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Resumo

Nesta tese sao estudados, mediante simulagao numérica, alguns aspectos dinamicos de
modelos relacionados com sistemas biologicos (parte I) e com sistemas magnéticos (parte
.

A parte I, dedicada ao estudo de problemas relacionados com a biologia inclui os
capitulos 1, 2, 3 e 4 e a parte I, dedicada aos sistemas magnéticos, inclui os capitulos 5,
bel.

No capitulo 1, resumimos aspectos bioldgicos relevantes para compreensao dos traba-
lhos da tese relacionados com a biologia.

No capitulo 2, simulamos a polimerizagdo autocatalitica de cadeias tipo ARN com
a presenca de ligagoes fracas nao especificas, chamadas cross-links. Observamos que a
presenca de cross-links favorece o aparecimento de cadeias maiores e obtivemos uma boa
concordéncia com resultados experimentais.

No capitulo 3, estudamos uma populagdo migrante sob agao de selegao estabilizante
e mutacoes espontaneas. Mostramos que para taxas de mutagao menores (ue 1074, a
distribui¢ao de fenétipos fica muito leptoctirtica, o que fere a evidéncia de uma distribuigao
fenotipica {aproximadamente) Gaussiana. Assim, nesse modelo, as mutacoes espontaneas
nao conseguem balancear, de forma realistica, a perda de variabilidade fenotipica causada
pela selecao estabilizante. Mostramos também que o isolamento geografico mantém uma
maior porcentagem de heterozigotos na populagao.

No capitulo 4, elaboramos um modelo de criticalidade auto-organizada para o fun-
cionamento do cérebro, usando como ingrediente o tempo refratario absoluto (7). Cal-
culamos o expoente {a) {que caracteriza a distribuicao de saltos) e o expoente 3 (que
caracteriza a distribuigao de tamanho das anti-avalanches).

No capitulo 5, fazemos uma revisio dos conceitos e resultados relevantes para o estudo
das transi¢oes dindmicas com a técnica de propagacao de danos.

No capitulo 6, mostramos, para o ferromagneto de Ising na rede quadrada, que a

transicao dinamica apresentada pela distdncia de Hamming é quebrada por um campo
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conjugado h.

No capitulo 7 estudamos as fases dinamicas do ferromagneto de Potts na rede quadrada.
Calculamos as duas temperaturas criticas dindmicas, e os expoentes criticos dindmicos é e
z. Além disso estudamos o efeito do campo h, acima mencionado, nas transi¢oes dinamicas

observadas.
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Abstract

In the present thesis, by means of numerical simulations, some dynamical aspects of
both biological (part I) and magnetic (part II) related models are studied.

Part I includes chapters 1, 2, 3 and 4 and Part Il includes chapters 5, 6 and 7.

In chapter 1, we summarize meaningful biological aspects concerning the thesis works.

In chapter 2, we simulate the growth of self-replicant RNA-like chains in the presence
of non-specif weak bonds named “cross-links”. We observe that the presence of cross-
links favours the appearance of larger polymer chains and that our results have a good
agreement with experimental realizations.

In chapter 3, a migrating population under the joint effect of stabilizing selection and
spontaneous mutations is studied. We show that for mutation rates lower than 107
the fenotipic distribution is highly leptokurtic, which is in contrast with common obser-
vations of Gaussian phenotypic distributions. Therefore in this model, the spontaneous
mutations can not realistically balance the erosion in phenotypes caused by the stabilizing
selection. Moreover we show that isolation by distance can maintain a greater percentage
of heterozygotes in the population.

In chapter 4, we elaborate a self-organizing critical model for the brain functioning,
using as ingredient the absolute refractary period 1,. We calculated the exponent «(7})
(which caracterizes the jumps distribution) as well as the exponent 3 (which caracterizes
the size distributions of anti-avalanches).

Part II, devoted to physical systems, begins at chapter 5, where we make a summary
about concepts concerning the dynamical transitions presented by the Hamming distance.
In chapter 6 we show, for the two-dimensional Ising ferromagnet, that the dynamical
transition is broken by a conjugate field f.

In chapter 7 the dynamical phases of the two-dimensional (g = 3) Potts ferromagnet
are studied. We calculate the two dynamical critical temperatures and the critical expo-
nents z and &. The latter coincides with the directed percolation one. Moreover, we also

study the effect of the above mentioned conjugate field h.
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Introducao

A natureza é composta de sistemas com muitos graus de liberdade que por sua vez
interagem entre si de formas diversas. Uma antiga divisao do conhecimento compartimen-
taliza o estudo, deixando a Biologia o estudo de sistemas vivos ou diretamente ligados
a vida. Entretanto muitos destes sistemas biologicos apresentam caracteristicas também
encontradas em sistemas inanimados como por exemplo os sistemas magnéticos. Muitos
sistemas biologicos e fisicos apresentam fenomenos como competicao e frustragao. Em
particular, grande nimero destes apresenta, em algumas situagoes, comportamentos co-
letivos que nao podem ser associados ou mesmo estudados, pelo menos de forma simples,
analisando-se separadamente as partes. Esses comportamentos estao comumente ligados
a diversidade. Seja a diversidade de individuos como as variadas sequeéncias de ARN de
diversos tamanhos em uma sopa, ou a diversidade de fenotipos encontradas na natureza
codificados por poligenes, ou a perda de uma escala espacial e temporal propria por alguns
sistemas que apresentam criticalidade auto-organizada, ou ainda a diversidade de fases
nao usuails encontradas em alguns sistemas magnéticos.

A téenica comum de se abordar estes problemas tem sido de, a partir de informacoes e
observagoes, construir modelos matematicos simples, que por vezes sao demasiadamente
reducionistas, e estudar estes modelos sob as mais variadas técnicas, e ir aos poucos, au-
mentando sua complexidade de modo a descrevermos cada vez melhor os fendmenos reais.
Em muitos casos, em particular naqueles abordados pela fisica, procuram-se solugoes

exatas dos mesmos, que sio muito raras [1], muitas vezes obtidas com simplificacdes



necessarias como, por exemplo, valerem para redes nio encontradas na natureza {2|.
Entretanto um conceito ortundo da fisica estatistica, o de universalidade [3], assegura
comportamentos criticos universais para vastas classes de modelos {que compartilham os
mesmos expoentes criticos). Uma técnica recente, devido ao avango tecnoldgico, que veio
se somar as demais, é a simula¢ido computacional [4]. Ela vem sendo largamente usada,
especialmente nos ultimos anos, com o advento de computadores muito velozes e com cada
vez mais memoria, ao mesmo tempo em que novas técnicas de simmilagao sio colocadas
a disposicao como por exemplo spin miltiplo [5], técnicas de vetorizagdo e paralelizagao
[6]. Esta técnica vem sendo usada no estudo de fendémenos que ocorrem tanto na area da
Biologia quanto na area da Fisica, dentre outras areas como quimica tedrica, economia,
etc,

Estudar efeitos coletivos que surgem a partir da interacao de subunidades simples é
um tema recorrente da fisica estatistica. O estudo dos fendmenos criticos ja demonstrou
como essas subunidades muito simples conduzem a fenémenos muito complexos como as
transigoes de fase de natureza diversas, a formacao de variados polimeros, o reconheci-
mento de padroes, etc.

Com esse histdrico, os fisicos estatisticos vieram se somar ao esfor¢o interdisciplinar,
que vem sendo realizado nos Gltimos anos, para se compreender fendmenos que se en-
contravam no ambito de outras ciéncias, como a Biologia. Nessa area, em particular, é
grande o mimero de clentistas de diversas areas que vem se interessando por estudar tais
fenémenos. Eles tém como caracteristica marcante o fato de representarem muitas vezes
comportamentos coletivos muito complexos como por exemplo a vida, a heranca genética,
o funcionamento do cérebro denfre outros.

Estudar estes fenémenos com os olhos de um fisico €, muitas vezes, quase necessari-
amente, um olhar reducionista e este é um ponto de conflito importante com bioldgos.
Importante por que essa discussao, via de regra, aprimora os modelos.

Umna area interdisciplinar de estudo para a qual convergem olhares de biolégos, quimicos,

matematicos, ecologos, fisicos, ete, dentre outras, é a origem da vida. A discussao dos



ingredientes e condi¢des basicas para a formagao da mesma é bastante antiga, incluindo
al concepgoes antropoldgicas [7]. Com o trabatho de Darwin [8], a selegao natural ganhou
destaque nas idéias sobre a origem da vida e na especulagao de que a vida seria o resultado
mais recente de um processo continuo que, em alguma etapa da histéria, ja incluira as
moléculas que hoje tém fungoes importantes para vida. Em relagao a isto, modelos sobre
a evolucao e retengao da informacdo bioldgica foram feitos |9, 10, 11, 12], levando em con-
sideracao a diversidade e selecao a nivel molecular, A experiéncia classica da replicagao
de ARN do fago Qs pela enzima Qgreplicase (ver [13] e [10] para uma revisdo) é um
exemplo marcante do fato de que a competigao entre diversidade e selecao € a alavanca
mestre do processo evolutivo. Estes processos, acredita-se, levaram, em ultima analise, a
ortgem da vida, mas pouco se sabe a respeito de como isto aconteceu. Provavelmente foi
através de processos fora de equilibrio, mas nao sabemos como, onde ou quem foram essas
primeiras moléculas replicadoras. Poderiam ser as proteinas [14, 15] ou os precursores do
ARN [16] por exemplo. H4 teorias que incluem as superficies de minerais como a argila
[17] ou pirita [18] como sendo capazes de catalisar reagdes basicas para o surgimento das
proteinas e dcidos nucleicos.

Atualmente as moléculas organicas que mais atraem a atencao sobre essa responsabil-
idade sao os acidos nucleicos e as proteinas. No entanto até o inicio dos anos 80, sabia-se
que as proteinas eram capacitadas para catalisar reacoes especificas, especialmente a re-
producao dos acidos nucleicos, enquanto que aos Acidos nucleicos cabia a responsabilidade
de codificar a informagao, especialmente para produzir proteinas. Temos assim um pro-
blema como o do ovo e a galinha: quem surgiu primeiro?

Essa é uma questao ainda em aberto mas, em 1983 [19], descobriu-se que pequenos
pedagos de dcidos nucleicos podiam catalisar reagdes muito especificas [20] e logo possuiam
uma vantagem a mais. Uma pergunta que se pode fazer é: que caracteristicas tém essas
moléculas que as fazem tdo especiais 7 Tentando responder essa denire outras questoes
muitos modelos tém sido feitos mas é relevante citar que nesse mesmo ano Tsallis e Ferreira

[21] propuseram um modelo para estudar a polimerizacdo de cadeias autoreplicantes,



tipo ARN, usando como principio a propriedade autocatalitica dos constituintes e como
ferramenta de estudo o grupo de renormalizagio [22], em um processo de equilibrio. Com
isto reuniu esfor¢os, quando havia muito pouca evidéncia experimental, no estudo das
propriedades autocataliticas do ARN. Segue-se a isto, uma rica contribuicao na desco-
berta de novos ARN cataliticos {20] e aperfeigpamentos do modelo inicial de Tsallis e
Ferreira [23, 24, 25|. Compreender os mecanismos béasicos responsaveis pela polimerizacio
de cadeias bioldgicas pode ajudar a compreender, em ultima andlise, como os sistemas
biologicos chegaram ao nivel de complexidade atual, ou pelo menos entender algumas de
suas caracteristicas.

Um outro problema de inspiragao biologica que comega a atrair a atengio de pesqui-
sadores de outras areas, em especial a matemaética, é o estudo de problemas relacionados
com a genética quantitativa evolutiva [26, 27, 28, 29|. Em especial a manutengao da vari-
abilidade da heranga poligénica que foi popularizada a partir do trabatho de R. Lande [26],
que chamou a atengao para o problema com sua hipétese de que as mutagoes espontaneas
poderiam balancear a erosdo causada nos fendétipos pela acido da selecao estabilizante,
que favorece fendtipos intermedidrios. As andlises que suportam essa hipdtese receberam
duras criticas de Turelli {30], especialmente por necessitar de taxas de mutacao por locus
por geragao irrealisticamente altas, acima de 10™* por locus por geracio e um ndmero
efetivo infinito de alelos. O uso da simulagio computacional permitiu testar a validade de
alguns modelos acerca dessa hipétese [31] e trouxe um novo vigor a esse estudo. Algumas
dessas simulagoes usam a chamada stmulagao direta, onde os diversos processos bioldgicos
tais como acasalamento, produgao de gametas, com detalhes como a permuta génica, sao
imitados. Para o aumento da eficiéncia dessa simulagao podem ser usados recursos tais
como spin multiplo, técnicas de vetorizagao e paraleliza¢do, o que permite otimizar a
simulagdo. Um fendémeno também importante em biologia evolutiva é a migracio {33, 34].
F comumente observado uma variagao geografica nos caracteres quantitativos, mas este
efeito tem sido pouco estudado em genética quantitativa. Compreender quais sao os

mecanismos que dificultam ou auxiliam a manutengido da heranca poligénica pode trazer



alguma luz sobre processos e/ou estratégias evolutivas importantes que possivelmente
ainda se manifestam ou, ao menos, nos legaram suas caracteristicas.

Efeitos coletivos sao muito importantes na Biologia € na Fisica e talvez um tema re-
cente tenha conseguido capturar tao bem essa propriedade comum as duas ciéncias: a
criticalidade-auto organizada. Este tema envolve o conceito de um estado critico que é
atrator da dinamica. Como € critico podemos medir expoentes criticos caracteristicos
e assim conhecer sua universalidade. O fato de ser atingido sozinho, sem que haja ne-
cessidade de variagao de qualquer parametro como a temperatura, por exermplo, lembra
muito a biologia, repleta de sistemas que aprendem sozinho, como o sistema imunolégico
([32] e suas referéncias) e o cérebro, que precisa inicializar cerca de 10 sinapses e, den-
tre outras coisas igualmente importantes, precisa reconhecer padroes [35, 36, 37, 38]. A
criticalidade auto-organizada esté presente em fendémenos como os terremotos e especula-
se com a evolugdo das espécies [39, 40, 41|. A atividade das unidades, que interagindo
exibem este fendmeno, apresentam um comportamento que lembra o equilibrio pontuado
de Gould [39]: periodos de intensa atividade alternados com periodos de total calma.
A criticalidade auto-organizada também tem sido aplicada ao estudo da funcao cerebral
para o estudo de funcoes superiores como o controle respiratorio [42] e atividade cortical
[43].

A simulagio computacional é muito utilizada na fisica, em especial na fisica estatistica,
onde precisamos estudar, por exemplo, efeitos coletivos de sistemas cada vez maiores,
comportamentos assintoticos que necessitam de transientes extremamente longos ou ainda
umn nimero de amostras muito grande por causa das flutuacoes etc.

No ambito da simulacao computacional em Fisica Estatistica tem destaque o método
de Monte Carlo [44], que dentre uma grande gama de aplicacoes, permite calcular grandezas
termodinamicas e dinamicas de modelos fisicos. Para o calculo de grandezas termodinami-
cas de sistemas desprovidos de uma dinamica propria para atualizagéo, como por exemplo
os sistemas magnéticos que interagem com um Hamiltoniano H, podemos escolher uma

dinamica qualquer, desde que ela respeite o balanco detalhado, dentre por exemplo as



dinamicas de Metropolis [45], Glauber [46], banho térmico [47] ou mistas [48] etc. O
resultado de equilibrio independe da dinamica particular, no entanto, a dinamica pode
gerar resultados diferentes, usando-se a técnica depropagagiao de danos, quando olhamos
o valor final da fragdo de sitios diferentes (distancia de Hamming) em duas copias do
sistema (se inicialmente essa fracio é muito pequena) fazendo-as evoluir com o mesmo
ruido térmico. Estes resultados obtidos por Derrida [50] e Stanley [51], para o modelo
de Ising, estimularam estudos posteriores para explicar este fato [52], e acabaram vital-
izando o estudo das propriedades dinamicas de variados modelos, dentre eles o motivador
original: o vidro de spin [50]. HKsse modelo, assim como muitos outros, possui trés fases
dinamicas, uma congelada onde a distancia de Hamming final é nula, e duas ativas ou
cadticas, onde a distdncia de Hamming final é diferente de zero e depende ou nao da
distancia inicial. Uma caracteristica marcante da transicdo apresentada pela distancia
de Hamming, que tem sido verificado por alguns modelos ferromagnéticos [53, 54|, é o
fato dela nao ser destruida pelo campo magnético uniforme, este ndo sendo, portanto, seu
campo conjugado. Tsallis e Martins [55] apresentaram uma proposta para o campo con-
jugado da distancia de Hamming, o que foi testado com sucesso [55, 56| para o autémato
celular de Domany-Kinzel [57].

Esta tese esta dividida em duas partes. Na primeira parte estudamos problemas dire-
tamente relacionados com a Biologia como (i) o crescimento de polimeros auto-replicantes
tipo ARN, (ii) o deslocamento de uma populagio dipléide migrante sob agio de selecio
estabilizante e mutagdes espontaneas e (ili) o comportamento das sequéncias de disparo
dos neurdnios do cérebro. Na segunda parte da tese, onde estudamos problemas rela-
cionados aos sistemas magnéticos, (i) mostramos que a proposta de Tsallis e Martins
desempenha o papel de campo conjugado a distancia de Hamming para o modelo de Ising
ferromagnético e (ii) estudamos algumas propriedades dinamicas do modelo de Potts
(g = 3) ferromagnético, ambos em uma rede quadrada com o uso da dindmica de banho
térmico.

Assim, apos a introducao segue o capitulo 1, onde fazemos uma revisao de conceitos



biologicos que serao usados nos capitulos da parte I desta tese.

No capitulo 2, estudamos em uma rede quadrada o crescimento de polimeros autore pli-
cantes tipo ARN [58], a partir de quatro unidades béasicas, representando os precursores
das bases nucleotidicas. Eles podem fazer liga¢Ges covalentes através de um processo
autocatalitico em equilibrio. Também permitimos que as cadelas facam ligacoes usual-
mente fracas nao especificas, que chamamos “cross-links”. Estudamos o efeito assintotico
da presenga dos “cross-links” no comprimento médio das cadeias e comparamos alguns
resultados de nosso modelo com experiéncias de sintese de oligdmeros. Vemos que a pre-
senca de “cross-links” favorece o aparecimento de cadeilas maiores e que a distribuicao de
tamanhos das cadelas concorda muito bem com resultados experimentais.

No capitulo 3 estudamos uma populagao migrante sob agéo de selecao estabilizante e
mutagoes espontineas {59], onde o caracter métrico (caracteres aproximadamente continuos
como a massa corporal, altura, etc.) estd diretamente ligado com a migracao. Esta po-
pulacao migra em um ambiente homogéneo que nio interage com o fendtipo. Nao h4
dominancia (predominancia de um gene alelo) nem epistasia (predominancia de um gene
em outro locus), assim temos um modelo puramente aditivo (basicamente onde importa
apenas a quantidade de alelos). Medimos, ao longo das geragoes, propriedades como o
valor médio, variancia, assimetria e curtose do valor fenotipico assim como a porcentagem
média de heterozigotos na populacao. Mostramos que para taxas de mutacao menores
que 107*, as distribuigoes fenotipicas (nesse modelo também genotipicas) ficam bastante
leptocirticas, deixando de representar aquelas encontradas comumente na natureza, que
se aproximam muito, quando nao sao, Gaussianas. Assim para taxas de mutacao abaixo
de 107%, as mutagoes espontineas nao conseguem balancear, de modo realistico, a selecao
estabilizante. Para uma vanante do modelo, que inclui isolamento geografico, vimos
também que a porcentagem média de heterozigotos em equilfbrio é um pouco maior que
1o modelo sem isolamento, fenémeno ao qual atribufmos & redundancia genética (exis-
téncia de gendtipos diferentes com o mesmo fenétipo).

No capitulo 4, propomos um modelo de criticalidade auto-organizada para o funciona-



mento do cérebro, que leva em conta a existéncia de tempos refratarios absolutos nos
neurénios [60, 61]. Estudamos a distribui¢ao das sequéncias dos disparos e calculamos ex-
poentes criticos relacionados com propriedades coletivas do modelo. Estudamos também
os expoentes da distribuicao dos saltos e das anti-avalanches. A concordancia de um de
nossos expoentes criticos {anti-avalanches) com dados experimentais (poucos dados) e a
possibilidade de se mudar o expoente critico a partir de um parametro (o tempo refratério
absoluto) sao os nossos resultados mais importantes.

Na parte I, estudamos propriedades dinamicas de modelos magnéticos como o modelo
de Ising e Potts.

No capitulo 5 fazemos uma revisao sobre o tema de transi¢bes dinamicas descrevendo
conceitos, técnicas e métodos utilizados.

No capitulo 6, estudamos se a proposta de Tsallis e Martins para o campo conju-
gado a distancia de Hamming, definido como a fragdo de sitios atualizados com nimeros
aleatdrios diferentes, destroi a transicdo dinamica apresentada pela distancia de Hamming
no modelo de Ising ferromagnético em duas dimensdes [62]. Mostramos que isto ocorre e
que a susceptibilidade do dano diverge na temperatura critica da transicido dinamica.

No capitulo 7, estudamos as fases dindmicas do modelo de Potts (¢ = 3) em duas
dimensoes [63]. Em primeiro lugar mostramos que, apesar da simplicidade, este modelo
apresenta trés fases dindmicas, sendo a fase intermedidria uma nova fase completamente
cadtica. Nessa fase ainda que o dano inicial seja extremamente pequeno ele sempre sobre-
vive. Calculamos, com razoavel precisao, as temperaturas criticas de transicao dinadmicas
(11 e 13} e o expoente critico § com o qual o dano decai em 7y = T,{g = 2). Esta tem-
peratura é surpreendentemente coincidente com a temperatura critica estatica do modelo
de Ising na rede quadrada. O expoente critico § concorda com aquele da percolacao dire-
cionada em (241) dimensdes. A temperatura critica inferior coincide com a temperatura
critica estatica T3 = Ti{g = 3). Calculamos também o expoente critico dinimico z (que
coincide com o estético), ¢ verificamos que o campo conjugado a distancia de Hamming,

ja utilizado no modelo Ising {cap. 6), também quebra a transi¢ao dinamica de dano (em



T}) no modelo de Potts.



