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Probabilidad de transmision en cadenas desordenadas de ADN
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En los Ultimos dlos ha crecido el intés de utilizar losacidos nuclaos y proténas en nanodispositivos. Sin embargo, algunas de sus
propiedades eledinicas &n no se entienden claramente. Abordamos el problema de la tramsralsctonica a traés de un segmento
finito de ADN, usando un modelo de cadena lineal dentro del formalismo de enlace fuerte con ieagmimeros vecinos y un orbital
por sitio para representar el ADN. Los efectos de hidratase incluyen como variaciones aleatorias de las autdesetga probabilidad

de transmigin se calcula a partir del concepto de matriz de transferencia.

Descriptores: ADN; probabilidad de transmign; desorden.

In the last years have grown the interest to use nucleic acids and proteins in nanodevices. However, some their electronic properties remain
unclear and there is still much more to be done. We address the problem of charge transport across a finite segment of DNA, using a linear
chain model into tight binding framework with nearest neighbors interaction and one orbital per site to represent the DNA. Hydrations effects
are taken into account as random variations of the self-energy. Transmission probability is calculated from transfer matrix concept.

Keywords: DNA; transmission probability; disorder.

PACS: 73.22.Pr; 87.14.9k; 73.63.-b; 71.23.An

1. Introduccion taje aplicado. Sin embargo, los resultados experimentales re-
portados son diversos y contradictoriosiaando comporta-

En losUltimos dios el desarrollo de la industria eldntica, mientos del ADN tipo conductor [13,14], semiconductor [15]

se ha basado en la disminéoiprogresiva del tanfi de los o aislante [16].

dispositivos y en la construdmi de circuitos integrados cada ~ EI'ADN es un sistema altamente complejo. Sin embargo,
vez s densos [1,2]. Estos avances en materia de crecimiefista estructura de doblélite se puede interpretar como un

to de cristales han permitido la construutide sistemas de Sistema en una dimei@si. Desde un punto de vistadtéco el
dimensionalidad reducida que presentan propiedddies$  transporte electmico en segmentos finitos de ADN ha sido
completamente nuevas y las cualegesiendo incorporadas estudiado, usando modelos semi-&reps [17-20], anati-

a la tecnolo@p. Ad, efectos como interfaces, superficies o elcos [11] o de primeros principios [21,22]. Algunos de estos
desorden infnseco de los materiales, que en un comienzdnodelos tienen en cuenta el efecto de los contactos duran-
no presentaban importancia, hoy da don altamente rele- t€ los experimentos, pero no incluyen los efectos de hidrata-
vantes. A escala molecular se busca desarrollar dispositivéd0n [17] y los cuales parecen jugar un rol importante [18].
eficientes que tengan la habilidad de elaborar las tareas q&ros modelos t&ricos proponen un modelo de escalera para
actualmente son realizadas por los transistores de silicio. E81 ADN pero requieren de una enegle Coulomb extrema-
este campo, conocido como eléttica molecular, el objetivo  damente grande en compafazicon la energ termica [19].

es usar mdculas individuales como alambres, interruptoresAlgunas revisiones del estado de arte en la parte experimental
rectificadores o memorias, entre otros [3]. y tedrica se pueden consultar por ejemplo en [5,23].

En el caso particular del Acido Desoxirribonucleico,  Esta variedad de resultados experimentales sobre la con-

ADN, sus propiedades de reconocimiento, auto-ensamble guctividad ekctrica, a tra@s de un alambre finito de ADN,
auto-reparadin [4] han atrédo la atendn de la comunidad hace necesario plantear modelo8rieos sencillos que per-
cientfica y se han estudiado las posibles aplicaciones quétitan entender los fémenos fisicos tasicos que ocurren en
podiia brindar esta métula en ciencias como la biolag ~ ©€Stos sistemas, y por ende, lograr manipular sus propiedades
quimica, fisica, ingenidia y Ultimamente en ebrea de la electibnicas. En el caso particular del ADN, es de gran im-
electbnica molecular [5-11]. En el caso de iai€a térica portancia analizar los efectos del desorden: i) inherente a este
y experimental se encuentra que el ADN puede ser utilizasistema y ii) de la hidratagn de las muestras y su relai

do para dirigir la construcen de nanodispositivos, a partir ¢on los diferentes comportamientos del transporte éieietr

de sus bloques elementales: las @eolas [12]. Dentro de CO observados.

