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Resumo

Ferreira, Andréa de Lima; Morgado, Welles Antonio Martinez;
Monteiro, Elisabeth Costa. Estudo dos canais ionicos de s6dio
e potassio via dinamica estocastica. Rio de Janeiro, 2011. 87p.
Dissertacao de Mestrado — Departamento de Fisica, Pontificia
Universidade Catoélica do Rio de Janeiro.

O presente trabalho apresenta uma revisao sobre os Canais Ionicos
de Sédio e de Potéassio fazendo uma relagao com os aspectos biofisicos,
computacionais e matematicos. Estudamos os canais ionicos, sob o ponto
de vista da Mecanica Estatistica, mais precisamente, considerando os canais
ionicos como um processo markoviano. O objetivo principal deste trabalho é
representar a dinamica dos canais ionicos utilizando a caminhada aleatoria
e elaborar programas computacionais que simulem o funcionamento dos
mesmos. Para tanto, estudamos a partida de fons do inicio do canal (fonte)
e a sua chegada em um sitio final (sorvedouro) a uma distancia D. Para
a simulagao dos Canais de Soédio e de Potassio foram consideradas as
massas atomicas dos referentes elementos quimicos, nao foram levados em
consideracao, a dinamica de ativacao e inativacao dos canais, assim como, a
estrutura celular. A importancia do presente trabalho esta em generalizar o
estudo dos canais id6nicos e assim, buscar parametros que possam diferencia-
los. Consideramos também o parametro do tempo, pois entendemos a sua
importancia para a compreensao do comportamento dos sistemas biologicos.
Por fim, a dissertacao é encerrada com alguns resultados da simulagao do
Canal de Sédio e de Potéassio além de propor ao leitor alguns trabalhos

futuros.

Palavras—chave

Mecanica Estatistica; Canal Ionico; Membrana Celular; Caminhada

Aleatéria; Processo de Difusao; Modelo Markoviano.
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Abstract

Ferreira, Andréa de Lima; Morgado, Welles Antonio Martinez;
Monteiro, Elisabeth Costa. Study of Sodium and Potassium
Ion Channels via Stochastic Dynamic. Rio de Janeiro, 2011.
87p. MSc. Dissertation — Departamento de Fisica, Pontificia Uni-
versidade Catélica do Rio de Janeiro.

This dissertation work presents an overview of ion channels for so-
dium and potassium for making a relationship with the biophysical, com-
putational and mathematical. Studied in a qualitative way ion channels
from the point of view of statistical mechanics, more precisely, considering
the ion channel as a Markov process. The main objective of this work is
to represent the dynamics of ion channels using the random walk and de-
velop computer programs that simulate the operation thereof. We studied
the departure of ions from the beginning of the channel (source) and its
final arrival at a site (sink) a distance D. For the simulation of the channels
for sodium and potassium were considered for the atomic masses of related
chemicals, were not taken into account, the dynamic activation and inac-
tivation of the channels, as well as the cellular structure. The importance
of this work is to generalize the study of ion channels and thus seek para-
meters that could differentiate them. We also consider the importance of
time, because we understand that real-time analysis is an important tool
for understanding the behavior of biological systems. Finally, the essay ends
with some simulation results of the channel for sodium and potassium to

the reader and propose some future work.

Keywords

Statistical Mechanics; Ionic Channels; Cell Membrane; Random Walk;

Diffusion Process; Markov Model.
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varidvel. Figura extraida da referéncia (Jin06).

(a) Canal iénico ligando o meio interno e externo da célula; (b)
Canal i6nico através de uma visao transversal.

A técnica de voltage-clamp representada por um arranjo experi-
mental. Figura extraida da referéncia (Cru79).

A técnica de patch-clamp representada com uma micropipeta.

A figura mostra: (A) Constantes de tempo e (B) ativagdo e ina-
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inativacdo do Sédio Na* h, linha tracejada e ativacio do Potdssio
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A figura mostra as possiveis transicoes, e suas respectivas probabi-
lidades, entre estados de abertura para o Canal de Potassio depen-
dente da diferenca de potencial entre as faces da membrana celular.
Figura extraida da referéncia (Cru79).
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Esquema da caminhada aleatéria simples.
Esquema da caminhada aleatéria em ambiente aleatério.
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A simulagdo de um canal idnico com L = 600 (u.a), T = 5000 (u.a)
e N° de Particulas = 300000, mostra o comportamento de uma
distribuicdo de Gauss. Os ions partem da posicdao z = 0.
Simulagdo de um canal iénico com L = 600 (u.a), T = 5000 (u.a)
e N° de Particulas = 300000. Comportamento linear, canal idnico
sem a presenca do potencial.

Simulagdo de um canal i6nico com L = 600 (u.a), T = 10000 (u.a)
e N° de Particulas = 100000. As particulas estdo acumulando nas
extremidades inicial fonte (F) ou no final sorvedouro (S). A si-
mulag3o foi realizada com diferentes probabilidades (corresponden-
tes aos potenciais elétricos) e com nimero de particulas, compri-
mento e tempo fixo.
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com L =400 (u.a).

Simulagdo de um canal i6nico com L = 400 (u.a), T = 1,6 X
10° (u.a) e N° de Particulas = 100000.

Simulagdo de um canal i6nico com L = 600 (u.a) e
N° de Particulas = 100000 e tempo variando de T = 1000 (u.a)
até T = 10000 (u.a).

Simulagcdo de um canal i6nico com tamanho do canal variando de
L =50 (u.a) a L =400 (u.a) e N° de Particulas = 100000.
Esquema da caminhada aleatéria simples.

Corrente versus tempo do Sédio. Simulacdo de um Canal I6nico
de Sédio com V = 0.1 (u.a), N° de fons = 150000 (u.a), T =
120000 (w.a).

Corrente versus tempo do Potéssio. Simulagao de um Canal I6nico
de Potassio com V = 0.1 (u.a), N° de fons = 100000 (u.a),
T = 120000 (u.a).

Condutancia versus tempo do Sédio. Simulacdo de um canal idnico
com V= 0.1 (u.a); T= 120000 (u.a) e a condutancia que é a
relacdo entre a corrente e o potencial g=1/V.

Condutancia versus tempo do Potédssio. Simulagdo de um canal
idnico com V= 0.1 (u.a); T= 120000 (u.a) e a condutancia que
é a relagdo entre a corrente e o potencial g=1/V.

Corrente versus tempo do Sédio. Simulacdo de um Canal I6nico
de Sédio com V = 0.004 (u.a), N° de fons = 150000 (u.a),
T = 120000 (u.a).

Corrente versus tempo do Sédio. Simulagdo de um Canal I6nico
de Sédio com V = 0.004 (u.a), N° de fons = 100000 (u.a),
T = 120000 (u.a).

Condutancia versus tempo do Sédio. Simulagdo de um canal i6nico
com V=10.004 (u.a); T= 120000 (u.a) e a condutdncia que é a
relacdo entre a corrente e o potencial g=I/V.

Condutancia versus tempo do Potassio. Simulacdo de um canal
idnico com V' = 0.004 (u.a); T = 120000 (u.a) e a condutancia
que é a relagdo entre a corrente e o potencial g=1/V.
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T = 120000 (u.a) e a condutadncia que é a relagdo entre a
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A figura mostra que para maiores valores do potencial elétrico a
condutancia do Sédio gy, aumenta e depois decai rapidamente.
Figura extraida da referéncia (adaptada de (Mal04)).

A figura mostra que ao aumentar o potencial elétrico a condutancia
do Potdssio gx decai lentamente. Figura extraida da referéncia
(adaptada de (Mal04)).
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