Parte I - Sistemas Biologicos



Capitulo 1

Da Origem da Vida ao Cérebro:

Uma Introducao Biolégica

1.1 As Condigoes Pré-Bioticas

Muito recentemente, foi relatado o que se pode chamar de registros {6sseis mais anti-
gos do que poderiamos chamar de seres vivos, que temos conhecimento na Terra. Suaidade
foi estimada em 3,85 x 10° [64], e portanto superam a idade dos sedimentos da formacao
Warrawoona, na Australia, datados de aproximadamente 3,5 x 10? anos [65]. Ambos sao
microfésseis que muito se assemelham as cianobactérias e sao do pré-cambriano. Os reg-
istros fésseis mais confidveis se assemelham as algas clanoficeas modernas, sendo também
do mesmo periodo [66], que por sua vez sd0 muito semelhantes as bactérias. Ambas séo
unicelulares e nao possuem membrana nuclear, separando o nacleo dos demals compo-
nentes da célula (procariotos). Portanto estes organismos sao de uma época onde a vida
celular j& estava estabelecida, o que até o momento nos impede de tracar um caminho
unico e inquestionavel sobre a origem da vida. Um grande problema deste tipo de registro
reside no fato de que a fossilizacao consiste, geralmente, na substituicao de carbonatos e
fosfatos de calcio por silicatos (poucos solivels em 4gua). Desta forma restam nos fésseis,

quando muito, apenas as partes duras dos organismos. E por isso que grande parte dos
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fossels sao conchas.

A compreensao das etapas anteriores que levaram ao aparecimento da vida na Terra
é um problema em aberto que envolve basicamente duas grandes etapas. A primeira diz
respeito ao aparecimento dos tijolos que sao os alicerces da vida, como por exemplo as
bases nucleotidicas e os aminoécidos. A segunda esta relacionada com a posterior formacgao
de polimeros bioldgicos destes materias e sua evolugao até sua presente complexidade, que
inclui a geragao de um cédigo genético.

A primeira etapa é melhor compreendida devido as hipéteses de Oparin [67] e Haldane
[68], que propuseram em 1923 que a atmosfera da Terra pré bidtica deveria ter sido ba-
sicamente redutora, contendo compostos como hidrogénio, metano, amonia e agua. Em
1953, Stanley Miller [66] trabalhando em conjunto com Harold Urey demonstraram que
grandes quantidades de compostos organicos se formavam quando se submetia uma at-
mosfera redutora como a proposta por Oparin e Haldane a descargas elétricas, vide figura
1.1 com a descri¢ao sucinta do equipamento usado por Miller. Dentre os produtos obtidos
por Miller estavam alguns aminoacidos naturais como a glicina, a alanina e ainda o acido
aspartico e o glutamico. Hsta experiéncia impulsionou uma area chamada de quimica
pré-bidtica que estuda a sintese de produtos organicos a partir de condigoes presentes na
Terra pre-bidtica. Muitos outros estudos posteriores nao s6 confirmaram os resultados
de Miller assim como obtiveram quase todos os aminodcidos naturais a partir de diver-
sas outras sinteses pre-bidticas usando atmosferas redutoras [69]. Além disso a sintese
pré-bidtica dos agicares ribose e desixoribose (j& conhecida desde o séc. XIX) e bases
nucleotidicas vem sendo estudada até os dias atuais (ver [70] para uma revisao atual).

Esta proposta, no entanto, vem sendo questionada porque alguns estudos da quimica
da atmosfera sugerem que a mesma poderia ter tido grandes quantidades de gas carbonico
[71], sendo assim bem menos redutora, o que dificultaria enormemente e/ou impediria a
sintese de muitos produtos organicos a partir de inorganicos. A teoria de Oparin-Haldane
é chamada de heterdtrofa, porque os organismos vivos ja disporiam de grande gquantidade

de compostos organicos sintetizados pela atmosfera para uso. Na hipétese da Terra nao
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Figura 1.1: Aparelho usado nos experimentos de Miller, que possibilitou a formacao de
aminoacidos a partir de uma mistura redutora de gases.

haver tido um atmosfera redutora, alguns postulam que os produtos orginicos foram
trazidos por particulas de poecira, cometas e meteoritos [72, 73]. Um argumento contra é
que a probabilidade de sobrevivéncia de material organico na passagem pela atmosfera é
muito pequena.

O outro grupo de teorias da vida chamado de autétrofas, ou seja, os primeiros organis-
mos tiveram que sintetizar os compostos organicos, sao representadas, por exemplo, pelas
hipoteses de Cairns-Smith e Wachtershauser.

Cairns-Smith propés em 1982 uma teoria de mineral de argila [17], na qual a in-
formacao genética estd contida nos padroes dos ions da rede do mineral de argila. Este
sistema mineral ¢ convertido no atual sistema bioldgico através de um processo néo es-

pecificado chamado de “controle genético ” (genetic takeover).
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Uma outra teoria, a de Wachtershauser [18], propde que a biosintese e polimerizacao
sejam realizadas na superficie de FeS e FeS,;. Nesta superficie o FeS reage com o H,S,
resultando em FeSs e Hs, sendo portanto uma reagao que cumpre o papel de um agente re-
dutor. De acordo com esta teoria, as enzimas (proteinas que catalisam reacoes especificas)
e acidos nucleicos (detentores de informagao codificada) sao os produtos evolutivos desse
metabolismo arcaico de superficie.

As teorias autdtrofas vém ganhando vigor nos dltimos anos a partir de resultados
experimentais recentes {74}, que por exemplo relatam que a superficie de minerais como
fostato de calcio (ou pirofostato de calcio) é capaz de catalisar a formacao 5-ADP a partir
5-AMP, o que ao mesmo tempo é um processo de dimerizagao.

Um outro ponto de discussio sobre a origem da vida leva a questao de onde ela surgiu.
Se a atmosfera nao era redutora e portanto a vida nao surgiu ao relento, onde poderia ter
surgido?

Oparin sugeriu que a vida dever ter surgido nos coacervados (coldides), estruturas
formadas, por exemplo, por detergentes e saboes, que por nao se dissolverem totalmente,
formam estruturas mais ou menos esféricas, em que uma parte da molécula do sabao
(hidr6foba) fica voltada para dentro e outra parte (hidrofilica) fica voltada para fora e
portanto em contato com a agua. Por isso Oparin sugeriu que as goticulas de coacervatos
podem ter sido o melhor lugar para as reacgdes pré-bidticas de concentracio [66].

Um pouco apéds a descoberta das fendas submarinas nos cumes da cordilheira oceanica
[76], fol proposta uma teoria de origem da vida nestas fendas. Entretanto os passos
da teoria, que basicamente envolvem a sintese de compostos organicos como peptideos e
outros polimeros, e a posterior conversao destes em seres vivos acompanhando o gradiente
de temperatura que a agua sofre durante a passagem nas fendas nao tem sido sustentado
com evidéncias experimentais [77].

Sabemos que duas classes de polimeros biologicos sdo hoje essenciais aos processos
de codificacao e reproducao da informacao bioldgica. Sao eles os acidos nucleicos, dcido

ribonucleico {ARN) e o acido desixoribonucleico (ADN), e as proteinas.
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1.2 Os Acidos Nucleicos

Os 4cidos nucleicos: acido ribonucleico (ARN) e dcido desixoribonucleico (ADN)
estado presentes em todos os seres vivos incluindo os virus, sendo que o ADN contém
0s genes para a maioria dos seres vivos; porém alguns virus tém nos ARN seu material
genético. Ambas as moléculas de ADN e ARN sao formadas por uma sequéncia de quatro
bases nucleotidicas. Essas bases sao formadas por um grupo fosfato ligado a um agicar
(desixoribose no ADN e ribose no ARN) que por sua vez estd ligado a uma molécula
aromatica que pode ser um anel duplo (purinas) ou um anel simples (pirimidinas). As
bases piricas do ADN sao a adenina (A) e guanina (G) e as pirimidinicas séo a citosina (C)
e a timina (T). No ARN a base timina é substituida por outra pirimidina chamada uracila
(U). No ARN e no ADN os nucleotideos sdo ligados através de ligagdes covalentes entre
o grupo fosfato de um nucleotideo e o grupo hidroxila do agicar do outro. A molécula de
ADN forma espacialmente uma hélice dupla sendo cada fita da hélice ligada com a outra,
através de pontes de hidrogénio, respeitando a estrututra complementar de Watson-Crick
[78]. Assim, no ADN, cada adenina de uma cadeia aparece ligada com uma timina na
outra cadeia e cada citosina com uma guanina. Entdo a razdo AT e C:G parece ser de
1:1. Um pouco antes dos trabalhos de Watson-Crick, Chargafl [79], usando técnicas de
cromatografia havia determinado a razdo dos diversos tipos de bases em alguinas espécies,
o que foi confirmado pela estrutura do ADN por Watson-Crick [78]. Vemos que enquanto
a razao entre A:T e C:G é muito préxima de um, a razao entre as purinas (A+C) e entre
as pirimidinas (U+QG) varia de espécie para espécie.

A cadeia de ARN, em geral, é formada por uma fita unica. Ao contrario do ADN
dos eucariotos (organismos com membrana nuclear), 0 ARN se encontra no citoplasma,
1120 respeita a razao 1:1 entre purinas (A+C) e pirimidinas (U+G) e se apresenta em trés
tipos basicos: transportador, ribossémico e mensageiro.

O ARN transportador (ARN-t), vide figura 1.2, que consititui cerca de 10% do RNA

celular, possui de 73 até 93 nucleotideos [75] (p.385) e a grande maioria de suas bases
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Figura 1.2: Estrutura do ARN transportador da alanina (ARNt4%), desenhada na forma
convencional de folha de trevo. Note as ligacoes fracas (trés tragos) entre bases nao-
complementares na cadeia.

se encontra ligada, unindo pedacos da cadeia, usando a complementaridade de Watson-
Crick. Esta molécula se arranja espacialmente como uma folha de trevo que se dobra
formando um L, vide figura 1.2. Uma caracteristica do ARN-t é o fato de fazerem diver-
sos tipos de ligagoes fracas, como as pontes de hidrogénio, porém diferentes daquelas de
Watson-Crick, como as do tipo “wobble” [75] (p.438), encontradas na ligagio entre o anti-
cédon do ARN-t e o cé6don do ARN-m, e daquelas descobertas por Hoogsteen [80]. Essas
dltimas ligagoes fracas sao extremante importantes para rigidez estrutural e estabilidade
da estrutura tercidria das moléculas, por exemplo, da fenilalanina do levedo (ARN-t7%¢)
[81]. Uma outra caracteristica dos ARN-t € a presenga de outras bases nao usuais como a

pseudo-uracila, dihidrouracila e metil-guanina entre outras (vide referéncia [82] para mais
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detalhes). Os ARN mensageiros {ARN-m) se apresentam em diversos tamanhos depen-
dendo da proteina & qual eles servem de molde e foram descobertos em células infectadas
com o virus T4. Os ARN ribossémicos (ARN-1r} aparecem, em todo material ribossémico
bacteriano, em duas subunidades basicas: uma grande contendo duas grandes moléculas
com cerca de 3000 bases, € uma menor, com cerca de 1500 bases. Essas moléculas contéem
um grande niimero de C e G e grande variacao nas razdes AT/CG em relagio aos respec-
tivos ADN. Também apresentam muitas ligagoes tipo ponte de hidrogénio entre sua unica

cadela e nao se sabe ao certo sua funcao.

1.3 Proteinas

As proteinas, macromoléculas formadas por sequéncias de amino-acidos (polipeptideos)
catalisam reacoes especificas, sendo portanto as enzimas biologicas e sao produzidas nos
ribossomos, organelas presentes nas células, com a interferéncia dos ARN-m e ARN-t. A
informacao para se produzir determinada enzima se encontra no ADN, este produz um
ARN-m que leva até o ribossomo a sequéncia especifica de bases que codifica a sequéncia
correta de amino-dcidos que deve ser formada. No ribossomo, o ARN-t que contém os
amino-acidos correspondentes se fixa no ARN-m, usando a superficie do ribossomo. O re-
sultado é uma sequéncia de amino-acidos qute vai se formando de acordo com a sequéncia

codificada no ADN. Vide a figura 1.3 onde ilustramos o processo.

1.4 As Primeiras Moléculas Replicadoras

As funcoes realizadas por estas moléculas, hoje em dia, sdo muito complexas, usando
enzimas especificas para cada tipo de reac¢ao, o que denota o grau de complexidade. En-
{retando podemos resumir suas fungoes com a observagao de que os seres vivos, incluindo
os virus, tém nos Acidos nucleicos as informagoes codificadas essenciais aos processos de
manutengao e reprodugao da vida, como por exemplo, o controle da produgao de proteinas.

Sabe-se que as proteinas sao essenciais porque catalisam reagoes quimicas fundamentais
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Figura 1.3: Apds a transcricao, quando o ADN transmite o ¢édigo para o ARN-m {figura
superior), o ribossomo percorre a molécula de ARN-m de extremo a extremo, alinhando as
moléculas de ARN-t, com seus aminoacidos, nos c6dons (sequéncia de trés nucleotideos)
do ARN-m, complementares aos anti-cédons do ARN-t. Os aminodcidos vao se ligando,
formando uma molécula de polipeptideo (proteina).

incliindo a reprodugao dos acidos nucleicos. Ou seja, os acidos nucleicos sao aptos para
armazenar informagées codificadas e as proteinas sao aptas para reproduzir. Assim, uma
questido importante logo emerge, qual deles surgiu primeiro: os acidos nucleicos ou as
proteinas?

Esta nao é uma questido esclarecida e remete & uma questao fundamental: qual é o
mais antigo sistema vivo na Terra?

Uma vez presentes os tijolos da vida, passemos ao estudo da formacio dos polimeros.
Acredita-se que para a produc¢ao de polimeros foi necessaria a existéncia de solugdes

aquosas concentradas, o que exige o uso de um mecanismo de concentragao (vide [83]
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para um recente e curioso contra-exemplo) como por exemplo: evaporagio, congelamento,
adsorcao por superficies como argilas ou fosfatos minerais e por tltimo os coacervatos [66].
Este 1ltimo mecanismo ¢ uma drea bem atual de pesquisa uma vez que ji se observou
que alguns minerais como a pirita conseguem catalisar uma série de reagoes importantes
[18, 74].

Ainda nao ha uma total concordancia sobre quem eram estes primeiros polimeros que
seriam os f6sseis moleculares da vida. Ha diversas propostas como proteinas [14, 15],
minerais argilosos [17, 18] ou entao os precursores do ARN [16]. Entretanto ha alguns
anos atras alguns tipos de ARN com fungoes cataliticas foram encontrados. Estes ARNSs,
como por exemplo, o intron ARN-r do ciliado Tetrahymena [84], 0 ARN da enzima RNase
P [19] e a sequéncia do ARN autocortante do Newt [85] pareciam resolver o dilema que
somente acidos nucleicos parecem ser aptos para armazenar informacao genética e so-
mente proteinas parecem ser aptas para catalisar reagdes. Fstas descobertas favoreceram
enormermente a hipétese de um mundo de ARN e/ou mundo de precursores de ARN
[86, 87, 16]. Entretanto essas moléculas sao muito grandes (cerca de 400 nucleotideos),
mas ja é sabido que sequéncias menores tais como os 52 nucleotideos do ARN do virus
de plantas Lucérnia (LTSV), do qual apenas 17 nucleotideos sao suficientes para cortar o
ARN numa operacao muito precisa, apresentam propriedades cataliticas. Assim acredita-
se que sequéncias ainda menores tenham esta habilidade [20]. Desta forma se torna muito
atraente a suposicio de que a era pré-bidtica fora dominada por precursores de ARN e
posteriormente por ARNs. Existem alguns modelos detalhados para a replicacao pré-
bidtica do ARN como por exemplo aqueles propostos por Orgel [88], Bridson [89], Inoue
e Orgel [90], Heartle e Orgel [91] e Cech [92].

Assim, se é algo plausivel que a Terra fora habitada por polimeros autoreplicantes,
podemos tentar entender os processos de polimerizacao e tentar descobrir quais sao os
processos bésicos mais relevantes para isto. Sabe-se que as reagbes de polimerizacgao
biolégica mais importantes sao as desidratagoes, mas nao se sabe ao certo como isto ocor-

reu. Sabemos no entanto que as reagoes pré-bidticas foram, provavelmente, altamente
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fora do equilibrio e os sistemas vivos atuals também o sdo, visto que sao sistemas abertos
altamente dissipativos [93]. Assim, é também possivel que a formacao de polimeros seja
conduzida por um processo igualmente fora do equilibrio, mas nada impede que o estude-
mos via processos de equilibrio; isto poderia ser um teste interessante para a robustez dos
processos de polimeriza¢ao importantes para a origem da vida.

H4 alguns anos o estudo do crescimento de polimeros auto-replicantes foi realizado no
ambito da termodinamica de equilibrio e/ou mecanica estatistica, por Eigen [10], Dyson
[14] e Anderson [94]. Em 1983, C. Tsallis e R. Ferreira propuseram um modelo que
estudava a transicao de um grupo de oligbmeros em macromoléculas lineares através de
um enfoque de fenémenos criticos, usando como principio basico a idéia de que fragmentos
complementares (tipo Watson-Crick) podem catalisar as reagoes de polimerizagoes. hsta
idéia estd exemplificada na figura 1.4, onde uma liga¢do covalente é formada entre pedacos
visiveis de dois oligémeros e um dimero (catalisador) dando origem a um oligomero maior.

Essa idéia foi explorada usando o grupo de renormalizagao em espago real admitindo
em primeiro lugar somente um par de bases [21] e posteriormente usando dois pares de
bases [23]. Na primeira comunicagao [21] eles obtiveram um cenério compativel com diver-
sidade mas nao com selecdo, usando apenas um par de bases. Na segunda comunicagao,
tanto a diversidade quanto a sele¢ao aparecem satisfazendo os requerimentos de evolugao
Darwiniana. Posteriormente eles implementaram estas idéias através de uma simulagao
de Monte Carlo em uma rede (superficie} bi-dimensional, porém as moléculas cresciam
longitudinalmente em uma dimensdo [24]. E importante ressaltar que Herrmann e Tsallis
mostraram [24], quando havia quase nenhuma evidéncia experimental de que existiam
ARN cataliticos, que o procedimento autocatalitico baseado no esquema complementar
de Watson-Crick conduz a um cenério compativel com diversidade ¢ sele¢do. Usando uma
ferramenta apropriada, o grupo de renormalizacao (ver [22]), eles deram suporte a idéia
de que objetos auto-cataliticos como os ARN vieram primeiro. Eles simularam a difusao
e crescimento unidimensional de polimeros auto-replicantes a partir de uma “sopa” cons-

tituida de mondmeros e dimeros. A simulagio apresentou resultados semelhantes aqueles
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do grupo de renormalizagdo e também o fato de que o sistema sé polimerizava quando
as fugacidades K47 e Kcgg, que representam a intensidade das ligacdes tipo pontes de
hidrogénio, tendiam para infinito; um resultado indesejado, criticamente falando, uma vez
que implica no fato de nao haver uma hinha critica além da qual encontramos polimeros de
tamanho infinito. Desta forma nao importa qual fosse a trajetoria tomada pela evolucao
no espago K 4r x Keg, esta andlise conduz ao fato de que a evolugao teve de fazer pon-
taria para atingir o vértice (Kar = 0o e Kgg = o00) onde teoricamente a polimerizacao
é possivel. Entretanto os demais resultados sao muito interessantes do ponto de vista
biol6gico por conterem caracteristicas encontradas em sistemas biologicos reais e por pare-

cerem ser sustentados apenas no fato de se usar sistemas auto-replicantes que se baseam
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em processos auto-cataliticos. Estas caracteristicas foram as curvas da evolugao temporal
do comprimento médio das cadeias e a distribuicao de tamanhos das cadeias. Muitos dos
polimeros biolégicos se apresentam com ligagoes quimicas fracas de diversos tipos (que
chamamos genericamente “cross-links”) [25], como por exemplo as ligagoes fracas pontes
de hidrogénio que se formam entre pedagos do ARN-t e outros e as ligagoes de Van der
Waals devido as flutuacoes de cargas induzidas nas moléculas. Por isso resolvemos, no
capitulo 2, incluir no modelo esta caracteristica para simular o crescimento de polimeros
autoreplicantes tipo ARN em uma rede quadrada onde estes polimeros poderiam fazer
ligacoes tipo “cross-link” com pedagos de si mesmo e de outras moléculas. Estas novas
ligacoes permitiriam uma maior estabilidade da molécula uma vez que mesmo que se
desfizessem algumas ligagdes covalentes no polimero, as moléculas resultantes estariam
fracamente presas nas redondezas o que em média facilitaria para o sistema manter um
comprimento médio maior. Isto ajudaria entao a se manter informacao na cadela se pen-
samos que o importante é o comprimento médio das cadeias. Fste raciocinio pode nao
estar muito longe da tealidade uma vez que as moléculas responsdveis pela manutencao
de informacoes sao, comumente longas (vide ADN). Obviamente que no processo evolu-
ciondrio a propria selecio natural se incumbiu de achar meios mais eficientes e talvez por
isso mais complexos como o uso de fitas duplas (como no ADN) e uma delicada estrutura

de enzimas, organelas, etc.

1.5 0O Gene

Os organismos vivos atuais mais simples como as bactérias e protozoéarios (ambos
unicelulares) e os mais complexos como plantas e animais estao organizados em células.
Estas células sao envolvidas em uma membrana celular que as separa do meio e em alguns
organismos contém um corpo interno também envolvido em uma membrana chamado
niicleo. Cada nidcleo contém um numero fixo de corpos lineares chamados cremosso-

mos. Os cromossomos sao constitufdos basicamente por uma longa molécula de ADN
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e proteinas. Nos seres eucariotos {com membrana nuclear) a sequéncias de nucleotideos
que codificam amino-acidos, para por exemplo a hemoglobina, séo chamados exons (esses
sa0 expressos no ARN-m), eles sao intercalados por sequéncias nao-codificantes chamadas
introns. Hé enzimas que retiram os introns de um ADN, ARN-r ou ARN-t, que também
possuem introns. A sequéncia completa de nucleotideos que codifica um polipeptideo é
chamada de gen ou gene. Por exemplo a enzima da E. Cok, ARN polimerase possui
gens separados, cada um codificando uma das quatro cadeias principais de polipeptideos
(o, B, 8" e o) usadas em sua construgao.

Nos organismos mais simples a divisao celular produz geralmente uma nova célula
idéntica a seu progenitor, da qual ele logo se separa. Nos organismos mais complexos as
células ndo somente permanecem juntas como também se diferenciam em tipos diferentes
de células tais como as nervosas e musculares. As células se dividem por dois processos
bésicos: mitose e meiose. A mitose é um processo de divisao celular usado pelas células
do corpo nao responsaveis pela reprodugio do organismos (células sométicas) enquanto
que a meiose (figura 1.5) é utilizada para a formagéo das células sexuais ou reprodutoras:
os gametas (espermatozdide e 6vulo). Na mitose o niimero de cromossomos da célula ¢
duplicado e durante a divisao celular cada par dos cromossomos-filhos se move para os
micleos das células-filhas. Assim cada célula-filha é idéntica a célula-mae.