las mediciones experimentales, son de particular importancia Las propiedades eleéinicas en este sistemaa@sidomi-

las mediciones directas de transporte de carga @sdw seg- nadas por interacciones entre orbitales tipg portadores
mentos de ADN. Manojos de n&gtulas inmersas en soléai  de carga positivos (huecos) en forma similar a la miayde
(muestras hidratadas) o négllas individuales son conecta- compuestos o&nicos ebctricamente activos. Considerando
dos a electrodos, obteéaridose curvas de corrientsel vol-  un hamiltoniano tipo enlace fuerte con un orbital por sitio e
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interaccon a primeros vecinos, que modela el orbital mole-de Chargaff [28] los apareamientos entre pares de base solo

cular mas alto ocupado (HOMO), se obtiene un sistetsi@d  se pueden dar entre Adenina (A) con Timina (T) o Guanina

sencillo pero en el cual se puede observar los efectssrer~ (G) con Citosina (C).

levantes. En el presente modelo solo se estudian interacciones La estructura del ADN es una escalera helicoidal tal que

eshticas. un paso completo de leelice esh formado por la secuencia
Los efectos del desorden e hidratatison incluidos co- de 10 pares de bases (pb) y la cual presenta dos sub-pasos o

mo variaciones aleatorias de las auto-ef@rglLa probabi- ranuras diferentes y consecutivas en altura, como se observa

lidad de transmigin se calcula mediante el formalismo de en la Fig. 1(a). Estos pasos son denominados ranura mayor y

la matriz de transferencia [24,25]. Este modelo, no obstanranura menor. Usando un proceso de redurcoidecimadn

te su sencillez, permite obtener resultados consistentes csg puede modelar un segmento finito de ADN como una ca-

los reportes experimentales publicados y por tanto puede sdena unidimensional. Este consiste en concentrar dos grupos

un paso en la compreidsi de los procesos o mecanismosde nuclétidos en un sitio tipo A o B dentro de la cadena. El

del transporte eledinico a traes del ADN. El manuscrito par A-T es representado por un sitio tipo B mientras el par

esh organizado asEn la siguiente secon se presenta el mo- G-C corresponde al sitio tipo A. Usando este procedimiento

delo, en la tercera parte se desarrolla étado, mientras en en forma recursiva se puede mapear un segmento de ADN

la cuarta secoin se muestran los principales resultados. Eren una cadena lineal de sitios Ay B, como se observa en la

la Sec. 5 se presentan las conclusiones. Fig. 1(b). En general el ADN en su estado natural, se encuen-

tra hidratado. Con el fin de identificar el efecto de laséoot

las de agua ség su ubicadn, se clasifica la hidratam en

tres tipos lasicos: en el esqueleto (Esq), ranura menor (Rm)

. 3 ranura mayor (RM). La hidratamn real sed una combina-

El modelo de Watson-Crick muestra que la &wlla de ADN Zi(’)n de esto)g trés tigJos. Con esto en mente, la cadena lineal

est compuesta de una secuencia ordenada @i€ages (S), s nyede representar como una secuencia aleatoria de sitios
fosfatos (P) y una base nitrogenada (Adenina, Timina, Guag y B, los cuales adicionalmente tiene efectos essticos

nina o Citosina) formando un nuéido [26,27]. El grupo de de incremento o disminu@n de las auto-eneias debido a la
fosfatos y amcares forman el esqueleto de la gmlla. Las hidratacon.

