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Resultados

Os resultados apresentados a seguir consistem no estudo da dinamica de
ions dentro de um unico canal unidimensional. Estudou-se o comportamento
dos fons fazendo comparacao com alguns parametros fisicos tais como: tempo,
comprimento, probabilidade de transicao e potencial elétrico que corresponde a
forca eletromotriz resultante do gradiente eletroquimico através da membrana
(comparado ao potencial elétrico de equilibrio do fon especifico). Os resultados
alcancados nesta dissertacao partiram do estudo de estruturas de canais
ionicos, utilizando a dinamica da caminhada aleatéria.

A Fig.(6.1) mostra que a distribuigdo de fons em um canal i6nico, sem
atuacao de um potencial elétrico, tem um comportamento gaussiano com seu

pico centrado em z = 0.
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Figura 6.1: Simulac¢do de um canal i6nico com L = 600 (u.a), T'= 5000 (u.a)
e N° de Particulas = 300000. Os ifons tem probabilidade igual de se moverem
para direita ou para a esquerda. O comportamento do canal é uma distribuicao
de Gauss.

No programa de difusao foi colocada uma barreira para que, quando
os fons a atingisse os refletissem para dentro do canal Fig.(6.2). Assim,
mesmo com os ions comecando a se movimentar em x = 0, localizado na
extremidade do canal, o comportamento da distribuicao de ions dentro do

canal permaneceu gaussiano. Foi colocado o nimero de particulas em escala
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logaritmica e realizado um ajuste quadratico. O expoente de z, referente a
equacgao de Gauss foi a = 2.005, ou seja, muito proximo de 2, representado

pela curva em vermelho.
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Figura 6.2: A simulagao de um canal iénico com L = 600 (u.a), T'= 5000 (u.a)
e N° de Particulas = 300000, mostra o comportamento de uma distribuicao de
Gauss. Os ions partem da posicao x = 0.

Na Fig.(6.3) a posigdo e o numero de particulas foram colocados em
uma escala logaritmica, observou-se um comportamento linear, com coeficiente
angular de a = 2,006. O resultado do coeficiente angular esta proximo de 2 o
que era esperado, pois este grafico representa um canal idnico sem potencial
aplicado. Deste modo, a distribuicao dos ions no canal é proxima de uma

gaussiana.
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Figura 6.3: Simulac¢do de um canal i6nico com L = 600 (u.a), T'= 5000 (u.a)
e N° de Particulas = 300000. Comportamento linear, canal ionico sem a
presenca do potencial.
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A Fig.(6.4) mostra a simulagdo de um canal iénico com diferentes
potenciais aplicados. Inicialmente nao ha potencial aplicado no sistema apds
algum tempo aplicamos diferentes potenciais. O que se observa é que com a
aplicacao do potencial ¥V = 0.01 (u.a) o comportamento gaussiano se mantém.

A partir do potencial V = 0.02 (u.a) esse comportamento comega a se desfazer.
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Figura 6.4: Simulac@o de um canal i6nico com L = 600 (u.a), T'= 10000 (u.a) e
N° de Particulas = 100000. As particulas estao acumulando nas extremidades
inicial fonte (F) ou no final sorvedouro (). A simulagao foi realizada com
diferentes probabilidades (correspondentes aos potenciais elétricos) e com
namero de particulas, comprimento e tempo fixo.

A Fig.(6.5) mostra que o tempo total para que todas particulas cheguem
no final do canal é diretamente proporcional ao nimero de fons, demostrando
entao, que o fluxo de fons é constante no tempo. O ajuste linear utilizado
resultou em um coeficiente angular de v = 1,6 x 10° linha em azul. O critério
de parada do programa esta ligado ao nimero de fons que chegam no final do

canal.
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Figura 6.5: Tempo total para que todas as particulas cheguem ao final do canal
em fungao do nimero de particulas para um canal i6nico com L = 400 (u.a).
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A Fig.(6.6) mostra o potencial versus o tempo médio para que os fons
cheguem ao final do canal. O programa converge quando todos os fons que estao
na fonte (inicio do canal) chegam ao sorvedouro (final do canal). Representando
a alteracao correspondente ao potencial de membrana. Assim, observa-se que
quanto maior o potencial aplicado menor é o tempo médio para que os ions

alcancem o final do canal.
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Figura 6.6: Simulagdo de um canal i6nico com L = 400 (u.a), T = 1,6 x
10° (u.a) e N° de Particulas = 100000.