Na meiose, no entanto, o mimero de cromossomos ¢ reduzido a metade para formar
as células-filhas. A célula se encontra no seu estado normal, sendo portante dipldide, ou
seja, possui pares de cromossomos homdlogos. Durante a meiose a célula sofre o “crossing-
over” ou permuta génica (figura 1.6), ou seja, uma quebra e rejuntamento de partes do
cromossomo, podendo ou ndo ocorrer em varias partes do mesmo.

Durante a permuta génica um cromossomo troca pedagos com o outro e formam-se
dois cromossomos que nao sao idénticos aqueles jd existentes. Como resultado, formam-se
a0 todo quatro células com metade do mimero de cromossomos inicial chamadas de células
hapldides. Sao elas os gametas: espermatozdides e 6vulos.

A habilidade de transmitir caracteristicas hereditarias de uma geragao celular para
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Figura 1.5: Diagrama da meiose em um organismo dipléide. Esta divisao celular é res-
ponsavel pela producao dos gametas.

outra é de responsabilidade dos cromossomos. Hssa heranga segue regras descobertas por
Mendel bem antes da teoria cromossomica da herancga. Essas regras sao chamadas de Leis
de Mendel e foram desenvolvidas experimentalmente observando a transmissao de carac-
teristicas da estrutura fisica, ou seja, da aparéncia, que chamaremos de fendtipo a partir
do cruzamento de individuos com diferengas simples como por exemplo a superficie da se-
mente da ervilha e sua cor. A composigao genética do individuo chamaremos de gendtipo.
Assim individuos com fenétipos iguais podem facilmente ter gendtipos diferentes.

A observagao de Mendel de que por exemplo o cruzamento de ervithas verdes com

ervilhas amarelas gera uma prole de ervilhas. Fssa primeira geracao filial é chamada
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Figura 1.6: Descricao da permuta génica ou crossing-over em um par de cromossomos
homdlogos, onde se evidencia a quebra e rejuntamenio de pedacos do crosmossomo. Esta
etapa ocorre dentro da meiose. Os genes originarios de diferentes cromossomos sao repre-
sentados pelos algarismos arabicos e romanos.

de geragao F;. A caracteristica que aparece em F; é chamada de dominante e a outra
recessiva, O cruzamento de individuos dessa gera(;éo'fornece uma prole, com 75% da
caracteristica dominante, chamada de geraciio Fy. Ao cruzar os individuos recessivos da
F2 ele gerou uma geracao Fa com somente caracteristicas recessivas. Mendel observou
estas proporcoes nas sete caracteristicas estudadas por ele e interpretou isto como sendo
as caracteristicas transmitidas por pares de fatores {(que agora chamamos de genes): um
deles proveniente do macho e o outro da fémea. Usamos o termo homozigoto quando
ambos os membros do par sao iguais e heferozigotos quando sao diferentes. Na figura
1.6 os pares de genes alelos sao, por exemplo, 1 ¢ 7. Nos gametas esta presente um dos

membros do par. A reaparicio das caracteristicas ma geracdo Fs indica que os genes
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Figura 1.7: Iniciando-se esta experiéncia com dois progenitores homozigotos (P;), obtemos
na geragao F] somente genotipos intermediérios e, em seguida na geragao Fj, observa-se
uma gradagao de cor dos graos, desde o vermelho mais escuro (genodtipo com 6 genes para
o vermelho) até o branco (gendtipo sem genes para o vermelho). Com apenas trés loci
com efeitos aditivos a distribuicao fenotipica jd se assemelha & distribuigao normal.

recessivos nao sao perdidos nem modificados mas sim independentemente transmitidas.
Por isto a lei que descreve esta propriedade recebe o nome de Principio da Segregagdo
Independente ou Primeira Lei de Mendel.

Mendel também observou que ao cruzar ervilhas com mais de uma caracteristica difer-
ente por exemplo ervilhas verdes arredondadas e ervilhas amarelas enrugadas, ele obtinha
na F, somente ervilhas verdes arredondadas e na F, dois novos tipos de ervilhas: ervil-

has verdes enrugadas e ervilhas amarelas arredondadas. Estudando as proporg¢des encorn-

tradas ele conclui que os genes sao transmitidos independentemente da origem do gameta:
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Figura 1.8: Selecao atuando sobre a variagao fenotipica de um caracter continuo: (a)
selecao direcional (b) selecao estabilizadora e (c) selegdo disruptiva. Cada grafico repre-
senta a distribuicao de frequéncia (ndo normalizada para melhor visualizagio) antes da
selecao {curva superior) e apos a selecao (curva inferior).

materno ou paterno. Ou seja, em cada gameta ha somente um tipo de fator hereditario
de cada par de genes, nao havendo, portanto, tendéncia de gens proveniente de um dos
pais ficarem juntos. Este principio recebeu o nome de Principio da Independéncia dos

Caracteres ou Sequnda Lei de Mendel.

1.6 Heranca Poligénica

A heranga poligénica é aquela governada por mais de um gene que podem estar em
muitos loci no mesmo cromossomo ou ndo. O efeito fenotipico destes genes é geralmente

expresso em um cariter métrico ou quantitativo também chamado de continuo, como por
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exemplo, massa corporal, nimero de cerdas em Drosdfila ete.

Galton [95] notou que progenitores altos produziam, em média, criangas altas, e
Nilsson-Ehle [33] demonstrou a segregacao independente de genes (Segunda Lei de Mendel)
com efeitos quantitativos, ou seja, mostrou como se opera a heranga poligénica. Na figura
1.7 exibimos a experiéncia de Nilsson-Ehle. Ele mostrou que trés loci eram responsaveis
pelas diferentes gradacoes de cor quando cruzava graos de trigos vermelhos e brancos. Em
cada locus podem estar um dos ires alelos (R, R2 e R3) para a cor vermelha e um dos
trés alelos (W), Wa, e W3) para a cor branca sem que haja dominancia entre eles. Dois
heterozigotos (R/W) sdo cruzados, segregando-se independentemente, originando uma
proporcao Mendeliana tipica de 1 vermelho-escuro: 2 vermelho-claro: 1 branco. Os genes
para o vermelho e branco atuam de forma aditiva contribuindo com efeito igual para a
coloracao do grao do trigo. I ébvio que muitos caracteres quantitativos, como niimero de
ovos postos ou mimero de cerdas ndo sao rigorosamente continuos, uma vez que sé6 podem
assumir nimeros inteiros. Falconer [96] salientou que tais caracteres podem ser considera-
dos como que refletindo um carater subjacente cuja variagao é verdadeiramente continua,
apesar de poder ser expressa apenas por nimeros inteiros. Uma vez que a maior parte da
variacao fenotipica segue, em geral, uma distribui¢ao normal ela pode ser caracterizada
pela média e pela variancia da distribui¢ao observada.

A variancia fenotipica (V}) é, em muitos casos, subdividida em suas componentes

ambiental (V,) e genotipica (V)

V; =V, + V. (1.1)

A variancia genotipica, por sua vez, pode ser subdividida em suas componentes: variancia

aditiva (V,4), de dominancia (V}), e de interagdo {ou epistasia) (V}):

Vi=Vu+Va+Vi+ Vg (1.2)

Na pratica V; e V; sao dificeis de separar. A componente V,; é a mais importante uma
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vez que ela é a causa principal da semelhanca entre parentes. Sua magnitude governa a
resposta & selecao. (Quanto menor for a variancia aditiva, menor serd a resposta de um
carater a selegao.

Se cruzarmos individuos ao acaso, e graficarmos seu valor médio para algum carater,
por exemplo o tamanho médio da concha de caramujos, versus o valor médio do mesmo
caracter de sua progénie (descendentes), podemos calcular o coeficiente de regressao desta
curva. Esta grandeza esta relacionada com a estimativa da variancia genética aditiva e ¢
chamada de herdabilidade (h?). Ela fornece uma medida entre a semelhanga entre pais
e filhos. Se os componentes genéticos fossem exclusivamente devidos & acao dos genes
aditivos h? seria 1. h? pode também ser obtido através de

Ve

2—‘,_‘
W=y (1.3)

Sendo V; dado pela eq. 1.2 e admitindo que a parte dominante seja devido aos efeitos
aditivos ou seja, desprezando a dominancia e epistasia, podemos relacionar A? diretamente

com V, em unidades de V, ja que

Ve/Va

pe— —elta
LTV VL

(1.4)

Dessa forma os geneticistas experimetais podem relacionar a herdabilidade medida em

laboratério {97] com modelos tedricos com estimativas para h®.

1.7 Selecao Natural e Diversidade

A selecao natural é o mecanismo proposto por Darwin [8] para a evolugio. Assim
pequenas variagoes hereditarias, em geral mutagdes, surgem ao acaso {geralmente) nos
individuos; se elas forem desvantajosas, sao provavelmente eliminadas, mas se forem van-
tajosas capacitam os descendentes desses individuos a superar seus competidores, por

exemplo, na concorréncia por espago e comida. Esses descendentes mais adaptados tem
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uma probabilidade major de gerar descendentes cada vez mais adaptados e, assim, as
caracteristicas mais vantajosas sdo mantidas e as menos vantajosas sao eliminadas. En-
tretanto, para que possamos gerar, dentre os descendentes, algum(s) mais apto(s) € preciso
que eles nao sejam idéntidos aos pals, ou seja € preciso que um certo erro seja introduzido
na reproducao para que eles sejam um pouco diferentes, isto implica em diversidade, ou
seja na necessidade de individuos diferentes. Sem a diversidade a evolugéao cessa, e com ela
a vida, por que todo o grupo fica extremamente vulnerdvel. A idéia de selegao natural nao
se aplica somente a individuos como os animais e as plantas, mas também as moléculas,
se as entendemos como precursoras dos seres vivos cotidianos. As sequéncias de precur-
sores de ARN, por exemplo, também passaram por um processo de selegao natural até os
dias de hoje onde encontramos um complexo mecanismo de reprodugao e manutencao do
codigo genético.

I importante ressaltar que a selecao natural nao esté restrita as moléculas organicas.
Rebek et al [98] estudaram algumas moléculas inorganicas que se reproduzem mantendo
algumas informacoes como por exemplo sua atividade 6tica. Trata-se de um mecanismo
simples de manutengao de informagéo com sele¢ao e diversidade. Eigen propos em 1971
[9] um modelo de evolugao de moléculas hapldides replicantes. O modelo inclui selegao
natural e mutacio baseado em equacoes diferenciais das concentragoes das sequéncias.
Neste modelo a molécula (ARN ou ADN) é descrita como pontos no espaco de sequéncia,
no qual, para o caso de varfaveis bindrias, representando as purinas e pirimidinas, € o
hipercubo discreto de dimensao v, onde o mteiro ¥ é o comprimento fixo da sequéncia
considerada. Um métrica natural no hipercubo é a distancia de Hamming d(A4;,4;), a
qual contabiliza o nimero de diferentes posi¢oes nas duas sequéncias alinhadas A; e A;.
As frequéncias de mutacio foram introduzidas em um modelo que foi posteriormente
caracterizado como modelo da taxa de erro uniforme [10]. As frequéncias dos alelos
(sequéncias) sio determinadas por um parametro de acuricia (g), o comprimento da
cadeia v de polinucleotideos e a distancia de Hamming entre a sequéncia correta (master)

e as mutantes. Para valores da taxa de mutagao menores que um certo limiar, uma nuvem
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Figura 1.9: Relagao entre a massa corporal ao nascer em bebeés do sexo feminino e proba-
bilidade de sobrevivéncia em um hospital de Londres, obtido por Karn e Penrose. 1951.

de mutantes em torno da sequencia master aparece na populagao estaciondria chamada
de quasiespécie. Se a taxa de mutagao cresce ainda mais, hd um limiar de erro na qual
a estrutura da populagzo muda rapidamente para uma distribuicao aleatdria no espaco
de sequéncias com a perda da informagao genética carregada pela quasiespécie. Assim
em uma molécula a selecio ira escolher algumas dentre todas as possiveis sequéncias.
Se imaginamos estas moléculas, por exemplo as precursoras de ARN, entao através de
selecao, algumas sequéncias de ARN, que porventura codifiquem uma proto-proteina irao
persistir e continuamente se modificarao através das mutacoes.

A selecao em caracteres poligénicos é comumente a partir da média e da variancia
do caracter quantitativo. Existem trés tipos comuns de selegao atuando em caracteres

poligénicos: a selegao direcional, onde se privilegia uma média diferente daquela que
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possui a populacdo (figura 1.8(a)); a selecao estabilizadora ou estabilizante, com um
fendtipo dtimo, (figura 1.8(b)) que seleciona mais severamente os fendtipos extremos e a
selecao disruptiva (figura 1.8(c)) na qual mais de um fendtipo 6timo estd presente.

Iremos nos concentrar na selecao estabilizadora on estabilizante. Esta selecao é muito
comum na natureza e observada por exemplo na proporcao de sobreviventes em fungao
de seu peso ao nascer, o que ¢ ilustrado na figura 1.9. Estes dados mostram que a massa
4tima é 3, 5kg e que tanto os bebes mais leves como os nais pesados tém sobrevivencia
menor que os de massa intermediiria. Em genética quantitativa este valor observado
quando o caracter é medido (massa do bebé) em um individuo é também chamado de
valor fenotipico. O valor conferido ao individuo devido ao seu gendtipo € chamado de
valor genotipico.

Um questao muito importante, ainda em aberto, relacionada com a biologia evolutiva,
é porque ainda existe variabilidade (medida em geral através da variancia) poligénica na
natureza [99]. Esta questio surge devido ao fato de que a selegao estabilizante favorecendo
a um fendtipo 6timo intermedisrio tende a remover a variabilidade genética em caracteres
poligénicos, mantendo os fenétipos mais adaptados e eliminando os menos adaptados (os
extremos). Contrariamente a isto , a mutagao espontanea é um fator ubiquo agindo para
manter a variancia genética e fenotipica em questao.

Um tema importante de estudo em genética é o papel da mutagao na manutencao
da variabilidade para caracteres quantitativos sob sele¢do estabilizante. Muitos modelos
foram introduzidos e o0 mais influente foi o de Crow e Kimura [100] que assumia: um
ntimero efetivamente infinito de alelos por locus com um continuo de efeitos no carac-
ter métrico, populacao grande o suficiente para ser considerada infinita, acasalamento
aleatdrio e mondico (sem distingao de sexo), geracoes discretas e sem coexisténcia de

geragoes. Neste modelo seja P o fendtipo do caracter quantitativo em questao, onde

P=G+E (1.5)
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G- i:(a:i 44 (1.6)

onde z;(x}) indica a contribui¢ao do alelo materno (paterno) herdado no 4-ésimo locus, G

o efeito genético e F é o efeito ambiental. Assumimos que F tenha uma distribuigao Gaus-

siana com média zero e varidncia 0% e seja independente de . Assumindo um tamanho

infinito o efeito da deriva genética (flutuagoes estocasticas nos valores fenotipicos) pode

ser desprezado. A adaptabilidade (fitness) de um individuo com fenétipo P é dado por
P2

wp(P) :exp{—ﬁ (1.7)

onde se assume uma selecao estabilizante com fenétipo 6timo em P2 = 0. A variancia
w? é a medida da intensidade de selecio e valores grandes de w? indicam uma selegao
fraca. Assumindo que os efeitos ambientais sao independentes do gendtipo e com um
distribui¢ao normal, entao a adaptabilidade média de individuos com valor genotipico &

é
2

2V,

we(G) = exp{—o=1} (1.8)

onde V, = w? 4 ¢2. Kimura [101] (e posteriormente Latter [102]) analisou um modelo
equivalente, porém continuo no tempo, onde o fitness era m(zr) = —sz? com s = 1/(2V;) e
obteve para um tinico locus hapléide que, no equilibrio, a densidade de alelos é Gaussiana

com meédia zero e variancia
V, = /pa?V, (1.9)

onde p é a taxa de mutacao por locus por geragao e o® é a varidncia dos efeitos fenotipicos
produzidos por novas mutagoes individuais. Este modelo é conhecido como continuum
de alelos. Lande [26] estendeu este modelo para um nimero infinito de loci ligados e
argumentou que a varidncia poligénica podia ser mantida, basicamente, por um balango
entre a selecao estabilizante e mutagoes recorrentes. Posteriormente, Turelli {30] criticou

este modelo observando basicamente a necessidade de taxas de mutagao extraordina-
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riamente altas, acima de 10~* por locus por geragio e um numero infinito de alelos, e
propés um meodelo alternativo chamado de “castelo de cartas”, vélido para menores taxas
de mutacao (da ordem de 107* por locus por geragao). Este modelo conduziu, para a
variancia genética em equilibrio, a um resultado similar aquele obtido por Latter {103] e
Bulmer [104], os quais assumiram a existéncia de apenas dois alelos por locus e nao um

nimero mfnito:

Vy = AnuV, (1.10)

onde n é o nimero de loci envolvidos na codificagao do caracter, (4 € a taxa de mutagao por
Jocus por geragao e V, é a largura da distribuigao da adaptabilidade ou viabilidade (fitness)
do gendtipo (os alelos), assumida, nestes modelos, como Gaussiana. Estes modelos sao
revisados em [27, 28, 29] e Biirger [31] realizou tratamentos matemaéticos considerados
rigorosos que justificam, para algumas situagdes, a eq. 1.10 como um limite superior para
a variancia genética em equilibrio V,, nos modelos citados acima.

A verificaciio das condi¢oes de validade da equagio 1.10, dentre outras, tem sido objeto
de estudo nesta drea de genética evolucionédria. Recentemente a genética quantitativa
ganhou aliados que sdo as simulagdes estocasticas onde se procura imitar a evolugao de
uma populacao, portanto sem o uso de equagoes dinamicas, buscando um meio termo entre
a natureza e a limitacao de memdria, CPU e complexidade do algoritmo exigido. Uma
clara vantagem é a possibilidade de se medir a grandeza que se quer sem aproximagoes
indesejadas (por exemplo podemos medir diretamente as distribuigoes fenotipicas ao longo
da simulacao), a nio ser aquelas necessdrias devido as limitagoes j4 comentadas.

Um fator importante na alteracao das frequéncias génicas e também para a evolugao
das populagdes é o deslocamento geografico. Sabe-se que as diferentes espécies se formam,
principalmente por alopatria, quando as populagtes por estarem isoladas geograficamente
acabam por se diferenciar de forma tal a nao gerarem mais descendentes férteis, quando
individuos das duas espécies se acasalam entre si. Este processo, acredita-se [105], é mais
frequente que a especiacao simpatrica, quando as duas populagoes, apesar de coexisti-

rem no mesmo ambiente fisico acabam por se diferenciar de forma tal a nao gerarem

34



descendentes férteis. Em muitas situagdes observadas, isto se da por conta de estratégias
diferentes para o acasalamento por parte das duas espécies ou mesmo selegao para o
acasalamento.

F possivel que este tipo de processo, especiagiio, esteja ligado com caracteres poligénicos
e neste caso, gostarfamos de saber como o balango entre a mutagao e a selegao estabilizante
influi neste espalhamento necessario para a especiagao.

Tanto quanto saibamos, a distribui¢ao espacial da populacac nao tem sido muito estu-
dada, quando se considera o problema da manutengao da heranga poligénica, embora ela
se refira a problemas muito importantes como por exemplo o fato de que frequentemente
existe uma varlacao geografica em caracteres quantitativos. Alguns estudos sobre o efeito
da variacao geografica em caracteres quantitativos tém sido realizados [106, 107, 108, 109,
guando temos um caracter quantitativo sob sele¢ao estabilizante em modelos tipo os de-
scrito anteriormente, mas nao sabemos como a migracio altera V, e/ou V; para uma
determinada populacio, quando seu(s) caractere(s) métrico(s) esta(ao) diretamente rela-
cionado(s) com a migragao. No capitulo 3 propomos um modelo para estudar o efeito
da migracio em uma populagio cujo tinico caracter métrico considerado esta sob selecio
estabilizante e diretamente relacionado com a migracao. Este caracter métrico é cod-
ificado por poligenes (e apenas dois alelos) que atuam aditivamente em um ambiente
neutro. Analisamos também o efeito da mutacao na manutencio da variancia poligénica
observada.

Os genes, no entanto, interagem entre si e de forma complexa: sabe-se que além de
muitos genes codificarem um caracter (poligenia), também muitos caracteres sao, algumas
vezes, afetados por um sé gene (polimeria). Interagem entre si quando estao no mesmo
loci (dominancia e recessividade) e em diferentes loci (epistasia). Portanto o estudo da
manutencao da heranca poligénica inclui, em alguns modelos, estes efeitos assim como
outros como o efeito do sistema de acasalamento, migracao, efeito do ambiente etc.Vale
comentar que, por isso, este problema estéd longe de ser esgotado.

E também funcdo dos genes controlar mecanismos de diferenciacao celular que con-
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Figura 1.10: Neurdnio tipico onde vemos os dendritos, o soma ou corpo celular, sinapses
e o axonio.
duzem, em tltima instancia, & grande gama de fecidos que compée um ser vivo, em

particular aqueles presentes em animais superiores chamados neurénios.

1.8 QO Cérebro e o Tempo Refratario

Existem muitos tipos de neurbnios por exemplo no sistema nervoso humano, que
variam em tamanho, estrutura e fungao. A fungdo cerebral [117] é largamente baseada em
um sistema complexo de conexoes entre seus componentes basicos, neurénios e sinapses.
Esquematicamente, cada neurdnio tem um terminal de entrada (a drvore dendritica), um
centro de processamento (o soma ou corpo celular) e o terminal de transmissao (o azdnio).

Os neurdnios se comunicam via sinapses, as quais se dispoem ao longo do axénio do
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neurénio pré-siniptico, no qual pode-se comunicar a saida de uma computa¢io realizada
no seu soma para os dendritos ou mesmo diretamente ao soma do neurénio pés-sinaptico.
Pode haver mais de uma arvore dendritica entrando no soma. A figura 1.10 mostra um
neurdnio tipico e suas partes mais relevantes.

A dinamica dos neurdénios ¢ sinapses segue uma sequéncia relativamente simples:

e 0 axbnio, sob as ordens de seu neurénio (neurdnio pré-sindptico), propaga um sinal
elétrico (disparo ou potencial de agdo). A amplitude do disparo é da ordem de

dezenas de milivolts.

e através de alguma reagio eletroquimica, o sinal atinge o soma de outro neurdnio
(neurémnio pds-sindptico), onde os estimulos dos neurénios pré-sindpticos conectados

sao somados.

