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SIMULAGAO DA ADESAO CELULAR ATRAVES DE PONTES MOLECULARES. Ana C. R. Teixeira,

284 Marco A. P. Idiart. (Institutto de Fisica — UFRGS)
A adesdo entre estruturas biolégicas geralmente se da através de pontes formadas por moléculas reativas de

distribuicdo discreta sobre superficies opostas. Queremos criar um modelo estatistico simples que descreva a
dindmica populacional das ligaces responsaveis pela aderéncia entre estruturas celulares independentes. Os fatores a serem
considerados em nossa simulagdo sdo: (a) As propriedades cinéticas das moléculas aderentes; (b) O movimento lateral das pontes
sobre as superficies; (c) A geometria das superficies e a funcdo da tensdo com a posi¢do horizontal das ligagdes, devido a sua
deformacdo vertical. Este modelo da adesdo entre duas células, se realistico, juntamente com estudos em maiores escalas dos
mecanismos intercelulares, nos permitirio uma melhor compreensdo da dindmica de organizacdo de tecidos celulares. As
simulagdes sdo realizadas usando o método de simulagdes estatisticas de Monte Carlo. Nosso modelo simula uma superficie semi-
esférica de raio a distando em d de uma superficie plana. Consideramos uma distribuigdo continua de cadeias moleculares ligantes
sobre a superficie curva e admitimos que a disposicdo das moléculas receptoras sobre a superficie plana se dé sobre uma rede
discreta. As consideragfes energéticas e estatisticas estdo embutidas na movimentacdo lateral das pontes sobre as superficies e na
probabilidade de sua formacéo e de sua ruptura. O modelo de energia potencial de ligagdo de cada ponte molecular advém da lei
de Hooke unidimensional. Implementando-se apenas a movimentagdo lateral, com as superficies em repouso, observamos que a
temperatura crescente, a dependéncia da probabilidade de movimentacdo torna-se mais independente da variacdo de energia
potencial envolvida, e aleatdria, se aproximando de 0.5. Observamos que, apds o equilibrio, o anel de ligagdes em torno do raio de
energia potencial minima torna-se mais difuso quanto maior a temperatura. Calculamos a dispersdo das ligagdes em torno da
posicéo de equilibrio em funcdo da temperatura do sistema. Ao implementarmos o fendmeno de ligagdo e ruptura das pontes,
juntamente com o afastamento das superficies, analisamos a tensdo entre estas em funcédo de sua separacdo, resultado que pode
nos fornecer informagdes importantes sobre o comportamento coletivo das ligagbes. (CNPq - PIBIC/UFRGS).
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