A Fig.(6.7) mostra a distribui¢do dos fons dentro do canal. Os fons se
movimentam na presenga de um potencial fixo ¥V = 0.05 (u.a), comprimento
de L = 600 (u.a) e tempo variando. A distribui¢ao tipicamente gaussiana se

mantém até 7' = 3000 (u.a) apds esse tempo o comportamento gaussiano se

desfaz.
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Figura 6.7: Simulagdo de um canal i6nico com L = 600 (u.a) e

N° de Particulas = 100000 e tempo variando de 7' = 1000 (u.a) até T =
10000 (u.a).
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A Fig.(6.8) mostra a quantidade de ions que atinge a extremidade do
canal em funcao do comprimento. Quanto menor o comprimento do canal
maior é o ntimero de fons que chegam no sorvedouro (final do canal) em um

mesmo intervalo de tempo.
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Figura 6.8: Simulacao de um canal i6nico com tamanho do canal variando de
L =50 (u.a) a L =400 (u.a) e N° de Particulas = 100000.
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6.1
Estudo dos Resultados do Canal de Sdédio e Potassio

No presente trabalho, simulamos o Canal de Sédio e de Potéssio, conside-
rando a massa atomica dos referentes elementos quimicos. Nao foram levados
em consideragao a dinamica de ativacao e inativagao dos canais, assim como,
a estrutura celular. Ao considerar a massa atomica dos elementos quimicos
supracitados observamos que a dinamica dos Canais de Sodio e de Potéassio se
diferenciavam, pois como a massa do Potassio é maior que a massa do Sédio, o
Potassio se movimenta com uma velocidade menor que a do Sédio, resultando
assim, em um tempo maior para que os ions de Potassio cheguem no final do
canal.

Para explicarmos com maior clareza um dos fatores que alteram a
velocidade dos ifons de Sédio e de Potdssio, vamos calcular a aceleracao que
cada ion sofre no canal, para tanto, utilizamos as ferramentas matematicas
descritas a seguir. Sabemos que uma carga que estd em um canal elétrico sofre
uma forca.

Assim, a forca que atua sobre o fon é dada por,
F=qE (6-1)

onde ¢ é a carga elétrica e ' é o campo elétrico. A relagao entre o campo

elétrico e o potencial elétrico de um capacitor é dada da seguinte forma,

-V
El=— 6-2
Bl=- (62)
onde V' é o potencial elétrico e d é a distancia.
Entao, fazendo a relacdo entre a forga elétrica Eq.(6-1) e o potencial

elétrico Eq.(6-2) temos que,

Vv
F =qg— 6-3
¥ (6-3)
Da segunda lei de Newton temos,
— d_’
Fzﬁzmﬁ (6-4)

onde F' ¢ a forga aplicada em um determinado corpo, p'é o momento linear do
ion, m é a sua massa e a é a aceleracao sofrida por esse corpo. Igualando as
Egs.(6-3) e (6-4) temos, em mddulo, a seguinte relacao,

V=m|d| (6-5)

| Q.
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Logo, a aceleracao é dada por,

|d|=

(6-6)

md
Isto implica que a aceleracao dos ions dentro do canal s6 depende de suas

massas pois, V', ¢, d sao constantes.

Assim, temos que a aceleragao do Sédio e do Potassio sao dadas por,

_ VNaq

a 6-7

o mNad ( )
~ Vkq

Qg — mKd (6-8)

Supondo que os ions estao em um movimento uniformemene variado

temos que,
v — v = 2a\ (6-9)

onde A é o livre caminho médio. Em ¢t = 0 temos que a velocidade do ion no
canal é v; = 0.
Encontrando assim a velocidade final dos ions em um livre caminho

médio,
vf = V2a\ (6-10)

Sustituindo a Eq.(6-6) referente a aceleregao dos fons obtemos a veloci-

dade final do ion da seguinte maneira,

2gV A\ ?