Em média cada neurdnio é conectado & 10% — 10* outros neurénios. A amplitude de
cada sinal de entrada (estimulos) no soma é da ordem de 1 milivolt. Istes estimulos
podem ser excitatérios, e assim favorecem a probabilidade de aparigio de um disparo {no
axonio do neurdnio que agora se torna um neurdnio pré-sinéptico) para ser transmitido ao
seu neurdnio pés-sindptico, ou inibitérios, assim reduzindo a probabilidade de aparicdo de
um disparo. Se a soma de sinais excitatérios dentro de um periodo de tempo ultrapassa
um certo limiar, a probabilidade de apari¢do de um disparo, que é a manifestacao de sua
instabilidade, se torna significante. Este limiar é de dezenas de milivolts e por isso um
grande mimero de impulsos excitatérios sao necesssrios para produzir um disparo. Depois
do disparo, o neurénio, independentemente de quio grande seja o impulso excitatdrio
recebido, necessita de cerca de 1 — 2 milisegundos apds o disparo para se recompor.
Este periodo é chamado de tempo refratdrio absoluto do neurdnio. FEle permite uma
frequéncia maxima de aproximadamente 500 — 1000 disparos por segundo. Em algumas
dreas superiores do cortex esta frequéncia é diminuida para valores nao maiores que 30—40
disparos por segundo, acusando a presenga de um amplo espectro de tempos refratarios.

Por outro lado, o cérebro como um todo é um sistema capaz de auto modificacoes. Apds o
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periodo refratario absoluto, quando o neurdnio ja esta recuperado, ele passa a ter, durante
os seguintes 5 a 7 milisegundos posteriores, um valor maior para o limiar inicial. Apés
este tempo, chamado de tempo refratdrio relativo, ele volta ao seu valor original para
o limiar. FEste comportamento também limita a frequéncia de disparos do neurénio. A
importancia do tempo refratdrio j4 foi reconhecida no estudos de redes neuronais, onde
este ingrediente tem sido usado para se estudar o reconhecimento no modelo de Hopfield

assimétrico ultra-diluido [35, 36, 37].

1.9 A Criticalidade Auto-Organizada

Por criticalidade auto-organizada entendemos a tendéncia de certos sistemas organi-
zados coletivamente atingirem um estado estacionario critico sem a necessidade de ajuste
de um pardmetro externo. O ponto critico, nos sistemas {ou modelos) que apresentam
criticalidade auto-organizada conhecidos, é um atrator da dindmica do sistema que é al-
cancado mesmo partindo-se de longe do equilibrio. A perda de um tamanho tipico para
explosoes de atividades ou avalanches (exceto o tamanho do préprio sistema) e a perda
de uma escala de tempo relevante sao as principais caracteristicas do estado estacionario
acima mencionado.

A evolucao bioldgica também aparenta estar relacionada com o fenémeno de criticali-
dade auto-organizada, uma vez que a extingao de espécies é observada em todas as escalas
[40] e Gould [39] conjecturou que a evolugio bioldgica aparenta ter periodos intermitentes
de explosdes separados por longos perfodos de calma. Na fig 1.11 mostramos as extingoes
ocorridas nos tltimos 600 milhoes de anos. Note que existem periodos de répidas ex-
tingdes intercalados com outros de total calma. Podemos imaginar os sistemas ecologicos
como organizados em diferentes espécies que déo suporte umas as outras, de modo a nao
podermos entendé-las a partir do estudo de seus constituintes isolados. Esta mesma in-
terdependéncia das espécies, e talvez também de sistemas como os neurdnios, faz com que

o sistema seja muito susceptivel a pequenas mudancas ou ruido. Entretanto o sistema
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Figura 1.11: Sobrevivéncia de 2316 familias de animais marinhos sobre os iltimos 600
milhoes de anos. Cada linha comeca com as familias presentes no registro féssil em um
ponto do tempo. O decaimento é monitorado para todos os estagios geologicos reconhe-
cidos (indicados pelas letras na base do grifico). As extingoes massivas aparecem como
quedas sibitas na sobrevivéncia.

nao pode ser tao sensivel uma vez que assim nio poderia evoluir até o estado presente.
Este balanco caracteriza o sistema critico. Estes sistemas dindmicos possuem uma marca
temporal que é o ruido 1/f no qual o espectro de poténcia S(f) escala como 1/f para
baixas frequencias. Este ruido ¢é caracterizado pelas correlagoes estendidas sobre uma am-
pla gama de escalas de tempo, uma indicagao clara de algum tipo de efeito cooperativo. O
ruido 1/f tem sido observado em variados sistemas como por exemplo quasares [111], na
intensidade das explosoes solares [112], corrente através de resistores [113], fluxo de rios

como o Nilo {114] e indices da bolsa de valores [115] etc. Bak et al [116] argumentaram

que o ruido 1/f reflete a dinamica intrinseca dos sistemas criticos auto-organizados. Uma
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outra assinatura da criticalidade auto-organizada é a auto-similaridade espacial.

Nas transicoes de fase de equilibrio existe auto-similaridade espacial assim como com-
portamentos tipo lei de poténcia “1/f”. A criticalidade auto-organizada aparece em
sistemas e modelos que a primeira vista podem parecer desconexos. Modelos para cresci-
mento de interface [118, 119], modelos para evolucao bioldgica [41, 120] e modelos para
terremotos, pilhas de areia e pilhas de arroz [121], dentre outros, apresentam criticalidade
auto-organizada. Fvidéncias experimentais também tém sido encontradas em terremotos
[121], avalanches de vortex supercondutores [122] e pilhas de areia [123].

No que diz respeito A criticalidade auto-organizada no funcionamento do cérebro, ela
tem se tornado popular para modelar a funcio cerebral [42, 124, 125, 43]. Sa0 estudadas
questdes globais como por exemplo a organizagao cortical [43] assim como atividades
especificas como a regulagem respiratéria [42]. No capitulo 4 estudaremos o efeito do
tempo refratério no comportamento critico de um modelo que estuda a atividade neuronal.

Iremos agora relatar os resultados originais obtidos nesta primeira parte da tese que

envolve a simulacdo de problemas diretamente relacionados com a biologia.
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Capitulo 2

O Efeito de Ligacoes Fracas
Nao-Especificas (“cross-links”) na
Polimerizacao Autocatalitica de

Cadeias Tipo ARN

Neste trabalho estudaremos a simulacao bi-dimensional do crescimento e da difusao
de polimeros auto-replicantes tipo ARN. Incluiremos, além da ligagao covalente, um tipo
especial de ligacao nao-especifica, usualmente fraca, chamada “cross-link” que permite a
molécula fazer ligacoes com pedacos de si mesma. Nosso objetivo principal é observar o
efeito do “cross-link” no comprimento médio das cadetas, além disto medimos também a
distribuigao de tamanhos apos ¢ geragoes. Finalmente comparamos a dinamica de nossa

simulagao com resultados experimentais.

2.1 O Modelo

A idéia principal nesta simulagao reside em processos de formagao e quebra de ligacdes

em oligémeros catalisados por outros oligdmeros devido ao pareamento complementar tipo
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Figura 2.1: Uma configuragao inicial tipica para £ = 18 com exatamente os mesmo
mimeros de nucleotideos (A, U, C e G). Todos os 10 tipos de dimeros estao presentes
(A-A, A-C, A-G, A-U, C-C, C-G, C-U, G-G, G-U e U-U). As linhas cheias representam
as ligacgoes covalentes; 0 = vazio.

Watson-Crick {78]. Supomos que uma “sopa” rica em ménomeros e dimeros de todos os
tipos possiveis existe e que eles possam difundir e crescer em um processo de equilibrio,
isto é, que respeite o balango detalhado. Assim consideremos uma rede quadrada de
comprimento linear N = L? sitios, cujos sitios sejam ocupados por um mondémero dentre
os quatro tipos possiveis: digamos os precursores da (A, U, Cou G) ou esteja vazio. Dentre
uma fracao de sitios é inserido uma ligagdo covalente, formando todos os dez tipos de
dimeros possiveis com quatro monémeros. No inicio da simulagao fixamos as concentragées
de matéria, que variou de 30% a 70% do espago disponivel (L?) nas simulagdes que
realizamos. Desta forma na configuragao inicial fixamos a concentragio desses dez tipos

de dimeros (sempre iguais entre si). Na figura 2.1 exibimos uma configuracao inicial tipica

para [, = 18.
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Figura 2.2: Uma configuracao final para L = 18 e por = 0.4 (poy é a concentragéo de
" cross-links”) apds 3000 geragoes. As linhas cheias representam as ligagoes covalentes e
os dois pontos representam as ligagbes fracas (“cross-links”).

Cada nucleotideo (ou precursor) representado pode fazer até duas ligagoes covalentes
e uma ligagao “cross-link”. Os oligdbmeros sao entdo formados por cadeias compostas
de “nucleotideos” ligados covalentemente ao longo da cadeia. Estes oligdmeros estao
dispost.os na rede em duas dimensées e podem se dobrar e difundir-se nesta. Neste sentido

4

sdo um pouco flexiveis. Os “cross-links” podem ser feitos entre quaisquer nucleotideos
de cadeias diferentes e/ou entre nucleotideos da mesma cadeia. Quando sao formados
entre pedacos da mesma cadela eles ddo uma forma dobrada a mesma e podem ficar, na
simulacao, apds certo tempo, como na figura 2.2.

Os processos principais sofridos pela sopa de oligbmeros sao difusao e crescimento.

A difusao, ilustrada na figura 2.3, ¢ implementada sistematicamente tentando-se mover
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todos os nucleotideos da rede que estdo em certas configuragoes e é implementada em
cada passo de difusdo. Assim se em um certo sitio hd um monémero (Fig. 2.3(a)), nos
sorteamos um de seus primeiros vizinhos. Se o sitio escolhido esta vazio, ele é movido, caso
contrario tentamos mais trés vezes. Se no sitio hd um membro de um dimero (Fig. 2.3(b))
podemos executar tres movimentos possiveis: podemos gird-lo de 90° no sentido horério
oun anti-horario ou gird-lo de 180%e0 redor do cixo perpendicular ao plano da rede gue
passa pelo outro monémero que constitui o dimero. Se a nova posigac para o mondémero
esta vazia, entao ele é movido, caso contrario tentamos mais duas vezes. Se no sitio ha
um membro de um trimero (Fig. 2.3(c)) e ele € o mondmero do meio, entdo somente se
o trimero tem uma forma de L ele faz wm movimento diagonal caso a nova posicao do
sitio intermediario esteja vazia (quando o trimero é unidimensional ele sé se moverd se
seus nucleotideos extremos se moverem). Nestes dois iltimos casos (dimero e trimero),
ap6s o movimento é preciso informar aos demais membros do oligbmero a nova posigao
de seu constituinte. Nucleotideos com “cross-links” também se difundem seguindo as
mesmas regras apenas armazenamos a informacao do fipo de ligagao entre os monomeros
em matrizes separadas. Nas simulagoes usamos condigoes de contorno periddicas.

O crescimento é divido em dois processos: formacao e quebra de ligagoes covalentes
e também formacao e quebra de “cross-links”. A ligacdo covalente é implementada de
acordo com a regras de pareamento complementar de Watson-Crick [78]; ja observadas por
Chargaff [79] e nés admitimos que pequenos fragmentos de oligomeros, ao menos dimeros,
podem catalisar as reagoes de quebra e formacgao de ligagoes covalentes. As evidéncias
atuais nos ajudam a usar tal suposi¢do uma vez que pequenos fragmentos de ARN tém-
se mostrado capazes de catalisar reagées bem especificas funcionando como verdadeiros
enzimas [20], o que até ha bem pouco tempo era reconhecidamente um privilégio de
proteinas.

A catalise de que falamos ¢ exemplificada na figura 1.4 onde exibimos a formacao de
uma ligacdo covalente catalisada por outro oligbmero. Aqui existem pares complementares

entre os fragmentos que serdo unidos por uma ligacdo covalente e o catalisador. Dxste,
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Figura 2.3: llustracao dos movimentos realizados na difusdo de {a) mondémeros, (b)
dimeros e (¢) trimeros.

entao, uma certa probabilidade que se forme uma ligagao covalente entre os fragmentos o
que originard um oligdbmero sem prejuizo para o catalisador que sai incolume desta reacao.
Se o pareamento entre nucleotideos complementares ocorrer no meio de uin oligémero, ha
uma certa probabilidade de que o mesmo se quebre formando dois oligbmeros menores.
A probabilidade de que ocorra a formagao ou quebra da ligacio covalente € uma funcao
das fugacidades (K 4y € K¢g) das ligagoes tipo ponte de hidrogénio que se formam entre
os oligbmeros e o catalisador. Elas caracterizam a for¢a das ligagdes entre pares comple-
mentares e podem variar de () a co. E mais conveniente, computacionalmente, trabalhar
com um novo par de variaveis limitadas como por exemplo:

K,

Pij = 1—?{; (2.1)
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onde K;; pode ser Kay ou Keg e pij pode ser pay € pee respectivamente. Istas novas
variaveis sao limitadas entre 0 e 1,

Na simulagao, sistematicamente, a cada passo de crescimento, todos os sitios e seus
primeiros vizinhos, sorteados aleatoriamente, sao testados como possiveis candidatos para
formacao ou quebra de ligagoes covalentes. Assim para cada sitio existem quatro possibi-
lidades (1) ele pode estar vazio; (i) pode estar ocupado por um “nucleotideo” sem ligagao
covalente (monomero); (iii) pode estar ocupado por um “nucleotidec” com uma ligagao
covalente e (iv) pode estar ocupado por um “nucleotideo” com duas ligagoes covalentes.
No caso (i) ele é abandonado, no caso (ii) existem as mesmas quatro possibilidades para
o sitio primeiro vizinho sorteado. Desta forma se o primeiro vizinho estd vazio ou possui
um “mucleotideo” com duas ligacoes covalentes o processo é abandonado. Se o primeiro
vizinho é um mondmero ou tem uma sé ligacao covalente, ele é um candidato a fazer mais
uma ligacio com o “mucleotideo” do sitic em questao. No caso (iii) se o primeiro vizinho
esta vazio ou ja tem duas ligagoes covalentes nés abandonamos o processo; a excegao do
caso em que o primeiro vizinho possui uma das duas ligacoes covalentes feitas com o sitio
em questao. Neste caso ele ¢ um candidato a quebrar esta ligacao covalente.

Para a realizacao da simulagao, optamos por usar uma “rede catalisadora” imaginéria
com as mesmas propor¢oes de matéria, ou seja, niimero de bases e ligagoes. Assim com-
putamos a probabilidade de um sftio (7)e seu vizinho (7) terem seus pares complementares

na “rede catalisadora ” de acordo com a probabilidade

Doomp — DiPiPlig (2.2)

onde p; e p; sdo as probabilidades de se encontrar na “rede catalisadora” o par comple-
mentar dos nucleotideos 7 e j e py, é a probabilidade de haver uma ligagao covalente entre
eles. Sendo assim, quando encontramos um sitio e seu primeiro vizinho com condigoes de
formar ou guebrar uma ligacio covalente sorteamos um niimero aleatério (r)eser <p_,

aceitamos a existéncia de um par complementar que ird catalisar a reagao de formacao

e quebra. Quando fazemos ou quebramos uma ligagao, atualizamos py,. Isto diminui
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consideravelmente o tempo de computagao para cada amostra juntamente com a busca
sistematica de candidatos a formacao e quebra de ligagoes, quando comparamos com a
técnica usada em Herrmann e Tsallis [24], que utiliza efetivamente duas redes paralelas
(acima e abaixo), cada uma servindo de rede catalitica para outra. Como queremos simu-
lar o crescimento em equilibrio as taxas de transi¢ao devem respeitar o balango detalhado,
uma exigéncia necessaria para que o sistema atinja o equilibrio térmico. Neste caso as

taxas de transicio k; e kg (vide Fig 1.4} devem obedecer

_k_l_ — PesqPdir (23)
ke 1 — PesqPair
onde Pesq € Pair Podem assumir os valores pa, € poe independentemente. Desta forma
uma ligagio covalente é formada (na rede real) com probabilidade piy e pig ou pav
poa, dependendo se os pares complementares sdo ambos AU, ambos CG ou AU e CG
e é destrnida (na rede real) com probabilidade (1 — p%y), (1 — pig) ou (1 — pav pec)
respectivamente,

Os “cross-links” sao adicionados de uma forma bem menos restritiva. Se o sitio e
seu primeiro vizinho escolhido nac possuem ainda um cross-link e nao ha uma ligagao
covalente entre eles, um “cross-link” é adicionado com probabilidade per. “Cross-links”
sao destruidos quando ja existem entre o sitio e seu primeiro vizinho com probabilidade
1 — per, ou quando o sitio e seu primeiro vizinho querem (no sentido de satisfazerem
todos os requerimentos para tal) fazer uma ligagio covalente. Neste caso o “cross-link” ¢é
destruido e uma ligacao covalente aparece. Hste processo menos restritivo também é uma
interpretacio simples do fato de que o banho térmico é capaz de fazer/quebrar ligagoes
fracas como a que queremos simular [75|(p. 130).

A simulaciao é entao realizada da seguinte forma: cada passo de evolugdo é composto de
1 passo de difusdo e 1 passo de crescimento, este por sua vez é dividido entre crescimento
covalente e “cross-link”. A alteracdo da razdo entre os passos de difusao e crescimento
mudam pouco as velocidades das reagoes mas nao alteram os valores médios obtidos.

Iniciamos & simulacao colocando na rede os dimeros (todos os dez tipos) e os monémeros
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(todos os quatro), apés o que mexemos um pouco (cerca de 1000 tentativas de difuséo) a
sopa. Em seguida vem as rotinas de difusdo e crescimento alternadamente por um certo
nimero de passos de evolugdo, chamados de geragoes. Medimos entao o comprimento

médio das cadelas na rede

o] OO

=1 =1
onde n; é o mimero de cadeias de comprimento {. HEste comprimento médio ¢ uma média
sobre um certo mimero de amostras. O nimero de geragdes durante a qual simulamos
o problema depende do tamanho do mesmo, assim como o mimero de amostras sobre

o qual fazemos a média de amostras. Medimos também a distribuicdo estacionaria do

comprimento das cadeias e analisamos o efeito do “cross-link” sobre essas duas grandezas.

2.2 Simulacoes Numéricas

Medimos o comprimento médio das cadeias para I = 18, 36 e 72 assim como a
distribuicdo de comprimentos para pay = Poc = 0.99, per = 0.0 e poy, = 0.4, Nas
figuras 2.4 podemos ver a evolugdo temporal do comprimento médio das cadeias, onde
graficamos o comprimento médio versus o nimero de geragbes, para L = 18 com 800
amostras (figura 2.4(a)) e L = 72 com 100 amostras (figura 2.4(b)). F importante ressaltar
que, para os valores adotados de pay (0.99) e por (0.4), os valores correspondentes das
fugacidades estdo na razio Kay/Kcr o~ 10° se admitirmos usar a transformagio dada
como exemplo na eq. (2.1). Além disso, a razao entre as probabilidades de quebra dos
" cross-links” e das ligagdes covalentes é de 0.6/0.0199 > 30, o que implica dizer que os
” cross-links” sdo desfeitos, no minimo, com probabilidade 0.6 (1 — pcy,). Isto justifica os
valores de pay e peor adotados nas simulagdes, uma vez que esperamos que as ligagoes
covalentes sejam muito mais intensas do que aquelas tipo “cross-link”. Nessas figuras a
curva superior é aquela para pcr, = 0.4, o que evidencia um efeito vantajoso do “cross-

link” em relacdo a sua auséncia para a “sopa”. Se aceitamos que fitas maiores podem
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carregar mais informacgoes observamos que sistemas que fazem “cross-links” apresentam
um comprimento médio maior, 0 que pode ser evolucionariamente vantajoso. Assim
podemos fornecer uma descrigdo muito simples do fato de muitos polimeros biologicos
apresentarem ligagdes fracas tipo pontes de hidrogénio sem considerarmos sua estrutura
terciaria, como por exemplo a fita dupla do ADN e a molécula de ARN-t, esta ultima ainda
que seja uma unica fita se apresenta ligada em grande parte de suas bases com ligagoes
intracadeia. Todas as curvas que obtivemos para o comprimento médio apresentam esta
forma (incluindo aquelas nao mostradas para outros valores de inicio da simulagao. Este
comportamento indica que no inicio da simulagao a formacac de oligémeros é menor
quando se encontram presentes muitas cadeias pequenas ¢ em seguida a velocidade com
que se formam os oligomeros maiores aumenta até o ponto de inflexdo, onde ocorre uma
mudanca de concavidade. Posteriomente ela se estabiliza.

O relevante neste resultado é que este fendmeno se observa também em experiéncias
reais conduzidas em sinteses de oligoguanilados [126], onde, em certas condigoes, o sistema
direciona a elongacao de polimeros longos mais eficientemente do que forma oligémeros
curtos tais como dimeros e trimeros.

Sabemos que as simulacoes numéricas em sistemas finitos apresentam problemas devi-
do ao fato dos sistemas serem finitos e buscamos, via de regra, solugoes para o limite em
que o tamanho do sistema ¢ infinito. Como simular para sistemas muito maiores é muito
dispendioso (muito tempo de CPU e meméria) resolvemos entdo diminuir a concentragao
de matéria. Assim investigamos o efeito do “cross-link” para sistemas com concentracoes
menores que 70%. Obsevamos que para as concentragoes de 50% e 30% a diferenca entre
ter ou nao “cross-link” surge mais rapidamente quanto menor for a concentragao, o que
¢ evidenciado na figura 2.5. Desta forma podemos pensar no problema inverso, ou seja
se pudéssemos aumentar consideravelmente o tamanho do sistema (e também o nimero
de geracoes e o de amostras) para estudar concentragées maiores, o que biologicamente €
aceitavel, j& que acredita-se que estas reagées s6 ocorram para concentragoes bem altas, a

presenca de “cross-links” seria ainda mais notavel, o que reforga seu papel evolutivo para
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polimeros autocatalisadores. O tamanho finito nesta simulacdo encontra principalmente
dois grandes problemas: um deles o problema do volume excluido. O polimero precisa
mover-se para que um terminal deste possa se encontrar com outro terminal. Esta mo-
bilidade ¢ difiicil uma vez que sé em certas condigoes o polimero consegue se mover e em
muitas situacdes ele fica em uma armadilha, o que implica dizer que somente se houver a
quebra de alguma ligacao na vizinhanca ele poderé tentar se ligar ao novo terminal. Isto
se assemelha ao que ocorre no SAW [44]. Também ndo hd um fluxo de monémeros no
sistema e eles possuem a maior mobilidade, o que diminui também a velocidade de reagao.

Nas figuras 2.6 nés exibimos a distribui¢do de tamanhos das cadeias para L = 18 com
800 amostras (figura 2.6(a)), ¢ L = 72 com 100 amostras (figura 2.6(b)). A forma das dis-
tribuicoes € a mesma em todas as figuras ¢ foi observada sistematicamente nas simulagoes,
porém foi necessrio impedir a formacio de cadeias fechadas. Se assim nao fosse obser-
variamos um pico em torno de [ = 4, isto porque cadelias fechadas, especialmente com 4
nucleotideos, sdo muito estdveis nesta simulagao e a primeira que se forma tem { = 4 que
possui uma vida média muito longa. IX importante salientar que estas curvas sio muito
bem ajustadas por exponenciais o que elimina possibilidades de se obter cadeias infinitas,
entretanto podemos observar que mesmo para L = 18 obtemos cadeias longas de compri-
mentos compariveis com aquelas que sabidamente possuem comportamento catalitico de
alguns ARN.