bases nitrogenadas se enlazan entre si mediante uniones tipo El desorden inherente en el ADNe. el desorden de los
puente de hidrgeno dando origen a los pefdss de la esca- ares A-T y G-C, 0 secuenciéai de Ia's bases, y que es el
lera que se observa en la Fig.1(a). De acuerdo con las reg| ndamento del (t;:digo gerético, se modela cor’1 la llamada

aleacon binaria repulsiva [30-33]. En este modelo las cade-
nas se generan en forma aleatoria e introduciendo una corre-
lacion de corto alcance a fin de inhibir la formacide dme-
ros de una especie mica determinada. En particular, da-
do un sitioj este tiene una probabilidads = 1 — P4 de
ser tipo B, dondeP, es la probabilidad de obtener un si-
tio A. Las probabilidade®; forman una distribudin unifor-
me. En ausencia de correlaciones el desorden se denomina
no correlacionado, ver Fig. 1(b), donde los sitios tipo A (ti-
po B), con enerigs de sitioc4 (ep), sSon representados por
circulos blancos (negros), respectivamente y los diferentes ti-
pos de hidratadin esan representados por uréingulo (Esq),
cuadrado (RM), elipse (Rm) o hagono (posibles combina-
ciones entre las anteriores). En sistemas no correlacionados
se encuentra que la densidad efectiva de sitiosAips igual
a la densidad efectiva de sitios tif$, cuandoPg = 0.5.
En el caso correlacionado esta densidad efectiva disminuye a
~ 35% paraPg = 1.0. Sistemas sin correlam y Pg = 0.0
0 Pg = 1.0 son monoatomicos.
En el @lculo de las propiedades de transporte, en particu-
lar de la probabilidad de transnisi de un electn a traes
de un segmento de ADN, y dado que sédsibajando con
() (b) sistemas des_ordenados es necesario realizar_unésﬂ'st_ad
sobre un conjunto o ensamble de cadenas a fin de evitar re-
FIGURA 1. (a) Representasi de una hebra de ADN con el proceso  Sultados espurios propios de una configumaéspecifica. En
de decimadin y (b) cadena lineal desordenada. La representaci €l presente estudio este ensamblé éstmado por al menos
del ADN fue hecha usando el programa VMD [29]. 250 realizaciones por cadena.

2. Modelo
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3. Meétodo dondeT y R son las amplitudes de transndisiy reflexbn

respectivamente. Los contactos semi-infinitos e iguale@n est
El hamiltoniano del sistema puede ser representado dentgRsscritos dentro del modelo de enlace fuerte por logmear
d_el modelo de enlgce fuert_e_con interacciones a primeros Verosec y Ve para la auto enefgy el acoplamiento inter-sitio,
cinos y con un orbital por sitio, como: respectivamente, y por tanto con una banda de endaypa
oré = ec + 2V cos (ka) [32,35,36,37].

H =3 {(en = 0)m)n] + Vawsaln) (n+ 1] +heh, @) PV g probabilicgad)d[e transmfsh,]r —TT* ypla
" probabilidad de reflekin, p = RR*, entonces y p se rela-
dondee,, = €4, €ep €s la autoeneig del orbital en el sitio cjonan mediante la ecu@ci de conservaén:
n, 0 es la variadn en la auto-enetrg debido a la hidratagn
Yy Vo.nt1 €S el paametro de acoplamiento entre los sitios T+p=1 @)
y n + 1. Los efectos del desorden son introducidos aleatoria-
mente en cada sitio, es decir que la probabilidad de ocoipaci El calculo de la matriz de transferencia total implica el
de unatomo tipo B en un determinado sitioBg (Pg < 1), producto deN matrices de orden 2. El error debido al pro-
mientras gue los efectos de hidratatjproducen variaciones cedimiento nurérico se minimiza dado el promedio que se
aleatorias en las auto-enég con probabilidad de hidrata- realiza sobre 250 configuraciones.
cion P, < 1.0. Los valores usados en este trabajo para estas En el caso de una sola impureza tipo B en una cadena de
probabilidades so’s = 25%,50% 075%y P, = 0% o  sitios tipo A, se obtiene que la probabilidad de transpnisi