Encontramos entao,

m

O o K " 6-12
() (6-12)

onde ¢ é o incremento da probabilidade de deslocamento do fon, V' é o potencial
aplicado ao sistema e m é a massa do ion.
Entao, conhecendo a velocidade Eq.(6-11) e o 6 Eq.(6-12) obtemos a
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seguinte relagao,
vp o< (6-13)

A dinamica utilizada para obter os resultados que veremos nos préximos
capitulos depende do incremento da probabilidade de deslocamento, ou seja,
da taxa de transicao dos fons se movimentarem de um sitio para outro. A

dinamica estd representada na Fig.(6.9).

q Y4
U/ U W U/ U W,
x-1 X x+1

Figura 6.9: Esquema da caminhada aleatéria simples.

A partir das probabilidades de transicao podemos descrever a equagao da
distancia liquida percorrida pelo ion onde p é a probabilidade do fon caminhar
para a direita, ¢ é a probabilidade do ion caminhar para a esquerda e [

comprimento entre os passos.

p==+56 (6-14)

g==--3 (6-15)

onde 6 € [0, 5.
Entao, substituindo as Egs.(6-14) e (6-15) na Eq.(6-16) encontramos a
distancia liquida percorrida que é a Eq.(6-17),

T=(p—aq)l (6-16)

7 = 201 (6-17)

A velocidade média pode ser escrita como,

T

N (6-18)

v =

considerando At — 7 e [ = 1 e substituindo a Eq.(6-17) na Eq.(6-18) obtemos
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a velocidade média dos fons no canal.

20
D= — -1
U= (6-19)
76 (6-20)

b o (K)m (6-21)

Deste modo, as Eqgs.(6-12) e (6-21) demonstram que um dos fatores que

influenciam as velocidades dos fons nos canais é a sua massa.
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6.2
Simulacdo do Canal I6nico de Sédio e Potassio com V=0.1 (u.a)

O comportamento dos Canais de Sodio e de Potéassio foram simulados
para um potencial inicial de V' = 0.1 (u.a).

As Figs.(6.10) e (6.11) mostram a corrente com a variacdo do tempo,
onde a corrente é dada por [ = AQ/At que é a variagao dos ions no interior
do Canal de Sédio e de Potéassio respectivamente dividida pelo intervalo de
tempo gasto para os fons alcancarem o final do canal. Essa corrente aumenta

ou diminui proporcionalmente ao nimero de ions, em um intervalo de tempo
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Figura 6.10: Corrente versus tempo do Sédio. Simulagao de um Canal Ionico
de Sédio com V= 0.1 (u.a), N° de lons = 150000 (u.a), T'= 120000 (u.a).
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Figura 6.11: Corrente versus tempo do P/’otéssio. Simulacao de um Canal Ionico
de Potassio com V= 0.1 (u.a), N° de Ions = 100000 (u.a), T = 120000 (u.a).
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As Figs.(6.12) e (6.13) mostram a condutancia do Sédio e do Potéssio

com a variacao do tempo, onde a condutancia é dada pela relacao entre a

corrente e o potencial, g = I/V.
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Figura 6.12: Condutancia versus tempo do Sédio. Simulagao 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 = I/V.
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Figura 6.13: Condutancia versus tempo do Potéassio. Simulacao de um canal
ionico com V = 0.1 (u.a); T'= 120000 (u.a) e a condutancia que ¢ a rela¢ao

entre a corrente e o potencial g = I/V.
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6.3
Simulacdo do Canal l6nico de Sédio e Potassio com V=0.004 (u.a)

O comportamento dos Canais de Sodio e de Potéassio foram simulados
para um potencial inicial de V' = 0.004 (u.a).