Um caracteristica interessante desta forma da distribui¢do é que ela é muito semelhante
Aquelas obtidas experimentalmente nas oligomerizagbes direcionadas por molde como por
exemplo naquelas realizadas nas referéncias [127], [128] e [129]. Ao olharmos para as for-
mas dos cromatogramas tirados por HPLC! vemos uma distribui¢do de tamanhos obtidas
decrescente assim como a que nés obtivemos nas simulagdes de Monte Carlo. Para re-
alizarmos comparagoes mais acuradas graficamos na figura 2.7 a probabilidade de ter um
polimero maior do que 2, 4 e 10 respectivamente na nossa simula¢do (8000 geragoes com

L =18,C = 0.3,pav = poe = 0.90 e pcr, = 0.4). No mesmo grafico exibimos a “porcen-

IHPL.C é a abreviacao de High-Performance Liquid Chromatography.
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tagem de incorporagdo de mondmeres em oligomeros de tamanho [” usando alguns dados
obtidos experimentalmente por Visscher & Schwartz [130]. Nesta figura podemos ver que
nossa simulacao apresenta um concordancia muito boa, para os valores dos parametros

adotados, com aqueles experimentais.

2.3 Conclusoes

Neste trabalho simulamos o crescimento em equilibrio de cadeias de polimeros au-
toreplicantes formados por quatro tipos de bases representando os precursores do ARN
(Adenina, Uracila, Citosina e Guanina) em uma rede em duas dimensoes com condicées
de contorno periédicas. O mecanismo de crescimento é baseado na estrutura complemen-
tar de Watson-Crick. Incluimos as ligagoes “cross-link” que favorecem o aparecimento
de cadeias maiores na simulacdo, com isto podemos dar uma explicagao evolucioniria
para o fato de que mmuitos polimeros biolégicos apresentem ligacoes intracadeias, ji gue
essas ligagoes favorecem sua maior estabilidade. Os comprimentos médios obtidos estao
bem perto daqueles encontrados recentemente em segoes de ARN que possuem fungoes
cataliticas {20]. Outro resultado relevante é que a distribui¢ao de tamanhos obtida é muito
similar Adquela obtida em experiéncias realizadas por sintese direcionada por moldes de
cadeias de oligonucleotideos [126], que cadeias mais longas sdo mais ficeis de se formar
que as pequenas, o que foi observado por nds antes do ponto de inflexdo presente nas
nossas curvas. B relevante ressaltar que nossas distribuigoes de tamanho, obtidas com
simulagGes computacionais, sdo bastante compativeis com aquelas encontradas em al-
gumas experiéncias como as realizadas por Visscher & Schwartz [130]; nenhuma destas
distribui¢oes exibe um maximo central. O cenario que obtivemos é tambem muito fa-
voravel: cadeias de diversos tamanhos (diversidade) e sequéncias, nao obtendo aquelas
indescjaveis com sequéncias exclusivas de nucleotideos (selegdo) assim como uma boa con-
cordancia com resultados experimentais, usando uma proposta muito simples (uma sopa

bi-dimensional de objetos autocataliticos) e ao mesmo tempo muito restritiva (cresci-



mento controlado pela condigao de balango detalhado). Desta forma um crescimento em
equilibrio de cadeias autocataliticas também conduz a um cenario coerente com o que se
espera para a evolugao da vida prébidtica. Algumas etapas do cendrio da vida pré-bidtica,
como por exemplo o crescimento de polimeros auto-replicantes (e em um primeiro estégio
autocataliticos) pode, de algum modo, ser diferente da forma como se desenvolveram ou-
tras etapas ignalmente relevantes (talvez por processos fora do equilibrio); se for assim,
estamos capacitados para estudéd-lo de um modo mais facil como o estudo presente.
Algumas possiveis extensoes do trabalho seriam: a incorporagao do efeito das diferentes
intensidades de forca das ligacoes covalentes entre diferentes micleotideos {neste trabalho
sao iguais), encontrar um meio mais eficiente de mover os oligdmeros, e usar uma rede
tridimensional. Eles podem levar a um modelo mais realista para se estudar o crescimento

de polimeros auto-replicantes.
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Figura 2.4: Comprimento médio das cadeias versus geragdes (nlmero de passos de
evolugao). A curva superior é para pey, = 0.4 e a inferior € para por = 0.0. Para
todas as curvas , pcg = pav = 0.99. (a) L = 18 com 800 amostras. O detalhe ampliado
exibe a mudanca de curvatura sofrida pelo comprimento médio da cadeia. (b) L = 72
com 100 amostras.
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comprimento médio

Figura 2.5: Efeito da concentragdo no valor do comprimento médio das cadeias. O
tamanho usado foi de I = 18. Para todas as curvas exibidas Pce = pav = 0.99. De
cima para baixo graficamos o comprimento médio para um valor da concentragao de
matéria (C) para C' = 0.7, 0.5 e 0.3. Quanto menor o valor de (', mais cedo aparece a
diferenga entre os valores assintdticos do comprimento médio da cadeias para pcp = 0.4
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Figura 2.6: Distribuicdo de tamanhos das cadeias para {a} L = 18 com 800 amostras,
(b) L = 72 com 100 amostras. Para todas as curvas poe = pav = 0.99. O eixo vertical
é a média de amostras da probabilidade de se encontrar uma cadeia com comprimento
! na rede. O eixo horizontal é o comprimento !. Podemos ver que em todos os casos
para um maior valor de pgy, obtém-se a formagao de cadeias maiores na simulagao. Estas
distribuicoes foram obtidas apds 3000 passos de evolugao para I, = 18 e 5000 para L = 72.
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Figura 2.7: Ajuste da probabilidade de se encontrar um comprimento médio das cadeias
maior do que 2, 4 e 10 a partir da nossas simula¢iao para 8000 geragbes com [, = 18,
C = 0.3, pay = pee = 0.90 (linha cheia) e a porcentagem de incorporagdo de monémeros
em oligémeros de comprimento [ obtidos através de experimentos conduzidos por Visscher
e Schwartz (sfmbolos). ImpdApIm e ImpdGplm significam bis-phosphoimidazolida de
deoxyadenosina e de deoxyguanosina respectivamente. ImpAplm e ImpGplm sao respec-
tivamente as forams aciclicas destes micleosideos. ImpdApIm e ImpApIm foram usados
com poly(U) agindo como molde e ImpdGplm e ImpGplm foram usados com poly(C).
Os metals Mn and Mg foram usados como catalisadores.
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Capitulo 3

Sobre a Manutencao da
Variabilidade da Heranca Poligénica

em uma Populacao Migrante

Neste trabalho, discutiremos o papel das mutacoes espontaneas em um modelo en-
volvendo uma populagao movel sob acao de selegao estabilizante, cujo deslocamento é
altamente correlacionado com seu carater métrico em consideragao.

Uma maneira comum de se tratar a variagdo quantitativa em caracteres poligénicos
€ analisar o problema por meio de equagoes dinamicas envolvendo a densidade de alelos
e achar, no equilibrio, principalmente a variancia dos valores fenotipicos e genotipicos
[27, 28]. Ao invés disso investigaremos o problema usando simulacoes estocasticas diretas
de Monte Carlo, ou seja, iremos imitar os processos bioldgicos basicos [31] de acordo
com nosso modelo. Isto nos permite seguir o comportamento da distribuicac dos valores
fenotipicos e genotipicos ao longo das geragoes. Nos simulamos uma populacao dipldide
(ver cap.1), mondica (sem distingao de sexo) com acasalamento nao aleatério, submetida &
selecao estabilizante e mutagoes. Consideremos o caso mais simples, onde existe somente
um caracter métrnco, o qual é diretamente conectado ao deslocamento realizado por cada

individuo por geragio [34]. Também restringimos nossa simulacido ac caso em que nao
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hi epistasia ou dominancia (ver cap. 1). Finalmente, consideramos que a populagao vive
em um ambiente que nao interage com o genétipo. Assim, temos um efeito puramente

aditivo.

3.1 O Modelo

Consideraremos uma regiao particular do par de cromossomos homdélogos em uma
populacio dipléide. Nesta secao é codificado o carater métrico. O comprimento da segao,
ou o numero de loc envolvidos, é admitido como sendo 32 loci dipldides, que ¢ um bom
valor para se usar a técnica do spin multiplo [5]. Este valor esta dentro da faixa de mimero
de loci admitido para os caracteres poligénicos [132]. Em cada locus existem dois alelos,
que ao invés de serem indentificados por niimeros, como € usual na biologia, o serao por
letras. Desta forma, usaremos apenas dois alelos por locus, chamados A e B. Para sim-
plificar, o alelo A nao contribui para o valor do cardter métrico (ou contribui com zero)
e o alelo B contribui com uma certa quantidade. Como desprezamos, num primeiro mo-
mento, a interacao entre o ambiente e o gendtipo, o caracter métrico é diretamente ligado
com a porcentagem de genes B presentes no genotipo de cada individuo a cada geragao.
Consequentemente um individuo com 50% de genes B tera 30 unidades arbitrarias de
caracter métrico. Neste modelo, o caracter métrico foil arbitrariamente escolhido como
sendo o deslocamento realizado por cada individuo em cada geracao. Este deslocamento
56 pode ser realizado em um sentido, dada uma direcédo fixa, e parte sempre da posi¢ao
de nascimento do individuo. O ciclo de vida da populacao é simulado da seguinte forma:
inicializamos a populacgao toda como sendo heterozigota em todos os loci (AB) e em um
ponto do espago definido como a posi¢ao inicial da populacao. Desta forma, a porcenta-
gem inicial de genes B é 50% para todos os individuos. Os processos sucessivos sofridos
pela populacdo que definem seu ciclo de vida sdo: mulagdo, acasalamento com o primeiro
vizinho (havendo sobreposicdo de casais), reprodugdo e morte apds o acasalamento de

modo a nao existir coexisténcia de geragoes. Neste modelo, o nimero de descendentes
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ferteis é determinado pela adaptabilidade dos pais (este niimero de descendentes pode ser
0, 1 ou 2). Esse modelo assume que a sobrevivéncia da prole esta diretamente vinculada a
adaptabilidade dos pais. Podemos entender isso em uma populagao migrante como sendo
efeito da extrema fragilidade da prole devido & migragao. Caso consiga atingir a idade
adulta, os individuos conseguem transmitir seus genes para a proxima geragao.

A adaptabilidade também deve refletir o efeito da selegao estabilizante. Assim nesta
etapa do algoritmo implementamos a sele¢ao estabilizante favorecendo um fenétipo 6timo
intermediirio, que nesse modelo ocorre para o individuo que possui 50% de genes alelos
B, ou melhor quando pode se deslocar de 50 passos. Apos a prole nascer, o carater se ex-
pressa (o individuo se desloca) e entéo a populagio é submetida aos processos ja descritos
anteriormente. Isto é realizado por até 10.000 geragdes e repetido sobre aproximadamente
20 amostras. A cada geracao medimos a distribui¢ho da porcentagem de genes (alelos) B
(a mesma do caracter métrico), sua média, variancia, assimetria e curtose (definida na eq.
3.7), assim como a porcentagem de heterozigotos média da populacao, a posicao média da
populacao e seu desvio padrao. O nimero de individuos da populacao se comporta como
mostrado na figura 3.1. Podemos ver que ele flutua perto de um valor 6timo. Esta forma é
comum para este parametro em todas as siinulagoes que realizamos. Nas segoes seguintes,

detalhamos o modelo adotado em relacao a mutagao, reprodugaoc e adaptabilidade.

3.1.1 Mutagao

Muitas mutacoes sao trocas de pares de bases, por exemplo de AT para CG ou de
CG para AT na sequéncia do DNA. Algumas mutagGes sao insergoes ou remogoes de
um ou mais pares de bases no gene, embora muitas dessas mutacoes niao causem mu-
dangas na correspondente proteina [75]. Neste trabalho, consideraremos que as mutacdes
espontaneas ocorrem e mudam de um alelo (por exemplo A ou B) para o outro e vice-versa
(de B para A). Na simulagio, fixamos um valor para a taxa de mutacao m por locus por
geragao, de modo que a cada geragao para cada locus sorteamos um numero aleatério »

entre 0 e 1 e se 7 < m ele sofre uma mutacao para o outro alelo, de modo que as taxas de
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Figura 3.1: Numero de individuos versus geragées. Todas as simulacdes apresentam
comportamento similar para este parametro.

mutagao A = B sejam as mesmas.

3.1.2 Reproducgao

Usaremos uma reprodugac assexuada e bi-parental, por isso a populacio é chamada
de mondica. Haverd sobreposigao de casais, de modo que, conhecendo a posicio de cada
individuo genérico, ele se acasala com o mais préximo. Por exemplo, identificando os
individuos da populagao, dizemos que o individuo 1 se acasala com o 2, 0 2 se acasala
com o 3 etc. Como esta populagao é dipldide, ele produz gametas (hapléides) através de
meiose (vide Fig. 3.2), havendo recombinagéao ( “crossing-over” ) sempre dentro da regio
que codifica o cardter métrico sob estudo, em uma posicao escolhida aleatoriamente. Os

genes Irao se segregar seguindo as leis de Mendel. Assim, cada individuo produz quatro
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gametas: dois deles sdo idénticos aos cromossomos dos pais e dois s&o novos devido ao
“crossing-over”. Os gametas, um de cada membro do casal, sao escolhidos aleatoriamente
dentre os quatro disponiveis para constituir o novo individuo (vide Fig. 3.2(d)). Este
novo k-ésimo individuo é posicionado no baricentro b, da posicio dos pais: p(z) e p(j),

ponderado pelas suas respectivas porcentagem de genes B: p,(i) e p(f):

b — PP + PPl (3.1)

Apds nascer, cada individuo da prole expressa o seu caracter, ou seja, desloca-se um
nimero de passos igual a porcentagem de genes (alelos) B de seu gendtipo. Nesse processo,
precisamos reordenar os individuos (eles sdo identificados) na ordem crescente em relagio
a sua nova posicao (by + py(k)), sempre medida a partir de uma origem arbitrada no inicio
da simulac¢do como a posigio original de todos os individuos.

Um segundo modelo também ¢ estudado, no qual existe uma distancia critica entre os
pares além da qual eles nao podem se acasalar. Nesse outro modelo, sempre apos as 100
primeiras geragdes, comegamos a aplicar o que chamamos de isolamento geografico, ou seja
impomos uma distancia critica entre os individuos, de modo a impedir o acasalamento se
sua separacao espacial for maior que essa distancia critica. Também queremos saber como
isto afeta a distribuicao fenotipica. Chamaremos o modelo sem isolamento de modelo 1 e

aquele com isolamento de modelo 2. Essa é a inica diferenga entre ambos os modelos.

3.1.3 Adaptabilidade

A adaptabilidade é implementada de modo a refletir a sele¢ao estabilizante que fa-
vorece um fendtipo 6timo, que neste modelo estd localizado a 50% dos genes B, ou melhor
quando o carater métrico indica 50 passos por geracgao para o individuo. Assim em ambos
os modelos, levamos em conta a porcentagem de genes B de ambos os pais e nao do in-
dividuo, como ocorre comumente. Esta adaptabilidade associa a viabilidade do individuo

aquela dos pais, como se o fato deste chegar a vida adulta dependesse exclusivamente do
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fendtipo (genodtipo) destes, visto que nao levamos em conta o efeito ambiental. Por isso
quanto mais préoximo de 50% estéo seus gendtipos, mais adaptado estara a prole. Também
impomos um limite no tamanho da populagao devido a limitagao computacional, Assim
quando a populacao aumenta se aproximando de um certo limiar, a selecao aumenta sua
intensidade através de um coeficiente, diminuindo a fertilidade e/ou viabilidade de forma
igual para todos os individuos, de modo que a caracteristica estabilizante da selecao (um
fenotipo 6timo intermediario) ndo seja alterada. Desta forma, introduzimos um decai-
mento exponencial para este coeficiente. Assim, para ambos os modelos, a probabilidade
do niimero de descendentes ser dois tem duas componentes: uma devido a selecao estabi-

lizante s(4, 7), que privilegia os fenétipos préximos ao Stimo,

s(2,7) = 4(ps(2) +- 0.2)(1.2 = pu (1)) (2 () + 0.2)(1.2 — pu (7)), (3.2)

onde p(7) é a porcentagem de genes B no i-ésimo individuo; % e § sao os pais; e uma
outra componente devido a limita¢io no ntmero de individuos na populacao. Assim, as
probabilidades do numero de descendentes ser dois, zero e um sao dadas respectivamente,

pelas egs. 3.3, 3.4 e 3.5

n—nl

Ds = /\26_"5—“08(?:,j), (33)
Po = Agens o (1 —s(z,4)) (3.4)

c
pr=1—p—pp (3.5)

onde 2 é o numero de individuos da populacao, n0 é o valor inicial de n e ne é o valor
do limiar para n. Os valores de As sio escolhidos de modo a que a equacgao (3.5) seja
valida. Na figura 3.3, nés graficamos py, p1 + ps e s(¢,j) versus a porcentagem de genes
B de ambos os parentes para A = 0.10, Ay = 0.85, n0 = 100, e nc = 500. A forma das
curvas sao a expressao da selegao estabilizante, que favorece um fendtipo intermedisrio

6timo em 50% de genes B de ambos os pais. Notamos que existe um limiar controlado,
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especialmente, pelos pardmetros n0, A, e Ag. Se nao forem apropriadamente ajustados,
por exemplo, se pp(n0, Ay, Az} for maior que um certo valor toda a populacao se extingue
em poucas geragoes. Hste efeito pode ser atribuido & deriva genética nos estigios iniciais
da simulacao, uma vez que no inicio da simulacao a populagao é pequena, tipicamente 100
individuos. As flutuacoes estocasticas podem levar uma populagdo a ter poucos mdividuos
adaptados e a selegio estabilizante se incumbe de elimina-los.

A adaptabilidade é implementada da seguinte maneira: sorteamos um nimero aleatdrio
T, e se 7 < pp o numero de descendentes sera zero, se py <1 < pg + p1, ele sera 1 e serd

2 no caso restante.

3.2 Simulacoes Numéricas

Nosso objetivo principal é observar o papel das mutagoes em conjunto com a migracao
no estudo de uma populagao distribuida espacialmente.

Graficamos na figura 3.4, para o modelo 1, a porcentagem de genes (alelos) B versus
geracgoes. Vemos que a medida que diminui o valor da taxa de mutacao, diminui a flutuacao
neste parametro. Na tabela 3.1 vemos que a medida que diminui a taxa de mutagao
diminui a variancia fenotipica mantida. Também, ha uma pequena diferenga entre o étimo
e o valor médio medido para a porcentagem de genes B, o que ja foi observado por Barton
[133] e que segundo Zhivotoksky & Feldman [134] pode ser causado pela prépria selegao.
Neste modelo, também temos muitos gendtipos diferentes que estac no fendtipo étimo, o
que implica em redundancia genética [109], ou seja muito gendtipos distintos com o mesmo
fendtipo. Isto implica que em cada amostra, ao final da simulacao, temos, tipicamente,
um gendtipo fixado, quando a taxa de mutagao é muito baixa, por exemplo cerca de
107%. Para taxas de mutacao maiores que 107° temos uma variagao quase continua de
gendtipos ao longo das posicoes que ficam em torno do gendtipo fixado. Ou seja, ha um
gendtipo fixado em torno do qual existem variantes (tanto menos quanto menor for a taxa

de mutagio) que lembram uma nuvem tal como definiu Eigen no modelo de quasiespécie
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[9].

Para taxas de mutacido menores o ignais a 107° o desvio padrao da porcentagem de
genes B (e sua varidncia) comumente atinge zero pela primeira vez nas amostras em cerca
de 3500 geragoes. Além disso, voltam a aparecer e ficam oscilando positivamente perto
de zero. Ou seja, em determinado momento, para uma dada amostra, toda a variancia é
removida até que ocorra uma mutagao. Quando ela ocorre, aparece um mutante e entao
esse alelo € espalhado pela vizinhanga durante um certo numero de geragoes, provocando
um aumento da variabilidade até esta ser de novo removida. Esse fenomeno também
¢é percebido quando se monitora a porcentagem de heterozigotos. Na tabela 3.1, onde
se encontram os valores assintéticos para a porcentagem de heterozigotos, podemos ver
que para taxas de mutagdo menores que 107* hi uma mudanca abrupta nos valores
das porcentagens de heterozigotos observados. Algo similar ocorre com as variancias
fenotipicas. Nas figuras 3.5 exibimos a porcentagem de heterozigotos versus geragoes
para as taxas de mutagao usadas no modelo 1. [ notdria a perda de heterozigotos por
conta da selecao, quando comparamos com o valor inicial para valores pequenos da taxa
de mutagao.

Também medimos os coeficientes de Fisher para assimetria (g;) e curtose (g2) [135]

definidos como
2

g1 = (n=1)(n—2)s (3.6)
man®(n + 1) — 3(n — 1)*(s%)? (3.7)

P TS Dn—2)n—3)(s2)2
onde 7 é o mimero de individuos, s é o desvio padrao e m; é o i-ésimo momento centrado
da distribuigdo do caracter métrico (o deslocamento neste modelo é igual a porcentagem
de genes B). g, é zero para uma distribui¢io normal (simétrica), positivo para uma as-
simetria positiva e negativo para uma assimetria negativa. g € zero para a distribuigao
normal, positivo para uma distribuigao leptocirtica (estreita quando comparada com a

distribuigdo normal) e negativa para uma distribuigao platicirtica {larga quando com-
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parada com a distribuicdo normal). Na figura 3.6 mostramos, para uma amostra, o
comportamento tipico dos coeficientes para taxas de mutagao (a) 1072 e (b) 107%. Os
coeficientes ¢1 e go flutuam muito e sdo perto de zero. No modelo 1, a partir de 1075 a
distribuicao fenotipica fica bastante leptocirtica com flutuagoes gigantescas indicando o
desaparecimento temporario de toda variabilidade. Desta forma, a hipétese empirica de
uma distribuicdo Gaussiana para valores fenotipicos fica claramente insatisleita. Quando
admitimos somente efeitos aditivos, a variancia aditiva é igual a varidncia dos valores
de criagio (“breeding values”) (vide Falconer [96]) e a hipdtese empirica da distribui¢ao
desses valores ser Caussiana é essencial para a construgao de um modelo de balango
como os anteriores [27, 28|, o que nao ocorre aqui para taxas de mutagao menores que
10~%. Para taxas malores, no entanto, a distribuigao fenotipica é muito préxima de uma
Gaussiana, mesmo para um modelo tao distinto dos tradicionais. Biirger e Lande [136]
j4 haviam notado que, inclusive para populagbes pequenas, a distribuigao da média dos
fen6tipos era bem préxima de uma Gaussiana conforme predigao de Lande [26], o que
ocorre aqui para taxas de mutagio maiores que 107°. Como mutagoes maiores que 101
nao sao consideradas como realistas para poligenes, podemos dizer que a mutagao nao
consegue balancear a erosio causada nos fendtipos pela selegao estabilizante. Entretanto,
isto nao quer dizer gque nao haja V;(s# 0) de equilibrio. Porém, a distribuigao de fendtipos,
para esses valores da taxa de mutagao, nao ¢ Gaussiana como comumente encontrada na
natureza e assumida em modelos analiticos [27, 28].