30 %. esta dada por [37]:
El problema del calculo de la probabilidad de transmi- )
sibn a traes de las cadenas se puede resolver exactamente = ¢ 8)
en forma nurérica en el presente modelo. Proyectando el ha- D? 4 C2F*?
miltoniano dado por la Ec. (1) sobre la fuanide onda total nde
se obtiene, en principio, un conjunto infinito de ecuaciones
relacionando la proyedi local (de la fund@n de onda) del O— 2Vaa(€ — ep)sin(ka) ©)
sitio § con sus primeros vecinos. h (Vap)? ’
Definiendoa,, como la amplitud de probabilidad de en- (€ —en)(E —ea)
contrar el portador de carga en el orbital del sitipeste D= = 5 A
conjunto de ecuaciones permite obtener una refadirec- (Vas)
ta, equivalentemente, entre la amplitud de probabilidad en el (€ — €B)?(Vaa)?(cos?(ka) — SmQ(lm))
sitio N y la amplitud de probabilidad en el sitiode la cade- - (Vap)* ’ (10)
na, dada por [24,33,34]:
y
agp an
(al)—M1M2..-MN<aN+1>7 (2) F:(g—eB)(g—eA)_l (11)
2(Vap)? -
donde
-1 —1 En segmentos finitos y conas de un sitio tipd3 inmer-
M, = <M”v”1[5 — (en £ )] [V]”’"lv"’"“> (3)  sos en una red l@sped de sitios A, una soléci anaitica
1 0 es casi imposible. En el modelo de Anderson, los valores de

. : . . las autoenefigse, se escogen aleatoriamente dentro de un
es la matriz de transferenciafyes la enerta del electbn en " > o
& ancho de banda W determinados por una faimcie distribu-

la cadena, tal que se usa en forma recursiva para los N sitios,, , N
la relachn d P cion P(6). La teoia de localizadn de Anderson [38] esta-

blece que para sistemas unidimensionales infinitos con des-
an-1\ _ ar Qn, 4) orden sin correlaéin existe un valolV,, tal que stV > W,
Gn On+1 todos los estados son localizados. La localizags expo-

. . Lo nencial, esto significa que la fuldci de ondal decae ex-
Este conjunto de ecuaciones infinitas se reduce a un con-

junto finito dado que la probabilidad de transriside un ponenme_llmente E??Ala distanctaa partir _de un puntq de
, P oo referencia,y ~ e , donde)\ es la longitud de localiza-
electbn a traes de un segmento de ADN, implica que este ;

. i cion, que da informabhn sobre la distancia para la cual la
se encuentra inmerso entre dos contactogiliees. En estas . . . .
. i amplitud de la fund@n de onda tiende a cero. Anderson in-
condiciones la amplitud,, est dada para < —1 por

troduce asun primer adlisis sobre la magnitud del poten-
an = e*n 4 Re~ikn (5) cial aleatorio para la ausencia de difusien determinadas
redes aleatorias. Cuands = W, para la cual la existencia
yparan > N +1 de estados delocalizados o extendidos desaparece se denomi-
na Transiobn de Anderson. Es evidente que la existencia de

an =Te™, (6) estados extendidos o estados localizados afecta notablemente
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las propiedades de transporte eléoico a traes de los sis- 10°
temas. La longitud de localizami normalizada\” da cuenta Ak
de la existencia o no de estados efectivamente delocalizados _ T
extendidos. Un estado es efectivamente extendido si 1, 2 10°E
de lo contrario se obtienen estados localizados. La eguaci ]
gue determina esta caradtgica es: 10°F
0.5
Nodo A (12) 04
L In(7(&)) -
503
dondeL es la longitud de la cadena(€) es la probabilidad <ozl
de transmigin a traes del sistema. 01l
La longitud de localizadin permite caracterizar los esta-
dos del sistema: pard — oo son extendidos, efectivamen- 4 —ZE ) V-l
te delocalizados sV finita y \’ > 1 o localizados cuando B
N < 1. FIGURA 2. Probabilidad de transmian (Panel superior) y longitud
de localizadbn normalizada (Panel inferior) para cadenas con des-
orden correlacionado y N = 10 pb. PB = 25 % linea continua negra;
4. Resultados PB =50 % linea punteada roja y PB = 75 % linea de trazos verde.