As Figs.(6.14) e (6.15) mostram a corrente com a variacdo do tempo,
onde a corrente é dada por [ = AQ/At que é a variagao dos ions no interior
do Canal de Sédio e de Potéassio respectivamente dividida pelo intervalo de
tempo gasto para os fons alcancarem o final do canal. Essa corrente aumenta

ou diminui proporcionalmente ao nimero de ions, em um intervalo de tempo
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Figura 6.14: Corrente versus tempo do Sédio. Simulagao de um Canal Ionico
de Sédio com V = 0.004 (u.a), N° de lons = 150000 (u.a), T'= 120000 (u.a).
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Figura 6.15: Corrente versus tempo do Sédio. Simulagao de um Canal I6nico
de Sédio com V= 0.004 (u.a), N° de lons = 100000 (u.a), T'= 120000 (u.a).
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As Figs.(6.16) e (6.17) mostram a condutancia do Sédio e do Potéssio
com a variacao do tempo, onde a condutancia é dada pela relacao entre a

corrente e o potencial, g = I/V.
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Figura 6.16: Condutancia versus tempo do Sédio. Simulagao de um canal idnico
com V=0.004 (u.a); T= 120000 (u.a) e a condutancia que é a relagao entre
a corrente e o potencial g = I/V.
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Figura 6.17: Condutancia versus tempo do Potassio. Simulacao de um canal
ionico com V= 0.004 (u.a); T'= 120000 (u.a) e a condutancia que é a rela¢ao
entre a corrente e o potencial g = I/V.
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6.4
Comparacao entre os Canais de Sédio e Potassio com V=0.1 (u.a)

Os resultados demonstrados na Fig.(6.18) indicam que a diferenca no
valor das massas dos fons de Sédio e Potéassio influenciam na velocidade desses

ions e por decorréncia em suas aceleragoes.
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Figura 6.18: Corrente versus tempo do Sédio e do Potéassio. Comparagao das
correntes dos canais de Sédio e Potdssio com V = 0.1 (u.a); T'= 120000 (u.a).

Os resultados demonstrados na Fig.(6.19) indicam que a diferenca no
valor das massas dos ions de Sdédio e Potéassio influenciam na determinagao do
comportamento temporal das curvas de condutancia elétrica. A condutancia
no Canal de Sédio decai mais rapidamente do que no Canal de Potéssio o que
estd de acordo com as Figs.(6.22) e (6.23).
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Figura 6.19: Condutancia versus tempo do Sédio e do Potassio. Condutancias
dos canais de Sédio e Potédssio com V = 0.1 (u.a); T = 120000 (u.a) ¢ a
condutancia que ¢ a relagdo entre a corrente e o potencial g = I/V.
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6.5
Comparacao entre os Canais de Sédio e Potassio com V=0.004 (u.a)

O comportamento dos canais para o potencial de V=0.004 (u.a) é muito
semelhante ao do potencial V=0.1 (u.a) diferenciando-se no intervalo de tempo

para saturar e obter o maximo da corrente.
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Figura 6.20: Corrente versus tempo do Sédio e do Potassio. Comparagao
das correntes dos canais de Sédio e Potdssio com V = 0.004 (u.a);
T = 120000 (u.a).

Os resultados demonstrados na Fig.(6.21) indicam que a diferenca no
valor das massas dos ions de Sodio e Potédssio influenciam na determinacao do
comportamento temporal das curvas de condutancia elétrica. A condutancia
no Canal de Sédio decai mais rapidamente do que no Canal de Potéssio o que
esta de acordo com as Figs.(6.22) e (6.23).
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Figura 6.21: Condutancia versus tempo do Sédio e do Potassio. Condutancias
dos canais de Sédio e Potdssio com V = 0.004 (u.a); T'= 120000 (u.a) ¢ a
condutancia que é a relacao entre a corrente e o potencial g = I/V.
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As Figs. (6.22) e (6.23) referem-se a condutancia do Sédio e do Potéssio

respectivamente com diferentes potenciais elétrico aplicados. Essas figuras sao

resultados experimentais encontrados na literatura.
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Figura 6.22: 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)).
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Figura 6.23: A figura mostra que ao aumentar o potencial elétrico a con-
dutancia do Potdssio gk decai lentamente. Figura extraida da referéncia (adap-

tada de (Mal04)).
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