Apresentamos na tabela 3.1 o valor estacionario observado da média sobre um nimero
de amostras (da ordem de 20) da varidncia fenotipica (V;)(neste modelo assumida como
a variincia da porcentagem de genes (alelos) B uma vez que essa porcentagem esta, por
construgao, diretamente ligada ao fenétipo), a porcentagem de heterozigotos (h), e os
coeficientes de Fisher g; e go versus a taxa de mutagio para o modelo 1. Esta medida
foi obtida sobre as tltimas 1000 geragies. Simulamos esse mesmo modelo para N = 64
loci dipléides e na tabela 3.2 exibimos a porcentagem de heterozigotos versus taxas de

mutacio para o modelo 1 com 64 loci dipléides. Observamos valores ligeiramente maiores
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para o maior nimero de loci. A malor diferenca de comportamento entre o numero de
loct foi percebida quando apds 5.000 geragoes desligavamos as mutacoes e mediamos o
nimero de geragoes necessarias para que a varidncia da porcentagem de genes B atingisse
zero. Na figura 3.7 vemos que o maior nimero de loci suporta durante mais tempo a acao
da selecao estabilizante na ausencia de mutagoes.

No modelo 1, cada individuo da populagao pode se acasalar com outro que esteja a
qualquer distancia, o que nao é algo razodvel. Isto ndo permite a formacao de isolados
populacionais, digamos naturalmente. No entanto, existe uma consideravel ocupacao
espacial, haja visto a distancia final entre o primeiro e o ltimo individuo para taxas de
mutacao maiores que 107°. O aparecimento dessas populagoes isoladas poderiam, uma
vez que ocorra isolamento reprodutivo, estar conectados com o aparecimento de uma nova
espécie [105].

No modelo 2, o qual impede o acasalamento entre pares vizinhos quando eles estao
separados por uma distdncia maior que uma distancia critica (d.) (o que equivale a um
isolamento geografico), apresentamos os mesinos dados que para o modelo 1, na tabela 3.3
(para di — 50). Vemos que para taxas menores que 107 a distribuicao fenotipica fica
extremamente leptociirtica em ambos os modelos, além da grande redugao na variancia
mantida pelo balanco entre selecao e mutagao. Na tabela 3.3 vemos que a variancia
fenotipica mantida é da mesma ordem {em geral, ligeiramente maior) que no modelo sem
isolamento (modelo 1 é equivalente a d,.;; = 00}, entretanto a porcentagem de heterozigo-
tos € malor que no modelo sem isolamento. Também simulamos o problema com d..;; = 20
para algumas taxas de mutacao {mostrados na tabela 3.4). O resultado é similar. Vemos
que a porcentagem de heterozigotos é em média mator a medida que o isolamento recrus-
dece. Isto continua até um ponto onde a viabilidade (no sentido comum) da populacao
desaparece. O efeito de (d.;) aparece, portanto, no maior valor de equilibrio para a
porcentagem de heterozigotos h. O fato da porcentagem de heterozigotos ser ligeiramente
maior para o modelo 2 pode ser entendido como um efeito do préprio isolamento. Como as

subpopulacoes ficam isoladas durante um certo numero de geragoes, elas fixam gendtipos
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Valores de Equilibrio para o Modelo 1 (N = 32)
Taxa de Mutacao V¢ h g1 g2
102 42 2 40,7 0,002 0,011
03 333 90,1 0,03 0,018
10~ 7,92 5,02 0,03 0,0237
10-° 0,0019 0,004 4 flutua muito > 100
1075 0,000058 | 0,000008 | flutua muito | flutua muito > 100

Tabela 3.1: Valores de equilibrio para a variincia fenotipica (V;), porcentagem de hete-
rozigotos (h), e os coeficientes de Fisher da assimetria (g1) e curtose (gz). Para a taxa
de mutacdo igual a 107°, g, flutua muito, comumente ultrapassando 100. Para a taxa de
mutacio igual a 1079, tanto g; quanto g flutuam muito. As incertezas se encontram no
dltimo algarismo significativo.

Valores de Equilibrio para o Modelo 1 (N = 64)
Taxa de Mutacao h

1072 41,00

102 2,21

1074 6,95

102 0,009

10-° 0,0004

Tabela 3.2: Valores de equilibrio para a porcentagem de heterozigotos (2), para o modelo
1 (com N = 64). As incertezas se encontram no iltimo algarismo significativo.

diferentes, devidos 3s diferentes mutagoes que sofrem. De fato, este processo poderia con-
duzir & formacao de novas espécies, caso esse isolamento se mantivesse durante o tempo
necessério. Assim, ao se reunir novamente estas subpopulagdes elas poderiam nao mais
gerar descendentes ferteis (ou mesmo se reproduzir) e teriamos uma especiagao alopétrica.
No modelo que estudamos, ao se reencontrarem as subpopulagdes podem se reproduzir
¢ gerar descendentes ferteis, porém, por terem fixado gendtipos diferentes e voltarem a
se encontrar, elas aumentam a porcentagem de heterozigotos por causa dos cruzamentos
entre os gametas provenientes de grupos diferentes, derivados dos diferentes genotipos
fixados. Goldstein & Holsinger [109] mostraram que a redundéncia genética pode aumen-
tar inclusive a varidncia genética observada, quando existe migragao de individuos entre
populagdes isoladas por uma certa distancia.

Nos nossos modelos, a distribui¢do espacial da populagio esté trivialmente ligada com

o fenétipo (aqui indistintamente do gendtipo). Existe uma variagao continua da sequéncia
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Valores de Equilibrio para o Modelo 2 (de = 50)
Taxa de Mutagao Vs h g1 g2
1072 43,3 41,04 0,004 0,009
1073 35,2 26,59 0.007 -0.002
1072 8,31 5,09 -0,02 0,99
107 0,008 2.3 6 Slutua muito > 100
10-% 0,00008 | 0,0003 | flutua muito | flutua muito > 100

Tabela 3.3: Valores de equilibrio para a variancia fenotipica (V}), porcentagem de hete-
rozigotos (h), e os coeficientes de Fisher da assimetria (g1 ) e curtose (gz) para o modelo
2 (com dg.iy = 50). Da mesma forma que na tabela 1, para a taxa de mutacio igual a
1075, g, flutua muito, comumente ultrapassando 100, Para a taxa de mutacao igual a
1075, tanto g; quanto g, flutuam muito. As incertezas se encontram no tltimo algarismo
significativo.

Valores de Equilibrio para o Modelo 2 (d., = 20)
Taxa de Mutagao | Vy h g1 g2
102 43,4 1 42,73 | 0,009 -0,003
103 35,6 1 27,10 | 0.000 -0.008

Tabela 3.4: Valores de equilibrio para a variancia fenotipica (V}), porcentagem de hete-
rozigotos (h), e os coeficientes de Fisher da assimetria (¢1) e curtose (g2) para o modelo
2 (com dym = 20). As incertezas se encontram no Wltimo algarismo significativo,

de genétipo de modo a termos genotipos com mais genes alelos B, em média, mais distantes
do ponto de partida. Assim, a assimetria espacial (distribuicio espacial dos fenétipos) é
devida a sua carga genética que estd intimamente ligada a migracao. A posicao média
da populagio em funcao do nimerc de geragoes € uma reta, o que representa a simetria
da distribuicdo fenotipica. Como a média da porcentagem de genes B é préxima de
50%, a reta é dada, aproximadamente, pela equacio y = 50¢, onde y é a posicao média
da popula¢ao e ¢ o niimero de geragoes. Na figura 3.8 mostramos o desvio padrao da
distribuigao das posigoes da populacao versus geracao para uma taxa de mutacio de 1072
e 107%. Vemos que para 107¢ a populacio anda junta (o desvio padrio é zero). Neste
sentido, podemos dizer que, espontaneamente, esse modelo ndo gera novas espécies por
um processo alopatrico [33].

O sistema de acasalamento que esta populagao usa em certo sentido favorece o acasala-

mento entre aparentados (endocruzamento). Isto ocorre porque o acasalamento é forte-
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mente local. Este tipo de acasalamento ajuda a reduzir a porcentagem de heterozigotos.
Assim, no modelo 1, quando nao existe isolamento geografico, vemos um progressivo
decréscimo na porcentagem de heterozigotos a medida que diminui a taxa de mutagao.
Por exemplo, neste modelo, para taxas de mutagao de 107%, frequentemente, somente um
1inico gendtipo (a sequéncia de genes) fixado (muito bem adaptado) é encontrado ao final
da simulacao. Este gendtipo é diferente para cada amostra da simulagao. Para uma taxa
de mutacio de 1075, temos, no entanto, uma muvem de gendtipos ligeiramente diferentes
{(predominantemente homozigotos) centrados em um genétipo fixado muito bem adap-
tado. Este cendrio é muito similar aquele descrito no modelo de quasiespécies de Eigen
[9]. O acasalamento local é muito comum em populagoes reais de plantas e animals assim
como a redundancia genética ([109] e referéncias internas), e deve ter um papel importante
em populacgoes espacialmente estruturadas juntamente com as mutagées na manutengao
da heranca poligénica. Em modelos deterministicos de balango entre sele¢ao e migracao
como o de Phillips [131], a redundancia genética é usada para se estudar o efeito da taxa
de migracio na variancia genética observada. Nestes modelos a migracao assume o papel
desempenhado pelas mutagoes no nosso modelo. Phillips {131] mostrou que para valores
pequenos da taxa de migragdo, uma consideravel quantidade de varidncia genética pode
ser mantida por um balango entre sele¢ao e migracio. O efeito da estrutura espacial da
populacao na manutengao da variancia poligénica tem sido pouco estudado. Compreender
o papel da redundéancia genética e migracao é necessario para se entender as estratégias de
dispersao das populagdes correntes (sobreviventes). A migragao é um fenémeno intima-
mente relacionado com a ocupagao dos ecosistemas pelas populagoes e sua compreensao
pode lancar luz sobre alguns aspectos relevantes da manutengao da heranga poligénica

em populagoes reais.
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3.3 Conclusoes

Estudamos o papel das mutagoes espontaneas em um modelo que simula uma po-
pulagdo que se desloca sob a agao de selecio estabilizante, favorecendo fenétipos inter-
mediarios. Medimos as distribui¢oes de equilibrio para os valores fenotipicos, assim como
a porcentagem de heterozigotos. Mostramos nos modelos estudados que:

(i) A distribui¢ao espacial dos gendtipos esta altamente correlacionada com os valores
fenotipicos dos individuos;

(ii) a varisncia fenotipica nio pode ser realisticamente mantida quando usamos taxas
baixas de mutacio (menores que 107%), uma vez que a distribuicao fenotipica se torma
altamente leptocurtica, um fato que nao concorda com observagoes empiricas;

(iii) a porcentagem de heterozigotos (no equilibrio) é maior quando estabelecemos
uma distancia critica acima da qual nao se realiza acasalamento, ou seja, mostramos
a importancia do isolamento genético neste problema, o que ja foi ohservado em outro
modelo ([131]);

(iv) um cendrio tipo quasiespécie similar ao descrito no modelo de Figen é obtido.

Uma possivel extensao deste problema seria simular a migragao em duas dimensées.
Além disso poderiamos estudar se, com a presenca de epistasia e interacio entre fenétipo e
o ambiente, a distribui¢ao dos valores fenotipicos continuaria Gaussiana, como observado
na natureza, ainda que para taxas de mutacido menores que 10~ assim como incluir o
efeito de interagoes nao usuais entre o ambiente e o fenétipo. Uma outra extensao seria
usar nao uma distribui¢cao Gaussiana, mas uma distribuicio tipo g-Gaussiana [137]| e a
partir desta, derivar os resultados conbecidos dos modelos tradicionais, como o modelo
continuo [100]. Talvez, consigamos novas interpretagoes para a manutencio da heranca

poligénica.
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Figura 3.2: Reproducao esquematica usada na simula¢go. Em (a) vemos um individuo
dipléide, com um par de cromossomos homodlogos, nos quais exibimos os loci onde se
encontram os genes alelos: A e B; em (b) ilustramos a duplicagdo das cromaétides; em
(c) mostramos o ”crossing-over” realizado, onde hi quebra e rejuntamento de material
genético e em (d) mostramos a posterior formagao de quatro gametas hapléides.

71



1.0

Q>
0.8 &
&
o 8 10 O
a) P 0.4 P
06 &
0.2 0.4 QQ’
00 02 &"b
0708
087 087 0453 307~ 0.0 Qéog
porcentagem de genes B
1.0
Q
08 &
&
o 06 ~ 19 QQ»
b) pit P 0.4 08 6‘6
0.2 3 &
02 o
007 038 087 g4 0.27 g9~ 00 Q&Q
$
porcentagem de genes B
1.0
9<b
0.8 &%
—~ 10
¢) s o8 L
0e Q&
0.4 04 @
o2 02 (@Q
08" o8 04 0.0
027 6o 1 Qd‘&

POrcentagem de genes B

. : - d

Figura 3.3: Grafico de (a} pp, (b) p1 + p2 e de s(i,7). Os eixos sao as porcentagens de
i 3

genes B em ambos os pais.

72



10°

.
b33

f
I
]

T

T
h3IIFTER

]

i

g seuas) ep eipew webowenog

102

—
2000 4000 6000 8000 10000

S S B
BABISRIIIFEY

g sauac) ap eIpoW webuwessod

0

geragdes
a)

g - g
- o -—
g ® - 8
2] [+)
o b= 73
@ i
© L @
m o m [}
g g
o~ .|2
T N N O A Y N A Y Mg
BIBN-TBIILER
g seuec) ap B|po webeuaaiod
é _ 8 P o
8 -~
_IM .m. =
o O 2
1m g L
|m L
T T T T 1 e N I A S R S S
SIS BILILER i G R
g Seuss) op BIPOW Wwebzjuediod g seues) ap eipay Waebeeslod

0 2000 4000 6000 8000 10000

geragbes

Figura 3.4: Porcentagem de genes B para taxas de mutagao: (a) 102 (b) 103, (¢) 104,

(d) 107° e (e) 107® para o modelo 1.

73



w
[=)
-3
2 40
e
T 2
T 30 10°
X
b+
E 20 w 50
g g
E 10 — i_"” 40 —
g | s 10°
0 T 7 T 1 2 30
o 2000 4000 6000 8000 10000 ]
E 20
geragles %
a) g 10
50 8
8 0 7 T T
B 40 — 0 2000 4000 6000 8000 10000
N ..
g 10° geragoes
2 30 d)
o WW
Q9
§3 20 —
g 10
&
0 T 1 I E— , 50
0 2000 4000 6000 8000 10000 g —‘
L 40
eraiées g 108
) T 30
L
o
€ 20
g > g
s 5 10 —
E’ 40 104 4
g 0 T | 1
2 307 0 2000 4000 6000 8000 10000
b=
E 20 geragdes
[ *]
=] 8)
£
g 10
g
0 - 1 |
0 2000 4000 8000 8000 10000
geragdes
c)

Figura 3.5: Porcentagem de heterozigotos para taxas de mutacao (a) 1072, (b) 1072, (c)
1074, (d) 107% e (e) 107 para o modelo 1.

74



1.0
08
0.6
o o 04
b L2 02 vl ,
2 g -0.2 -
E ? 0.4 —
0.6
08 -
T -1.0 N S E—
0 2000 4000 6000 8000 10000 0 2000 4000 6000 8000 10000
geragbes geragdes
a)
04 ' 1.0
0.3 08
0.6 S
o 0.2 o 0.4 B 9, 14
o 0.1 2 02 511 i
£ 00 8 004 |
§ 0.1 § 0.2
-0.4
-0.2 - 06
-03 - 0.8
-0.4 SRS S E E— -1.0 S S —
0 2000 4000 6000 8000 10000 0 2000 4000 8000 8000 10000
geragdes geragdes

b)

Figura 3.6: Comportamento tipico dos coeficientes de Fisher g, and g, para a porcentagem
de genes (alelos) B para taxas de mutacio (a) 1072 e (b) 107* para o modelo 1.

75



4000
3800
3600 -
3400
3200
3000 -
2800
2600

2400 -
2200 - 8  N=64

tempo de relaxagao

2000 T I 1
1.e-4 1.e-3 1.e-2

taxa de mutagao

Figura 3.7: Mostramos na ordenada o numero de geragoes necessarias para que a variancia

da porcentagem de genes B atingisse zero (tempo de relaxagio) versus a taxa de mutacao
para o modelo 1.

76



600
500 - 1072
400

200 HWWWWWW

200 -

desvio padrio da posi¢éo

100

0 T I I T
0 2000 4000 6000 8000 10000

geragdes

600
500 ] 10_5
400
300

200 +

desvio padrio da posigio

100

0 1 T l I
0 2000 4000 6000 8000 10000

geragdes

Figura 3.8: Desvio padrao da posigao versus geracoes para o modelo 1, para uma amostra.
As taxas de mutacao usadas foram (a) 10 2 e (b) 1078,

77



Capitulo 4

Efeito do Tempo Refratario em Um
Modelo de Criticalidade

Auto-Organizada

Neste capftulo apresentaremos um modelo de criticalidade auto-organizada para o
funcionamento do cérebro [60, 61], ou mais precisamente, para a sequéncia de disparos dos
neurénios. A presenca de tempo refratario é uma caracteristica de inspiragao em sistemas
biolégicos reais como aquele evidenciado nas funcoes cerebrais [117] devido a necessidade
de tempo do neurénio para se recompor apés a emissao de um pulso. Ele somente estara
apto a emitir outro pulso apés cerca de 1-2 milisegundos, independentemente dos impulsos
excitatérios que porventura receba. Este tempo é chamado de tempo refratario absoluto.
Assim, inspirados neste ingrediente biolégico resolvemos criar um modelo de criticalidade
auto-organizada para descrever a emissao de disparos dos neurénios. Este modelo foi dire-
tamente inspirado nos trabalhos de Zaitzev [118] sobre crescimento de interfaces e naquele
de Bak e Sneppen {41] para evolu¢ao. Da mesma forma que nos modelos anteriores, nao
levamos em consideracao as consequéncias de influéncias externas. Por isso também, nosso
modelo é muito simplificado, reducionista, e ainda assim pretendemos capturar a essencia

do funcionamento do cérebro especificamente no que diz respeito a uma de suas fungoes,
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qual seja, sua atividade, entendida como seu comportamento ou regra para emissao de
disparos. Esperamos assim descrever de forma apenas geral sua atividade e ao mesmo
tempo capturar sua caracteristica mais importante para descrever seu comportamento

critico.

4.1 Um Modelo para Funcionamento do Cérebro

Neste modelo cada neurdnio é representado por uma varidvel continua chamada de
barreira B; que pode assumir valores reais 0 < B; < 1 dispostas em um anel composto
de N neurénios com condicoes de contorne periédicas. A altura da barreira representa a
probabilidade instantanea de emitir um pulso de modo que quanto maior o valor de B;
menor a probabilidade de se emitir um pulso e desta forma o valor B; representa também
uma medida da instabilidade do neuronio. Desta forma os pulsos sdo comumente produzi-
dos por neurénios com valores baixos de B;. Quando B; tem um valor alto, o neurénio
correspondente dificilmente dispara, a nao ser que a atividade de outros neuronios, que
estejam interagindo com o mesmo, o estimulem para tanto. Em outras palavras, a altura
da barreira é uma medida dos impulsos estimulatérios que os neurénios precisam receber
para disparar, assim um impulso estimulatério diminui a altura da barreira enquanto que
um estimulo inibitério a aumenta. A modificacao de uma barreira, entdo pode ser de-
vida ao resultado da emissao de um pulso pelo préprio neurénio ou como consequéncia
de um sinal recebido que pode mudar sua estabilidade. Assim as menores barreiras sao
instéveis (podem disparar mais facilmente) e portanto uma colegdo de neurdnios isolados
convergiria para um estado estacionério congelado onde todos os neurénios estariam com
a maior das barreiras.

Uma das caracteristicas basicas do cérebro é sua conectividade e virios modelos usam
esta conectividade e seu conceito correlato, a diluiciao, para estudar diversas propriedades
de seu funcionamento como por exemplo o reconhecimento [35, 36, 37, 38]. Quando um

neurdnio real dispara ele muda a estabilidade de outros neurénios conectados a ele. No
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nosso modelo, seus primeiros vizinhos. Desta forma um neurdénio com baixa probabilidade
de disparar (altura da barreira alta) pode ser levado a disparar em tempos posteriores
devido ao disparo de neurdnios a ele conectados, o que poderia causar uma redugao
da barreira. De forma semelhante estimulos inibitérios provenientes de neurdnios a ele

conectados podem aumentar a altura da barreira retardando um eventual disparo.

4.2 Dinamica

Associamos a cada neurénio no tempo ¢ uma barreira aleatdéria B;(t), representando
sua altura, cujo valor é um nimero aleatério 0 < r < 1. A menor barreira Bi(t) é
detectada ¢ o correspondente neurdnio 7 dispara (o que representa, ao mesmo tempo,
nosso algoritmo de atualizagdo e nossa unidade de tempo) associando novos nimeros
aleatérios (0 < r(t+ 1) < ;1 = ¢,i £ 1) a este e seus primeiros vizithos. Em seguida
o neurdnio i é entao proibido de disparar de novo por um periodo de tempo T (periodo
refratdrio absoluto), que é o parametro mais importante do modelo. Se apds um certo
intervalo de tempo ¢ < 7, um primeiro vizinho (¢ + 1 ou i — 1) é disparado, o neurdnio
i penalizado (aquele que tinha disparado antes) nao podera disparar, mas podera alterar
sua barreira. Ainda que este receba impulso excitatério muito grande do neuronio que
acabou de disparar e/ou da(s) vizinhancas. Seus vizinhos que também alteraram suas
barreiras, porém nao devido ao préprio disparo, podem disparar a qualquer momento,
desde que satisfacam a condigdo de possuirem a menor barreira naquele instante e nao
estejam penalizados por terem disparado em um tempo menor que 7,. Repetimos esta
busca por cerca de 107 vezes (transiente), apds o que comegamos a realizar as medidas
desejadas que sao repetidas por cerca de também 107 vezes. Notamos uma necessidade

de um maior transiente para maiores 1.
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Figura 4.1: Distribuicao de barreiras no estado critico (circulos) e das menores barreiras
(quadrados). O sistema usado tinha N = 2048 e T = 1.