Para la determinadn de la probabilidad de transnési a  tica. El primero de ellos es una cadena lineal unidimensio-
través de las diferentes hebras de ADN, se usan los valoré®l monoabmica y mono-orbital. En este caso el espectro de
de las enefigs de sitioe 4 = —1.012eVyep = —1.933eV,  enerdas forma una sola banda, mientras en el segundo caso,
reportados por C. Espegtt al[39,40]. Los valores usados pa- correspondiente a una cadena formada por dos tipos de sitios
ra los paametros de acoplamiento entre sitios AA, BB y AB alternados en forma ordenada ABAB. .., se forman dos ban-
son (Vaaeeas = —0.5 eV). das tal que el ancho de la régide eneras prohibidas de-

De otra parte, estudiostgcos usandoaiculos de prime-  pende de la intensidad de acoplamiento entre sitiosimos
ros principios determinan los valores propios de eiaedg  VeCinos. Es necesario resaltar que para cadenas con desorden
los orbitales moleculares LUMO (Lowest Unoccupied Mole- correlacionado y una concentrégsinominal de sitios tipo B
cular Orbital) y HOMO (Highest Occupied Molecular Orbi- (Ps = 50 %) la concentraéin efectiva de estos, es del orden
tal) para cadenas cortas de ADN en ausencia y presencia €& un36 % [33].
moléculas de agua [18]. En algunos caso se encuentran va- Con esto en mente, se calcula la probabilidad de transmi-
riaciones hasta d&6 % de la autoenefg. En la Tabla | se siony la longitud de localizabn normalizada en fungn de
relacionan las variaciones porcentuales de las autdeserg la energa para cadenas con diferente longitud, considerando

sedin el lugar de hidrataon. correlaciones de corto alcance en el desorden, diferentes va-
lores dePg y en ausencia de hidrataai, i.e. P, = 0%. En
TABLA I. Variacion porcentual de las enéag segn el tipo de hi- ~ cadenas cortasy = 10 pb, en la probabilidad de transmi-
dratacon. sibn se observa rastros de la form@atide unainica banda
- para concentraciones bajas de sitios thaPz = 25 %. Ver
HIDRATACION EN: LUMO(%) HOMO(%) la linea negra continua en la Fig. 2. Sin embargo, para altas
Esqueleto 24.0 -36.7 concentraciones nominales de sitios/B; = 75%, y por
Esqueleto y ranura menor 13.0 -47.2 tanto concentraciones efectivas cercanasal [33], en la
Esqueleto, ranura menor y mayor 850 733 longitud de localizadin normalizada se observa claramente
la formacbn de un brecha de enéagprohibida y por tanto
Ranura menor -10.3 -10.5 .
de dos bandas. Es de anotar, que en los casos analizados la
Ranura mayor -5.07 -26.0 longitud de localiza¢in normalizada siempre es inferior a la
Ranura menor y mayor -15.4 -36.5 unidad indicando un comportamiento de estados localizados.
Esqueleto y ranura mayor 18.9 -62.7 Ver Fig. 2.

Al aumentar la concentramn de pares de bases A-T para

las cadenas de 10 pb, aparece una brecha deiameaibi-
4.1. Cadenas de ADN con desorden correlacionado da entre -2 eV Yy -1 eV coincidiendo con la brecha de un sis-

tema ordenado tipo AB (...AT-GC-AT-GC...) y corroborando
El presente modelo del ADN se puede considerar como uni@ mencionado sobre la formaci de agregados AB en este
adaptadin del introducido por D. H. Dunlagt al[35,36] co-  caso. Ver Fig. 2.
mo el modelo de alea@n binaria repulsiva y el cual ha sido Incrementar la longitud de la cadena implica una dismi-
usado en reportes anteriores [33,41]. Este modelo tiene domicidn diastica en la probabilidad de transrisj de hasta 5
sistemas ordenados limites y los cuales tiene sofuanal-  ordenes de magnitud, mientras la dismidmogn la longitud
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FIGURA 3. Probabilidad de transmian (Panel izquierdo) y longitud de localizaninormalizada (Panel derecho) con desorden correlacio-
nado PB=25% (ayd),50% (bye)y 75% (cy f) para cadenas de 100 pares de bases.

