a esta informacion por sus distintos segmentos, donde se

encuentran los genes.

Finalmente, se abre la posibilidad de una interaccion eficaz en-
tre la biologia molecular y la fisica de fendmenos no lineales para
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