4.3 Distribuicoes das Barreiras

Comegamos com uma distribui¢ao aleatéria de barreiras B; completamente descor-
relacionadas, entretanto a medida que continuamos repetindo os processos da dinamica,
torna-se cada vez mais provavel que vizinhos tenham probabilidades préximas de dis-
parar. Apds o transiente, o sistema atinge um estado estacionario caracterizado por uma
distribui¢ao tipo Heavyside para as alturas da quase totalidade das barreiras e um limiar
B. para a distribuigao das menores barreiras, que foram obtidas ao longo do tempo apés
o sistema ter atingido o estado estacionario.

Na figura 4.1 exibimos a probabilidade de se encontrar o valor B; versus o valor B;
para T, = 1 e N = 2048. Podemos ver que B, = 0.66 & 0.02, o que coincide, dentro
da barra de erro adotada, com o valor obtido por Bak and Sneppen [41]. Para outros

periodos refratdrios (maiores que 1), considerando a incerteza, o limiar parece nao mudar,
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Figura 4.2: Distribuicao de barreiras para T, = 1024 e N = 2048.

mas a distribuigao de barreiras se torna mais suave a medida que T, — oo. Neste limite a
distribuigao tende para a distribui¢io uniforme (de amplitude nula} e a distribuicao das
menores barreiras tende a zero exceto para B; = 0. Para ver esta tendéncia graficamos

na figura 4.2 a distribui¢ao de barreiras para T, grande (T, = 1024) e (N = 2048).

4.4 O Expoente Critico («)

Outro parametro que estudamos foi a depéndencia do expoente critico a | introduzido
por [138], em fungéio do periodo refratario absoluto 7). Este expoente critico é calculado
medindo-se a distribuicdo das frequéncias C(z) = z;(t) — z;1.(t + 1) dos saltos entre
as posigoes T; das subsequentes menores barreiras do sistema ao longo da simulacao

apos transcorrido o transiente. Graficando a frequéncia dos saltos em um grafico log-log
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Figura 4.3: Distribuigao dos saltos (C(z)) para T, = 1 e N = 2048. Foi utilizado um

transiente 5 x 107 e as medidas foram tomadas no mesmo tempo.

obtemos o expoente a(7;).

Da figura 4.3 obtivemos o expoente a(T, = 1) = —2.32 £ 0.05, (C(z) = z) [60] que
difere bastante do valor obtido por Bak e Sneppen (a(T, = 0) = —3.15£0.05) [41], o qual
é recuperado para T, = 0. Assim o periodo refratario absoluto nos fornece um método de
poder variar o expoente critico a, ou seja de variar a classe de universalidade do modelo.
Estes resultados independem das condigdes iniciais, de modo que o estado critico é um
atrator global para a dindmica, uma vez que o sistema é auto-organizado. Na figura 4.4
mostramos a dependéncia do expoente a como fun¢ao do tempo refratario absoluto 7.
As simulacdes induzem & conclusao que a medida que 7, — oo, o que corresponde a
um sistema congelando pouco a pouco, uma vez que cada sitio ¢ atualizado uma tunica
vez, o expoente a(7, — oo) — 0. Também verificamos que se duas partes compactas

(cada parte contendo, por exemplo, N/2 neurénios vizinhos) do sistema possuem tempos
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Figura 4.4: Dependéncia do expoente (7)) versus T, para N = 2048,

refratarios diferentes o expoente critico que caracteriza tal sistema é aquele do maior
tempo refratario absoluto.

No estado estacionario critico, cada barreira alterna explosdes de intensa e continua
atividade com longos periodos de calma. Para entender o que ocorre com cada barreira,
graficamos o valor para uma barreira arbitraria B; (T = 1)a cada instante de tempo na
figura 4.5 durante um certo periodo de tempo, quando o sistema estd no estado eritico.
Esta figura, que lembra os jardins suspensos da Babilonia, parece um fractal, ou seja
parece ter auto-similaridade, o que ¢ confirmado quando amplificamos um pedaco de sua
regiao. Ou seja quando mudamos sua escala temporal a figura continua essencialmente
a mesma. Os Limites desta auto-similaridade provém da menor escala de tempo usado
(At = 1) e do tamanho do sistema N.

Na figura 4.5 os segmentos horizontais sao as evidéncias de grandes periodos de calma

e os pontos espalhados nas tiras correspondem aos periodos de intensa atividade, durante
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os quais a barreira que olhamos participa da avalanche. Durante os periodos em que B;
¢ constante ocorrem avalanches, que associamos aos periodos de intensa atividade, em
regices distantes da barreira que olhamos ou as avalanches sao tao pequenas que nao a
afetam. Ao invés de trabalhar com o tamanho das avalanches, preferimos, entao, definir
o tamanho s da anti-avalanche como o nimero de tempos consecutivos durante os quais
a barreira fica constante ou inativa. A figura 4.6 mostra a distribuicao de anti-avalanches
no estado critico para uma tnica barreira para T, = 1. O expoente critico g obtido €
G = —1.60 £ 0.04 para T}, = 1. Contrariamente ao que foi verificado para o expoente «,
3 parece apresentar uma dependéncia muito mais sutil em relagdo a 1., Nao conseguimos
verificar nenhuma diferenca entre 3(T, = 0) [61] e (T, = 1), com a precisao usada.
Como ilustrado pela lei de poténcia da distribuicao das anti-avalanches no estado

” em todas as escalas. Todos os neuronios per-

critico, os neuronios estao “conectados
tencentes a uma mesma avalanche permanecem em atividade em um “mesmo” periodo
de tempo, e por isso podem ser considerados como pertencentes a um mesmo “dominio”
do cérebro. Temos entdao uma organmzacgao hierdrquica de neurdnios altamente correla-
cionados e se consideramos o cérebro inteiro podemos especular que o cérebro como wn
todo age como um unico orgdo mnterconectado. Uma situagio similar a esta foi obtida no
modelo de Bak e Sneppen [41] de evolugao e foi previamente sugerida por Lovelock [139]

para a evolugao bioldgica. E , muito provavelmente, uma caracteristica geral de algumas

classes de modelo e sistemas de criticalidade auto-organizada.

4.5 A Funcgao Bioldgica

O expoente 3 é uma caracteristica da inatividade da rede e, acreditamos, deve estar
diretamente relacionado com uma série de funcoes desempenhadas pelo cérebro de modo
que devemos poder comparar a distribuicao da sequéncia dos disparos de neurdnios reais

envolvidos com distintas atividade do cérebro e, caso sejam tipo lei de poténcia, comparar
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os valores reais com o do modelo. Recentemente! Koch [140] chamou aten¢do para a
dificuldade de se armazenar no genoma toda a informagdo necessaria para inicializar uma
rede de neuronios sem a intervencao de um programador externo. Existem no cérebro
cerca de 10 sinapses para serem inicializadas. Talvez essa responsabilidade nao seja do
genoma, mas sim um resultado do efeito coletivo do préprio cérebro. No seu trabalho
Koch [140] apresenta na sua figura 2b um resultado fornecido por W. Newsome e K.
Briten (vide {140]), os quais mediram a resposta de um #nico neuronio do cortex visual
do macaco, da mesma forma que fazemos na figura 4.6. Em primeiro lugar é visivel a
semelhanca entre esta figura e a nossa 4.6, ambas alternam periodos de intensa atividade
com outros de total calma. Papa e da Silva [61] realizaram uma medida, com baixa
estatistica, das distancias entre disparos subsequentes usando um intervalo de classe de
1mm a partir dos dados apresentados na figura 2b de Koch [140] e obtiveram o expoente
B = —1.6+0.1, um valor muito préximo do que haviamos obtido. Argumentamos que isto
contraria fortemente a afirmacio de Koch de que a distribuigao de disparos subsequentes
de um tnico neurdnio é aleatéria. Papa e da Silva [61] também apresentam resultados
semelhantes obtidos a partir de dados fornecidos pelo Dr. Ricardo Gatass [143]. Uma
das amostras confirmou que a distribuicio das sequéncias de disparos de um neuronio do
cortex visual de macacos apresenta um comportamento tipo lei de poténcia e, além disso,
possui expoente critico § = —1.58 £ 0.05 que é compativel com aquele previsto no nosso
modelo. Uma outra amostra analisada exibe uma lei claramente exponencial. As demais
possuiam tantas interrupgdes que concluimos ser necessario analisar outras amostras do
Dr. Gatass e, com sua ajuda, talvez se consiga associar este comportamento dos disparos,
aparentemente, ora a uma lei de poténcia ora a exponencial, com alguma caracteristica

biolégica importante da fun¢do cerebral.

! Agradecemos enormemente a Alvaro Antonio Rocha Ferreira por ter chamado nossa atencao para o
artigo de Koch.
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4.6 Conclusoes

A partir de modelos pré-existentes de criticalidade auto-organizada construimos um
modelo para o funcionamento do cérebro incluindo un ingrediente com forte apelo biolégico,
qual seja, a existéncia de tempos refratarios absolutos. Apds um longo transiente o sis-
tema atinge um estado critico robusto, ou seja, é um atrator da dinamica e independe
das condig¢oes iniciais. Neste estado a distribuigao das barreiras é uma funcao tipo Heavy-
side. Medimos as distancias entre as subsequentes menores barreiras e construindo um
histograma vimos que a distribui¢ao é uma lei de poténcia com um expoente critico a7, ),
que para I, = 0 coincide com aquele do modelo de Bak e Sneppen {41] no qual nos in-
spiramos mais diretamente. Assim a inclusao do tempo refratirio absoluto fornece um
parametro para se ajustar a classe de universalidade do sistema. A atividade da rede no
estado critico é tal que cada neurdnio alterna periodos de intensa atividade com outros
de imensa calma, uma caracteristica do equilibrio pontuado. Definindo o tamanho de
uma anti-avalanche como o intervalo de tempo no qual o neurénio fica inativo, realizamos
um histograma e obtivemos a partir deste um expoente critico 8 que, dentro da precisao
estimada, parece nao depender de 7, e talvez seja (esperamos) fortemente relacionado
com medidas de atividades de neuronios reais de cortex visual de macacos.

Estamos estudando outra variante do modelo que, além de penalizar o neuronio que
disparou, também penaliza os neurdnios vizinhos. Verificamos que isto altera «(T,),
também reobtendo o resultado de Bak e Sneppen para T, = 0. Pretendemos estudar
variantes mais complexas com a presenga nao trivial de tempos refratarios distintos para
grupos de neuronios, e também um sistema com interagoes além de primeiros vizinhos.
Uma realizacao mais realista seria simular este modelo nao em um anel com interagoes de
primeiros vizinhos, mas sim em uma rede diluida, o que é mais parecido com una rede
neuronal real.

Uma outra extensao natural do trabalho é medir o expoente dinamico z, vide capitulo
b, através da técnica de propagacao de danos. De posse deste expoente, pode-se relaciona-

lo com a grandeza g da estatistica generalizada {137|, como foi recentemente feito em
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[141, 142, 144, 145, 146]. Assim poderiamos obter uma gama de valores de q em fungao

de T,. Este trabalho esta em andamento.

Em resumo, concluimos que se elementos basicos de algum sistema exibem as pro-
priedades que descrevemos anteriormente, entao, o sistema inteiro (por exemplo os neurénios

do cérebro) poderia exibir criticalidade auto-organizada.
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Figura 4.5: Dependéncia temporal do valor da barreira quando o sistema estd em um
estado critico auto-organizado. O carater de auto-similaridade é visivel uma vez que se
mudamos a escala temporal a figura continua semelhante (T, = 1). No eixo horizon-
tal, a unidade de tempo ¢ aquela necessiria para que se detecte a menor barreira e o

correspondente neurdnio dispare.
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Figura 4.6: Distribui¢do de anti-avalanches para uma tUnica barreira quando o sistema
estd no estado critico auto-organizado. O valor do expoente 3 = —1.60 + 0.04 foi obtido
para T, = 1 e venificamos que nio varia para T, = 0. A linha cheia é a curva que possui
o expoente [3 obtidos a partir dos pontos provenientes da simulacio (quadrados).
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Parte II - Sistemas Magnéticos



Capitulo 5

Propagacao de Danos em Sistemas

Magnéticos

O conceito de propagagao de danos fol introduzido no contexto de sistemas dinamicos
biologicamente motivados por S. Kauflman [147]. Foi criado para se estudar a mutagao
em um gene isolado. Ele queria saber se a mutacao ficava isolada (ou desaparecia) ou se
espathava (conhecido como modelo NK). Kauffman monitorava a fracao de bits diferentes
em duas sequéncias, inicialmente diferentes em um unico bit. Estes automatos celulares
evoluem com regras deterministicas (ha outros que evoluem com regras probabili }sticas),
as quais determinam os novos estados dos sitios no tempo imediatamente posterior. Dig-
amos que inicialmente duas copias desse sistema fossem ligeiramente diferentes. Se o
valor assintético para tempos grandes dessa fragao for zero, a mutacao desaparece, se fica
finita a mutagdo permanece. Essa fracao de sitios diferentes é chamada de distancia de
Hamming. Assim Kauffman podia medir o efeito de uma anica mutagao. Posteriormente
esta técnica migrou para fisica [50]. Creutz [148] dentre outros se questionou sobre o
papel da distincia de Hamming para sistemas magnéticos, onde a evolugao é determi-
nada por regras probabilisticas. Essencialmente a questdao colocada é se trajetorias no
espaco de fase de duas cépias ligeiramente diferentes do mesmo sistema , submetidas ao

mesmo ruido térmico, continuarao perto (ou se encontrarao) daqui a um longo tempo
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ou, no caso contrario, se afastarao. Usando a distancia de Hamming (convenientemente
definida) a questido entio pode ser recolocada como: se a distancia de Hamming entre
duas configuragoes microscopicas ligeiramente diferentes do sistema dinadmico em questao
se mantém pequena {(ou se anula), quando dizemos que o dano coalesce, ou se aumenta,
quando dizemos que o dano se espalha ou se propaga. Pouco a pouco este conceito foi
empregado no estudo das fases dinamicas de variados sistemas fisicos, em particular dos
sistemas magnéticos (que ndo possuem uma dinidmica prépria), sejam eles com simetria
discreta ou continua. Um dos motivos para este interesse era a expectativa de que este
conceito de propagacgao de dano indicasse a existéncia de diferentes fases dinamicas em
véarios sistemas complexos (tais como vidros de spin [50!). Entretanto, mesmo para sis-
temas relativamente simples como por exemplo o modelo de Ising em duas dimensces,
resultados diferentes foram obtidos ao se usar duas dinamicas diferentes ( Glauber e banho
térmico) [50, 51]. Por este motivo um certa frustracio desestimulou alguns, nma vez que
se esperava que se este conceito fosse indicar alguma propriedade intrinseca do sistema,
os resultados deveriam ser independente dos detalhes do procedimento fenomenolédgico
adotado. A diferenca entre os resultados foi posteriormente explicada e entendida em
detalhes ao longo de uma sequéncia de trabalhos [149, 150, 151, 52, 48]. A explicacao
mais concisa é a de de Almeida [52]; trata-se, basicamente, do efeito de nao se levar em
conta o carater vetorial do campo térmico aleatério. Apesar desta inicial “contradigao”
entre os resultados dinamicos encontrados por dinamicas diferentes em um modelo sim-
ples como o de Ising, a técnica tem se mostrado muito itil para o calculo de variadas
grandezas como por exemplo expoentes criticos dindmicos [152] e fungdes de correlagao
[149, 150, 151, 154].

Um dos primeiros sistemas estudados, o automato celular de Kauffmann, possuia
regras microscopicas deterministicas para sua evolugao. Os sistemas magnéticos sao de-
sprovidos de tal regra. Entretanto em muitos sistemas magnéticos é possivel, a partir de
uma dinamica particular como por exemplo banho térmico, Glauber, Metropolis efc. usar

o método de Monte Carlo [44, 155, 156, 157, 158, 159, 160] para se estudar suas fases
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de equilibrio, também chamadas estaticas. Estas dinamicas podem também ser usadas,
através da técnica de propagacao de dano, para a a investigagao das fases dinamicas, de-

tectadas pela distancia de Hamming (ou simplesmente dano) e outras fungbes correlatas.

5.1 Método de Monte Carlo

O método de Monte Carlo é um nome genérico para o uso de geradores pseudo-
aleatérios em simulacoes de diversos problemas ¢ tem seu nome (Monte Carlo) associado
a histérias diferentes {157, 160]. Uma relacionada ao nome da Cidade (Monte Carlo), em
alusao aos seus famosocs cassinos, a outra, a um jogo infantil, muito popular na cidade,
que é uma traducao lidica para a idéia de amostragem por importancia. Para a fisica, em
particular para a fisica estatistica, o método é comumente usado no cilculo de grandezas
estaticas e dinamicas de variados sistemas.

Para o cdlculo de grandezas estaticas ou termodindmicas de um sistema magnético,
de Hamiltoniano H, cujas variaveis dinamicas sejam por exemplo spins genéricos 5;, em
equilibrio térmico a uma certa temperatura T' com um reservatorio térmico, sabemos que
se conhecemos a energia H, para todos os estados do sistema, entdo, as propriedades
do sistema em equilibrio termodinamico a temperatura T podem ser calculadas como se
tivessemos um conjunto de sistemas idénticos e a probabilidade de encontrar qualquer um

deles em um estado dado pode ser expressa por:

Peg(Si) = 7 exp(—H ({S:})/ksT) (5.1)

onde {5;} representa a configuracio especificada pelo conjunto de spins .S;, kg é a cons-

tante de Boltzmann e Z é a fungao de partigao definida a partir de

Z =Y exp(—H({8)) ks T). (52)
{8:}

Isto define o “ensemble canénico”, no qual uma determinada grandeza A({S;}) na tem-
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peratura I pode ser obtida por meio de

<A>=> A({S:}) Py (5.3)

S
Por outro lado sabemos que a hipotese ergédica admite que um sistema evoluindo di-
namicamente durante um tempo suficientemente longo a uma temperatura fiza T € tal
que a média temporal de qualquer observdvel € igual ao valor médio obtido a partir da
distribuicdo candnica (5.1), ou seja

_ 1 tot+T

A= lim - AS(t)dt =< A > (5.4)

T T Sy

Eista hipotese relaciona a média realizada em um laboratério, a média temporal, com
a média calculada via ensemble canénico, desde que conhecamos o seu hamiltoniano e
sejamos capazes de calcular sua funcao de parti¢ao. A hipdtese aponta igualmente uma
dificuldade computacional encontrada: nao podemos seguir configuracoes geradas infini-
tamente (A = lim,_.., ...) de modo que na prética temos de nos contentar com A ~< A >.
Para isto sempre levamos em conta os erros estatisticos além do que para certos problemas
um tempo muito longo pode ser considerado infinito.

Em muitos problemas o célculo exato da funcao de particao é impraticdvel Nestes ca-
sos é interessante “simular” as diversas configuracoes do sistema e entdo calcular as médias
desejadas diretamente. Entretanto o niimero de configuracoes do sistema cresce assusta-
doramente com o tamanho do sistema (numero de constituintes, por exemplo mimero
de spins). Por exemplo, para um sistema de spins 1/2 de Ising em uma rede quadrada
de 64 x 64 spins, precisariamos gerar 2594 configuracdes para obter Z pela eq. (5.2).
Entao podemos gerar algumas dentre esse grande niimero de configuracées e esperar que
as médias obtidas assim sejam préximas do valor exato, Para isto usa-se comumente duas
técnicas de amostragem do método de Monte Carlo: amostragem aleatéria ("random
sampling” } e amostragem por importancia ("importance sampling”) 44, 156, 159]. Basi-

camente a amostragem aleatdria consiste em gerar com a mesma probabilidade algumas
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dentre todas configuracdes necessarias para o calculo das grandezas desejadas. A medida
que awmenta o nimero de configuracgoes geradas (M), nds nos aproximaremos mais do
valor exato da grandeza calculada. Igualmente quando o tamanho do sistema cresce em
direcao & N — oo as médias se aproximam de seu valor macroscépico ou termodinamico,
com flutuacées da ordem de 1/v/N. Ou seja, em um sistema grande uma observacao
qualquer A; difere de < A > por 1/V/N. O que se chama de auto-mediacao forte [44] (se,
no entanto A for uma flutuacio isto ndo ocorrerd).