de localizaddbn alcanza dos ordenes de magnitud. Sin em- 10
bargo y a pesar de esto, las cadenas cortas con desorde
correlacionado y alta concentrani de pares de bases tipo
A-T (P = 75%), presentan la formaoh de dos bandas 2
de energas que corresponden a un sistema ordenado tipo AB g
(...GC-AT-GC-AT ...), ver Fig. 2 (panel inferior). Este com- 10"
portamiento taml&n se evidencia en la longitud de localiza- -
cion, ver Fig. 3. 0,25}
Para bajas concentraciones de pares de bases tipo A-1_ 0.2f
Pp = 25%, lineas continuas negras en las Figs. 2, se obser-g 0,15
va la formacdn de una banda de enagntre 0 eV y -2 eV 0.1F
gue corresponde al caso de cadenas ordenadas tipo A (G-C  0.05 \
y una segunda banda entre -2.5 eV y -2 eV que represent;  0F———————"—— 71[’5 e
los rasgos de la formam de sistemas-arios de la forma ' Energfa (eV)
A .AB. Como era de_ESperar para C?de_nas@n: 50 %, . FIGURA 4. Probabilidad de transmisn (Panel superior) y longi-
existe una competencia entre la forntacde agregados bi- 4 e Iocalizadin normalizada (Panel inferior) para cadenas de
narios AB y agregados-arios. 10 pares de bases con desorden no correlaciofaglo= 25 %
(linea continua), 50 % (linea dérculos) y 75 % (linea de trazos).

4.2. Cadenas con desorden no correlacionado
Para cadenas cortas de 10 pb de ADN y baja concentra-

Eliminar las correlaciones de corto alcance, y por tanto, l&ion de pares de bases Afl{ = 25%), se observa clara-
formacbn de trimeros de la formad BA induce una mayor mente la formadn de una banda de enggentre 0 eV y
localizacbn de los estados. En particular, se calcula la proba-2 eV, que coincide perfectamente con la banda de endeg

bilidad de transmigin y la longitud de localizabn normali-  un sistema ordenado tipo G-C, Ver Fig 4. Por otro lado, pa-
zada en fundin de la enefig, para cadenas de 10 y 100 paresra altas concentraciones de pares de bases A-T, se observa la
de bases con desorden no correlacionado. formacbn de una banda de en@agntre -1 eV y -3 eV, que
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FIGURA 5. Probabilidad de transmisi (Panel izquierdo) y longitud de localizaninormalizada (Panel derecho) con desorden no correla-
cionado PB=25% (ay d),50% (by e)y 75 % (c y f) para cadenas de 100 pares de bases.

corresponde a un sistema ordenado A-T. Por el contrario paexternos se analiza la probabilidad de transnisi la longi-
concentraciones intermediaBg = 50 %, el sistema no re- tud de localizadin de cadenas ordenadas incluyendo hidrata-
cuerda las bandas de eriergon respecto a los sistemas or- cion, la cual puede darse en tres sitios de la espiral del ADN
denados, debido a la no forméanide agregados AA ...AB, o variedades: esqueleto (Esq), ranura menor (Rm) y ranura
Ver Fig. 4. mayor (RM); para varios tanfi@s, 100 y 5000 pb, de las ca-
Estas caractésticas permanecen al aumentar consideradenas ordenadas tipo G-C y un porcentBje = 30 % de
blemente la longitud de las cadenas, sin embargo los valordgdratacon.
de la probabilidad de transmisi y de la longitud de loca- La probabilidad de transmisn depende fuertemente de
lizacion decrecen en 15 ordenes en y 2 ordenes de magra variedad de la hidrataim. La mayor disminuén en la
tud, respectivamente, como se puede apreciar al comparar lkansmisbn de los portadores de carga se observa cuando se
Figs. 4 y 5. Estos resultados en general confirman la localizaiidrata el esqueleto de la néalula de ADN, independiente-
cion de estados por efectos del desorden ya sea incluyendamente de la longitud del segmento estudiado como se puede

