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INTRODUCCIO

Tant l'interior d’una cél-lula com la membrana que I’envolta sén
medis altament estructurats i amb una elevada concentracié de
macromolécules que, a través d’interaccions no especifiques,
afecten notablement els processos de difusioé i reaccié que hi tenen
lloc. Els models teorics actuals permeten la descripcié d’aquests
processos en solucié diluida perdo no permeten explicar el seu
comportament en el medi cel-lular degut a que no tenen en compte
aquesta ocupacié macromolecular.[

S'ha desenvolupat un programa de dinamica browniana per tal de
poder comprendre quins soén els factors que afecten a la difusi6 de
les macromolécules en aquestes condicions. En aquests tipus de
simulacions el solvent s'inclou de manera implicita afegint un terme
estocastic a les equacions del moviment que simula I'efecte dels
xocs del solvent amb les macromolécules.
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Exemples de medis
intracel-lulars amb alta
ocupacié macromolecular

MODELITZACIO DELS DEXTRANS

INTERACCIONS HIDRODINAMIQUES

El fet d’incloure el solvent com una forca
aleatoria no és suficient per a obtenir
acuradament propietats dinamiques del
sistema, com el coeficient de difusié, ja
que no té en compte les anomenades
interaccions hidrodinamiques.

Aquest tipus d’interaccié sorgeix perque
el moviment brownia de les particules
genera pertorbacions al fluid i es
produeixen fluxos que afecten el
moviment de les particules veines.

Esquema que mostra com el moviment de les particules provoca
fluxos que afecten el moviment de les particules veines.

El model de Tokuyamal? permet incloure
les interaccions hidrodinamiques a les
simulacions de dinamica browniana de
manera senzilla realitzant una correcci6 en
el coeficient de difusié a dilucié infinita de
les particules:
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Representacié grafica d'una de les configuracions

obtingudes _en les simulacions de dinamica

browniana. En vermell, es representa la proteina

(estreptavidina) que difon a través dels obstacles ¢
(dextrans) representats en groc.
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N = Namero de particules
r,= Radi hidrodinamic de la proteina que difon

7,= Radi efectiu_dels dextrans utilitzats com a obstacles
L= Longitud de la capsa de simulaci6

ESTUDI DE LA DIFUSIO AMB OBSTACLES (DEXTRANS) DE DIFERENTS MIDES

Els dextrans sén arids i d’estructura llunyana a la Dextra | M, (kDa) R,(nm)
globular. Aixd provoca que utilitzar el seu radi de gir o hidrodinamic per tal de s b
modelitzar-los com a esferes sigui una sobreestimacié del volum que ocupen. Per D5 52 123 :: )
tal d’estimar el radi que tindria una esfera efectiva que ocupés el volum del dextra, ” > =
s’ha utilitzat una llei de poténcies amb parametres a mig cami entre els obtinguts pel D50 48,6 203 [ ] £
radi hidrodinamic i els que tindria si el dextra fos una esfera compacte: £
D400 409,8 6,69 °
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Grafic que mostra la dependéncia del radi de la particula amb la_seva massa molecular en massa
seguint una llei de poténcies. Els radis de gir i els radis hidrodinamics s’han ajustat a partir de
dades experimentals i el radi desferes compactes s'ha calculat a partir de la densitat mitjana dels
dextrans (0,625cm?lg).
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CONCLUSIONS

® Les interaccions hidrodinamiques provoquen un descens significatiu en el coeficient de difusié de particules en medis amb alta ocupacié6 macromolecular. La seva
inclusié és per tant necessaria per una descripcié acurada de la dinamica del sistema.

¢ Obstacles de major mida provoquen una baixada més rapida del coeficient de difusié de la proteina a mesura que n’augmenta la concentracié.

® El procediment utilitzat per a calcular el radi efectiu dels dextrans permet descriure qualitativament el comportament observat experimentalment per la difusié de la
estreptavidina utilitzant dextrans de diferents mides com a obstacles.

® Els resultats obtinguts pel dextra més petit (D5) indiquen que el procediment actual per tal de calcular el radi efectiu sobreestima el volum ocupat pel dextra en
dissolucié.

® Es necessari realitzar calculs amb descripcions de les forces hidrodinamiques més acurades (com el tensor de difusié RPY) per tal de discernir si les diferéncies
quantitatives entre el coeficient de difusié6 obtingut per simulacié i I’experimental s6n degudes a I’aproximacié realitzada pel radi dels dextrans o si cal una
descripcié més precisa de les forces hidrodinamiques. )
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