Simulaciones Monte Carlo de polimeros vivos con interacciones laterales en 2D
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Los polimeros desempenan un papel muy im-
portante en muchos procesos biolégicos, como por ejem-
plo la divisién celular. El anillo septal es una organela
compuesta por multitud de polimeros que se forma du-
rante el proceso de division celular en bacterias. Este
anillo se forma en la cara interna de la membrana en
el centro de la bacteria y es capaz de constrenirla para
separarla en dos células independientes.

Hemos realizado simulaciones Monte Carlo de
gran numero de particulas con un grado de libertad ori-
entacional y volumen excluido sobre una red triangu-
lar bidimensional. Estas particulas son capaces de for-
mar dos enlaces fuertes en lados opuestos de la molécula
(cabeza y cola) con otras particulas que estén suficiente-
mente cerca y con orientacién similar (enlaces de polimer-
izacién de energia Up,) y cuya energia se ve corregi-
da por la curvatura del filamento en ese punto (Usor).
Ademis, en nuestro modelo cada particula puede formar
un méaximo de cuatro enlaces débiles (enlaces laterales
de energia U,¢) con otras particulas cercanas sin que sea
necesaria la correlacion de orientaciones.

Las caracteristicas del modelo propuesto le per-
miten formar polimeros al sobrepasar un valor de la den-
sidad de moléculas (densidad critica de polimerizacién) y
que estos formen agregados por encima un valor superior
de densidad (densidad critica de agregacién). Hemos es-
tudiado las caracteristicas de estos polimeros y agregados
para distintos valores de los parametros energéticos del
modelo observando tres tipos de agregados diferentes:

Figura 1. Fase I: Varios filamentos antiparalelos que can-
celan la curvatura global del agregado.
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Figura 2. La fase C se forma por agregaciéon de filamen-
tos paralelos que mantienen la curvatura preferente de los
polimeros individuales y fase O estd compuesta por filamen-
tos concéntricos, ciclados o en espiral.

Hemos estudiado ademas la estabilidad de las distintas
fases para distintos valores de los pardmetros energéticos
comprobando que la fase ciclada (Fase O) es fuertemente
metaestable.
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Figura 3. Fraccién de particulas en las distintas fases con-
densadas para Upe1=9.0; Ujq:=0.85; Utor+=9.0; [kpT]
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