no correlaciones de corto alcance. apreciar en la Fig. 6.
Por el contrario cuando se hidrata en la ranura mayor se
4.3. Cadenas ordenadas e hidratadas observa que la transmisi es aproximadamente igual que en

sistemas ordenados sin hidratati No obstante, la longitud

Recordando que la matula de ADN presenta una gran va- de localizachn depende del tarfia del sistema. En cadenas
riedad en su comportamiento elégtico, esta sensibilidad cortas este efecto esamnotorio, mientras en segmentos lar-
del transporte de los portadores de carga jodtribuirse  gos la localizadin de las cargas es evidente, como se observa
a influencias exinsecas (interacciones négula-contacto, al comparar las respectivas curvas de los paneles inferiores en
molécula-sustrato y métula-medio acuoso) e influencias in- la Fig. 6. En cadenas hidratadas en la ranura menor o en lara-
trinsecas (secuencias pares de basesfimn®las cadenasy nura mayor la transmigh es mayor respecto a sistemas con
la dinamica de la estructura). hidratacon en el esqueleto.

El desorden previamente estudiado corresponde a efectos Una caractéstica particular que presentan los sistemas
intrinsecos. Con el fin de entender la influencia de factoresrdenados con hidrataei es el efecto de memoria de la ban-
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FIGURA 6. Probabilidad de transmi@ (paneles superiores) y longitud de localibachormalizada (paneles inferiores) para cadenas de
ADN tipo G-C ordenadas, N=100 pb (paneles izquierdos) y N=5000 pb (paneles derechos), sin bidrajacincluyendo hidrataim en:
b) ranura mayor, c) ranura menor y d) esqueleto.
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FIGURA 7. Corriente contra voltaje a trég de cadenas desordenadas sin corfalaodn y sin hidratadin. a) Resultado fgico con 50
pares de bases y Ph = 25 %. b) Datos experimentales para 80 pares de base y 43 % de humedad relativa. Reproducida con permisos desde la
referencia [46]. Copyright 2008, American Chemical Society.

da electbnica que tenda como sistema perfectamente orde-a trawes del esqueleto. La superpoéitide los estados elec-

nado. En este caso, una banda centrada alrededet @%.  tronicos abmicos en los fosfatos y azucares gadrestar ge-

Llama tambien la atenan que los efectos de hidraténi si  nerando un estado molecular extendido a lo largo de la estruc-

bien inducen una fuerte localizéai, no se observan rastros tura del ADN. El hidratar en esta zona indiiuna transi-

de brechas de enées prohibidas en la probabilidad de trans-cién aislante-metal tipo Anderson. Resultados del estudio de

mision o en la longitud de localizam normalizada. la corriente en funéin del voltaje aplicado usando este mo-
delo muestran comportamientos aislante, semiconductores y
conductores en concordancia con los resultados experimenta-

5. Conclusiones les [46-48] que reafirman esta bigsis, tal como se observa
enlaFig. 7. El panel izquierdo corresponde al modedatce

El mecanismo del transporte eld€utico a traés de segmen- mientras el panel derecho son los resultados experimentales

tos finitos de ADN &n permanece incomprendido hasta lapara cadenas equivalentes. Los datos experimentales son re-

fecha [42]. La controversia incluso se ha planteado sobre glroducidos con permiso desde la referencia [46]. En ambos

camino de los portadores de carga. Algunos autores consideasos se analiza la corrient@efrica en fundén del voltaje

ran que las cargas se mueven verticalmente entre las basgslicado a trags de cadenas desordenadas sin corfalagci

nitrogenadas [43-45] en lugar de hacerlo aégadel esque- tanto en ausencia como en presencia deemoas de agua.

leto. Ob<rvese que el modelodaco reproduce cualitativamen-

El presente modelo, sencillo pero claro, permite proponete muy bien los datos experimentales encontrados, donde
que el transporte de carga en el ADN se da fundamentalmenw@cuumcorresponde a un sistema no hidratado.
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