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Proponemos un método de anélisis del paisaje de
energia! mediante el estudio de las propiedades de la
red compleja construida a partir de la simulaciéon de la
dindmica estocéstica del sistema.

Esta red, que denominaremos “red de Markov”, se
construye discretizando el espacio de coordenadas y rep-
resentando cada celda de este espacio con un nodo en
la red. Asf la trayectoria pasa a ser a una secuencia de
saltos entre nodos. Asignamos un peso a cada nodo de
la red que depende del ntimero relativo de veces que ha
sido visitado. E Incluimos también las probabilidades
de salto entre los nodos mediante el peso de sus links
direccionales.

Con los pesos debidamente normalizados, esta red
cumple propiedades como la del balance detallado u
otras relaciones propias de una cadena de Markov?.
Disponemos tras esta transformacion de una matriz es-
tocastica.

Con estas herramientas y con las herramientas propias
de la teoria de redes complejas somo capaces de:

e Localizar minimos, que llamaremos globales o lo-
cales, del sistema.

e Definir estados conformacionales del sistema.

e Calcular las constantes de equilibrio entre estos es-
tados.

e Definir tiempos de decorrelacién estructural.

e Relacionar temperaturas de transicién ter-
modinamicas con cambios en la topologia de la
red.
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e Calcular magnitudes termodinamicas como la difer-
encia de energia libre entre conformaciones, en-
tropfa, diferencias de energia interna...

e Predecir el comportamiento del sistema en un rango
de temperaturas préximo a la temperatura simula-
da.

e Analizar y extraer informacién de trayectorias de
sistemas con un alto nimero de grados de liber-
tad mediante la red generada por el subespacio de
coordenadas que llamamos “de reaccion”.

Este método de analisis y las herramientas que lo
complementan han sido aplicados para su desarrollo a
sistemas tan elementales como el oscilador armonico uni-
dimensional, doble pozo, doble pozo modulado por una
funcién seno... y a sistemas més complejos como el mod-
elo de polimero HP (20 mondmeros) en dos dimensiones
“off-lattice”3. En este tltimo caso aplicamos el método
propuesto para advertir diferencias entre el paisaje de
una secuencia buena plegadora y el paisaje de una se-
cuencia mala o no plegadora.
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