Quando, no entanto, um determinado sistema esta em equilibrio térmico com um
reservatério térmico a temperatura T, seus estados sao visitados segundo a distribuigao
de equilibrio de Boltzmann (5.1) e desta forma ndo é mais interessante gerar configuracodes
aleatoriamente com a mesma probabilidade. Ou seja, ao invés de calcularmos a equacao
(5.3), poderiamos, por algum método, somar os A({S;}) obtidos e simplesmente calcu-
lar seu valor médio. Resta-nos entao procurar um procedimento ou algoritmo que gere
estes estados S, ou configuracoes que sao importantes, por assim dizer. Metropolis et
al [45] decidiram escollier os estados {5;} gerados nao independentemente, mas sim su-
cessivamente construfdos a partir de um processo Markoviano no qual o estado {5;}i41 é
obtido a partir do estado anterior {S;}: via uma probabilidade de transi¢do conveniente
W{{S;}: — {Si}+41). Eles mostraram que é possivel escolher W tal que no limite em que
o nimero de configuragdes geradas M — oo, a fungéio distribuigdo dos estados {5;} gera-
dos por este processo Markoviano tende a distribuicao de equilibrio (5.1). Um condicao

suficiente para isto é impor o principio de balango detalhado:

Poy({Si} )W ({5} = {Si}est) = Pegl{ S} )W ({Si o1 — {Si}t) (5.5)

Esta equagao implica que a razao entre as probabilidades de transi¢io para um “movi-
mento” de {5;}; — {S5;}141 € o movimento inverso {5;};11 — {5;}; dependa da energia

da mudanga 6 H = H({S;}ry1) — H({S:}+), ou seja:
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W({{Si}t — {Si}t41) — ex _E{J_ ;
WS =500~ T (5.6)

A equacio (5.6) nao especifica W univocamente e portanto sua escolha é arbitraria,

exigindo apenas que a equacgao (5.6) seja satisfeita. A dindmica proposta por Metropolis

ou simplesmente dindmica de Metropolis {45] é:

WS} (Son) = exp(—,;%) se 6H >0

1 se OH <0
onde W({S;}+ — {Si}t41) deve ser entendido como a probabilidade de transicdo por
unidade de tempo. O tempo é entao aqui chamado de unidade de tempo de Monte Carlo
ou passo de Monte Carlo (PMC daqui em diante). Além da dindmica de Metropolis, um
grande nimero de dinamicas foi proposto para o modelo de Ising, basicamente devido
a sua simplicidade. Essas dinamicas podem ser estocdsticas ou deterministicas e ainda
de mudanga de um tnico spin ("single-spin flip”) ou de mais de um spin (" multispin
flip”). As dindmicas de Metropolis [45], Glauber [46], banho térmico [47] pertencem a
classe de dinamicas estocasticas de mudanga de um tinico spin. As dinamicas de Kawasaki
[161], Swendsen-Wang [162], a generalizacao desta tltima feita por Kandel e colaboradores
[163] e a dinamica de Wolff [164] sao dinamicas estocdsticas multispin. As dinamicas Q2R
[165] e de Creutz [166] sao classificadas como dindmicas deterministicas de mudanca de
um unico spin e a generalizagao desta wltima é uma dindmica deterministica multispin
[167]. A atualizacao dos spins pode ser sequencial ou paralela. E sequencial quando a
atualizagao de um determinado sitio € realizada apds o calculo de seu novo estado de
acordo com a dinamica, ¢ é paralela quando a atualizacao de um determinado sitio é
realizada somente apés o cdlculo de todos os novos estados de todos os sitios da rede.
A seguir descreveremos as dinamicas de Glauber e banho térmico que sao comumente

usadas na técnica de propagacao de danos em sistemas magnéticos.
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5.2 Dinamicas de Glauber e Banho Térmico e
a Propagacao de Danos

Além da dinamica de Metropolis, outras dinamicas que se baseiam em processos
Markovianos sao usadas para gerar estados ou configuragoes compativeis com o equilibrio
como, por exemplo, a de Glauber [46], Kawasaki [161], banho térmico [47] etc. No es-
tudo da propagacao de dano destacam-se as dinamicas de Metropolis, banho térmico e
Glauber. Os primeiros resultados na fisica, usando a técnica de propagacao de danos e
essas dinamicas, foram para os ferromagnetos de simetria discreta, em particular os ferro-
magnetos de Ising. Para descrevermos estas dindmicas no Modelo de Ising consideremos
uma dada configuracao S ={5;} = (51, Sa, ..., Sn) de um sistema de N spins 1/2 de Ising,
onde assoctamos a cada sitio de uma determinada rede uma variavel binaria 5;, assumindo

os valores 5; = %1 :

H=- Z JwSzSJ - Z thi (57)

(@.7) i
onde .J;; é a interagao entre os momentos magnéticos dos sitios 1 e j e h{ é um campo
externo aplicado ao spin 7.
Seja 5; wm spin aleatoriamente escolhido em um dado passo da simulacgao e associemos

as probabilidades P(S5;) e P(—.5;) ao estado do spin apds a atualizacao dadas por:

N exp(—pBH)
P = exp(—BH) + exp(—3Hr) (5:8)
P(—5) = exp(—BHF) (5.9)

 exp(—f3H) + exp(~BHr)
onde [ ¢ o inverso da temperatura (1/kpT ) e Hr a energia do sistema apds S; passar
para o outro estado. A partir deste esquema a dinamica de Glauber é obtida considerando

a probabilidade de .5; mudar de estado, o que é fornecido diretamente pela eq. (5.9), assim

PO(5,) = P(=5) (5.10)
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A dinamica de banho térmico considera a probabilidade de o spin .5; estar no estado +1
em t + 1, que é dado por:
prpny =] PO se = (5.11)
P(=5;) se S =-1
onde P(5;) foi definido nas eqs. (5.8) e (5.9). Vide os apéndices A e B para sua re-
alizao nos modelos de Ising e Potts (¢ = 3. E sabido que estas dinamicas respeitam o
balango detalhado [44, 156], o que implica que sucessivas configuragdes geradas por essas
dindmicas definirao uma trajetéria no espago de fase, que depende da dinamica especifica
e da sequencia de nimeros aleatorios, que ira atingir o equilibrio, ou seja, essas con-
figuracoes serao visitadas com uma probabilidade proporcional ao fator de Boltzmann.
Como essas sequéncias de configuracoes sao geradas por um processo Markoviano, elas
possuem correlagoes temporais de curto alcance que deixam de ser importantes a medida
que aumentamos o nimero de configuracoes geradas. Quando estamos interessados em
estudar propriedades de equilibrio do sistema, deixamos primeiro o sistema evoluir um
certo tempo chamado transiente (ou seja, geramos muitas configuracgoes antes de comecar
a fazer as medidas para assegurarmos que entao o sistema esteja em equilibrio). Para o
estudo das propriedades dinamicas isto nao € sempre necessario.
A seguir iremos ilustrar alguns resultados em sistemas magnéticos que consideramos

relevantes por possuirem conexao direta com esta tese.

5.3 As Fases Dinamicas

A idéia central da técnica de propagacao de danos consiste em estudar a sensibilidade
as condigoes niciais da distancia final entre duas copias do sistema quando estas evoluem
com o mesmo ruido térmico. Para definir apropriadamente a distancia entre as cépias do
sistema em consideragao, usa-se a distancia de Hamming. Esta grandeza é, basicamente,

a fracao de sitios diferentes entre as duas réplicas. Desta forma, podemos nos perguntar
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0 que ocorre, se inicialmente hd uma pequena diferenga entre as duas configuracoes, a
medida que o sistema evolul no tempo. Genericamente dizemos que se esta distancia
aumenta o sistema estd em uma fase cadtica, se no entanto o dano se anula a fase é
congelada.

O uso da técnica de propagacao de danos em sistemas magnéticos se iniciou com o
modelo de Ising em duas dimensdes (5.7). Podemos definir a distancia de Hamming (D(t))

comao:

gl _ g2

D(t) = :‘2% ; (5.12)

onde 5F é o i-ésimo spin da configuracao k. Definida desta forma 0 <D(t) < 1, e podemos
ver que D(t) mede a fracdo de sitios diferentes nas duas configuracoes. Classificamos
brevemente os sistemas de acordo com o comportamento assintético de D(¢). Dizemos
gue o sistema é cadtico se D(oo) -+ cte quando D(0) -+ 0 e dizemos que o sistema é
congelado se D(oo) — 0 quando D(0) — 0.

Em 1987, H. E. Stanley, D. Stauffer, J. Kertész e H. Herrmann [51] estudaram o
modelo de Ising em duas dimensdes. Eles inicialmente deixaram o sistema evoluir ¢ entao
fizeram uma réplica do sistema e modificaram um unico spin em uma das configuracoes
(D(0) = +4). Ou seja criaram um dano inicial em ¢ = 0. Em seguida deixaram o sistema e
sua réplica evoluirem com a mesma sequéncia de numeros aleatdrios, usando a dinamica
de Glauber e também a dinamica Q2R, por cerca de 10* passos de Monte Carlo. Eles
observaram que, para a dindmica de Glauber o comportamento do dano, definido como o
parametro de ordem da transicdo dindmica (¥), em funcao da temperatura (T') exibe uma
fase para T < T, onde o dano final é zero (fase congelada) e para T > T, o dano cresce
com T atingindo o valor assintdtico 0.5 (fase cadtica), como mostra a figura 5.1. Este valor
indica que na fase cadtica as configuragdes sio independentes. Eles observaram também
que a temperatura da transicdo dindmica (1};) coincide numericamente com a temperatura
critica da transi¢do termodinamica {temperatura de Curie -1;). Neste mesmo ano U. M.
S. Costa [168] estudou o modelo de Ising em uma rede cabica. Ele usou a dindmica de

Metropolis e observou as mesmas fases que Stanley et al. [51], entretanto a temperatura
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Figura 5.1: Parimetro de ordem W (distancia de Hamming) versus 7'/7, para a dindmica
de Glauber em uma rede quadrada.

critica da transi¢ao dinamica Ty &= 0.967:.

Quase que simultaneamente B. Derrida e G. Weisbuch [50] estudaram o Vidro de Spin
de Ising e o ferromagneto de Ising em 3 dimensées usando a dinamica de banho térmico.
Eles observaram um comportamento diferente dos autores anteriormente citados. Em
primeiro lugar eles definiram uma grandeza denominada probabilidade de sobrevivéncia
que contabiliza a porcentagem de amostras cujo dano persistiu até o tempo £. Sendo A o
nimero total de amostras e A(t) o niimero de amostras que sobreviveram no tempo ¢, a

probabilidade de sobrevivéncia é definida por:
P(t) = Alim —, (5.13)

Definindo a distincia de Hamming média ou o dano médio < D(t) > comn sendo uma

101



média sobre as A amostras temos:
A

< D(t) > lim 2z W)

onde D, (t) é a distancia de Hamming medida no tempo £ na a-ésima amostra. Eles preferi-
ram trabalhar com o dano médio < d >, calculado sobre as amostras que sobreviveram

até o tempo £,definido a partir de < D(f) > como:
< D(t) »=<d(t) > P(t) (5.15)

Eles estudaram trés tipos de dano inicial:

e (i) d(0) = 1, quando uma configuracao ¢ aleatéria e a outra é oposta ({S?(0)} =

—{5(O)});
o (ii) d(0) = 0.5, quando as duas configuragoes sdo aleatérias e independentes, e

o (iii) d(0) = 1/N quando uma configuragéo é aleatdria e a outra € identica a primeira

com exceg¢ao de um unico spin.

Derrida e Weisbuch verificaram que, para o ferromagneto puro, o comportamento da
probabilidade de sobrevivéncia P(£) para t = 500 exibe uma fase onde P(t) ¢ significati-
vamente diferente de zero ( T < 11 =~ 4.5.J) e outra fase onde é zero (' > T1) , ver figura
5.2(a).

O grafico de < d(t) > T, para o ferromagneto puro (mostrado na figura 5.2(b)) exibe
trés fases, mas na realidade verificamos que apenas duas fases sao robustas ac aumento do
tamanho do sistema ¢ ao tempo t; para T > Ty, < d(f) > se anula para qualquer dos trés
danos iniciais. Para Ty < T < Ty, ha uma fase na qual o dano final é diferente de zero e
independe do dano inicial, e para T’ < T hé uma fase na qual o dano final ¢ diferente de
zero e depende do dano inicial. No caso do ferromagneto puro, nos dois primeiros tipos

de dano inicial P(t) depende do dano inicial e é quase zero para o ultimo tipo. Podemos
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Figura 5.2: Em ambas as figuras os simbolos codificam: D(0) = 1/N (lozangos); D(0) =
1/2 (quadrados) e D(0) = 1 (triangulos). Os simbolos cheios valem para L = 12 e os
vazios para L = 8. (a} P(t = 500) versus temperatura para o ferromagneto puro (d = 3)e
(b} < d(t) > xT para o ferromagneto puro (d = 3}.

notar de imediato que o comportamento para as suas dinamicas é bem diferente. Para
a dinamica de banho térmico a fase de alta temperatura ¢ uma fase congelada enquanto
que para a dindmica de Glauber a fase de alta temperatura é cadtica. A explicacio disto
foi dada no artigo de Stanley et al. {51] pois na dinamica de banho térmico a atualizacio
de um sitio nac depende de seu estado mas somente dos estados de seus vizinhos. Ao
passo que na dindmica de Glauber importa o estado atual do sitio a ser atualizado. Desta
forma se, por exemplo, temos dois sitios equivalentes em duas cépias e se os estados de
seus spins sao diferentes, mas se de seus vizinhos sio iguais, na dinimica de banho térmico
no passo seguinte eles serao idénticos. Na dinadmica de Glauber ha uma probabilidade que
eles continuem diferentes. Ou seja em uma dindmica o dano desaparece e na outra pode

continuar a existir. Posteriormente este argumento foi reforcado por resultados de Cruz
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et al [169] que obtem uma fase congelada para baixas T similarmente a Stanley et al [51]
e Costa [168] usando a dinamica de Glauber no vidro de spin em d = 3.

Esta propriedade foi investigada detalhadamente por Mariz et al [150] para o Modelo
de Ising, onde foi mostrado que as dindmicas de Glauber e Metropolis (usual) refor¢am
o dano quando comparadas & dindmica de banho térmico. Neste mesmo trabalho eles
também mostraram que a campo nulo as dindmicas de Glauber e Metropolis possuem
danos indistinguiveis dentro da precisao adotada. Eles deixam de concordar, no entanto,
quando hé campo magnético. Em 1993, de Almeida [52] demonstron que a diferenca de
resultados entre as dinamicas de Glauber e banho térmico se devia ao fato de que elas nao
Jevavam em conta apropriadamente o ruido térmico. Este ruido térmico, para um dado
spin, é o campo magnético local, instantaneamente aplicado, o que por exemplo para os
spins de Ising, implicam uma intensidade aleatéria em duas orientagoes diferentes. Em
ambas as dindmicas consideradas, este campo é sempre oposto a orientagao atual do sitio,
uma vez que uma mudanga na orientagio atual é sempre possivel. Entretanto quando
atualizamos as duas réplicas com o mesmo ruido térmico, este campo térmico aleatorio
deveria estar com mesma orientacao nas duas réplicas, assim mudangas simultaneas em
ambas as réplicas, de “cima” para “baixo” ou o contrério sao permitidas, mas mudangas
simultaneas de “cima” para “baixo” em uma réplica e o contririo para a outra deveriam
ser proibidas, o que nao ocorre. De Almeida entao propoe um protocolo direcional para o
modelo de Ising, que leva em conta a orienta¢do do campo térmico aleatorio: (1) primeiro
escolhe-se uma orientacio para o campo térmico aleatério; (ii) quando o campo térmico
aleatdrio estd na mesma orientacao do spin nada ocorre, (iii) quando esta no sentido oposto
escolhe-se um ntmero aleatério z para ser comparado com  PY(+1) do banho térmico
ou a P9(S;). Este protocolo, que é compativel com o caréter vetorial do campo termico
aleatério, elimina as diferencas entre as citadas dinamicas e concorda com o resultado da
dindmica banho térmico para o limite de altas temperaturas {dano — 0), o que difere do
resultado apresentado por Glauber para dano(0) = 0.5 {dano — 0.3).

O modelo de Ising ferromagnético foi estudado com interagées de primeiros, segundos
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e terceiros vizinhos em uma rede quadrada com a dindmica de Metrépolis [170] e obteve-
se duas fases dinamicas como em [51] cuja temperatura critica de transicao dinamica
coincide, dentro da precisao adotada, com a temperatura critica estatica do modelo.
Sistemas mais complexos que os ferromagnetos de Ising, como por exemplo, os vidros
de spin {50, 171, 172, 173, 62], o modelo ANNNI [175], 0 modelo XY [176], uma versao
do ferromagneto de Ising diluido em uma rede com conectividade K finita (K > 3) [177],
o modelo reldgio de p-estados em d = 2 (5 < p < 10) [178], o modelo de Heisenberg
em d = 3 [179] apresentam mais de duas fases dinamicas, mas a natureza destas fases
nso é, via de regra, bem conhecida. Para a versio do ferromagneto de Ising diluido
[177], um modelo analiticamente solivel, o qual apresenta uma terceira fase intermediaria
(portanto possui trés fases), Golinelli mostrou que a aparigao desta fase esta relacionado
com a dinamica utilizada. Neste modelo essa terceira fase aparece quando se usa uma
dinamica generalizada (f-dindmica), que é uma mistura das dindmicas de Glauber e banho
térmico. Em modelos tais como os vidros de spins nas dimensdes 2, 3, 4 e 6 [173], para
os quais todas as transicdes dinamicas observadas (duas) ocorrem em Ty < T, (onde
T, é a temperatura onde ocorre a transi¢ao dinamica e T. a estética correspondente ao
ferromagnestismo de Ising puro, respectivamente), a explicagao para o surgimento de uma
terceira fase observada é de que ela reflete a estrutura complexa de vales e barreiras do

espaco de fase desses modelos.

5.3.1 Campos Externos

Um resultado interessante apresentado pelas transigdes dindmicas é o fato do campo
magnético externo uniforme, campo conjugado ao pardmetro de ordem estatico mag-
netizagao, ndo destruir a transicao dinamica apresentada pela distancia de Hamming
[53, 54]. A primeira verificagao deste fato se deu no modelo de Ising em uma rede ctibica
na dinadmica de Glauber [53]. Mais recentemente o mesmo foi verificado em uma rede
quadrada para a dindmica de Glauber no modelo de Ising [54]. A figura 5.3 mostra o

grafico do campo magnético critico (valor para o qual o dano se anula) versus 1/ obtido
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Figura 5.3: Campo magnético critico, acima do qual < D(T) > é zero, versus 1/T para
= 2 para o modelo de Ising. O dano pode se propagar na regido abaixo da curva,
enquanto que coalesce acima desta

em [54]. Desta forma o campo magnético nao é o campo conjugado a distancia de Ham-
ming. Este comportamento foi recentemente verificado no modelo de Potts (g = 3) em 2
dimensoes [63] e serd relatado com mais detalhes no capitulo 6. Ha alguns anos Tsallis
e Martins [55] introduziram um campo conjugado h definido como a frequéncia com que
ndmeros aleatorios diferentes sdo usados para atualizar as duas réplicas, o qual destréi
a transicao dinamica apresentada pela distdncia de Hamming no autémato celular de
Domany-Kinzel [57]. Um cdlculo de campo médio [56] do autémate celular de Domany-
Kinzel confirmou estes resultados, assim como resultados recentes na rede quadrada, no
modelo de Ising [62] e no modelo de Potts (¢ = 3) [63] ambos em d = 2, que serdo

detalhados nos capitulos 6 € 7.
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5.3.2 Comportamento Critico e as Leis de Escala

No modelo de Ising em 2 [54] e 3 [53, 168, 54| dimensées as temperaturas de transi¢ao
dinimica e estatica nio concordam quando usamos a dinamica de Glauber. As mais
recentes estimativas para o Modelo de Ising [54] usando a dinamica de Glauber sao:
Ty/T, = 0.99240.002 para duas dimensoes e T5 /T, = 0.9225+0.0005 para trés dimensoes
respectivamente. Quando h4 somente uma transicio de fase dindmica, como por exemplo
no modelo de Ising, e usamos a dinamica de banho térmico encontra-se que 73 = T,
segundo os relatos mais recentes [170] (estudou interagao de primeiros, segundos e terceiros
vizinhos em d = 2) e quando ha duas (modelo XY em d = 2 [176], vidro de spinem d = 3
[50], modelo relégio com p-estados (5 < p < 10) [178] uma delas coincide, dentro da faixa
de incerteza encontrada, com a temperatura da transicao estatica.

A discussao de se a temperatura critica estdtica coincide com aquela dindmica leva
a necessidade de se obter uma estimativa mais acurada das temperaturas de transigao
dinamicas. A temperatura critica é uma das grandezas que depende fortemente do
tamanho do sistema e para sua determinacio mais acurada usa-se a andlise de lamanho
finito. Esta andlise se baseia no fato do comprimento de correlagao (&) divergir na tem-
peratura critica de transicao de fase de segunda ordem. Uma vez que as flutuagées
do comprimento de correlagao infinito sio igualmente importantes, espera-se encontrar
singularidades tipo lei de poténcia na fungdes termodinamicas. Parametrizando essa sin-

gularidade na fase de alta temperatura como

E=bu 1 -T/T["+.. (I'>T) (5.16)

onde &, é a amplitude critica no lado da alta temperatura e as reticencias indicam
correcoes de ordem superior. Na fase de baixa temperatura esperamos o mesmo expoente
v, mas uma outra amplitude (£-). Um outro comportamento importante que se deve
ao fato de € divergir é que os detalhes do Hamiltoniano deixam de contar e isto ¢ a base

da hipdtese de universalidade que assegura que todos os sistemas com as mesmas sime-
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trias e mesma dimensionalidade devam exibir singularidades semelhantes governadas por
um mesmo conjunto de expoentes criticos. Para as amplitudes isto nao é verdade, mas
algumas razdes entre amplitudes sio também universais. De forma semelhante aquela
em (5.16), as singularidades de fungdes termodinamicas como calor especifico, magne-
tizagio e susceptibilidade sio similarmente parametrizadas pelos expoentes criticos , §

e 7y respectivamente.

C = Cog+Coll —T/T +... (T=T.) (5.17)
m = m0|1HT/Tci5—I—... (T < T.)
x = x|1-T/T|""+.. (T=>T)

onde Cpe, é 0 termo regular e as amplitudes sao diferentes dependendo do lado pelo qual
nos aproximamos de T,. As reticéncias indicam correcées de ordem superior. Perto de
T. o comprimento de correlacio atinge o tamanho do sistema (o méximo que ele pode

atingir em um sistema finito) e podemos reescrever

|1 —T/T,| oc &Y > [7H7, (5.18)
[Da mesma forma
C = Cup+al® +.. (T>T) (5.19)
m o« L7 (T<T.)
y o L4 (T > T)

Desta forma a varidvel z = (1—7T/T,)L'/” deve ser constante nas proximidades de T,

e podemos rescrever estas expressoes em fungio de L e T, por exemplo

X(T,L) = I f (). (5.20)
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Iremos descrever um dos métodos usados para a determinacao da temperatura critica
de transicao dinamica [180, 181, 182, 183| apresentada pela distancia de Hamming, que
consiste em admitir o seguinte comportamento de escala para o tempo caracteristico T

para que duas configuragoes se encontrem
n(L, T, a) ~ IF f{(LM(T — T.),a) (5.21)

onde aindica a amostra em consideragao. Igualmente podemos admitir o comportamento

de escala para o quadrado do tempo de encontro:
(L, Ty a) ~ L fo( LT — T0), a). (5.22)

e definir, calculando a média sobre um grande nimero de amostras, <D(L,T,t) >

St < D(LT,¢t) >
(L, T) = S < DUL.T.D > (5.23)

assim como
< DL, T ) >

(L, T) = > < DI.THS (5.24)

Pesta forma a razao

TQ(L, T)
Z —_— .
apés uma médla de amostras escala como

Graficando log < R(L,T) > x T para diversos tamanhos L, obteremos curvas que se
cruzarao em T = T, Quando temos trés fases como por exemplo no modelo XY em
d = 2 [176], onde a primeira delas é tal que o dano é diferente de zero e depende do
dano inicial e a segunda é tal que o dano é diferente de zero e independe do dano inicial,

podemos definir a razao 5.25 para a grandeza A — Dy3 — Dyp. Mas agora precisamos de
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trés diferentes réplicas definidas, por exemplo de modo que o dano inicial entre a réplica
1 e a réplica 3 seja 1 (Dh3(0) = 1) e o dano inicial entre a réplica 1 e a réplica 2 seja
0.5 (D2(0) = 0.5). Esta grandeza A se anulara na temperatura critica dinamica mais
baixa onde comeca a fase intermedidria. Este método foi utilizado para o calculo da
temperatura crifica dinamica por meio da técnica de propagagao de dano por exemplo em
[184, 176, 152]. A figura 5.4 exibe os graficos de < R(L,T) > e < R™(L,T) > versus
T para o caleulo das duas temperaturas de transicao dinamica do modelo XY em d = 2
obtida por [176].

Para alguns casos em que uma determinada transi¢ao dindmica nao coincide com a
respectiva transicao estdtica (assim nao haveria correlagdes de longo alcance no estado
absorvente), Grassberger conjecturou [185] que a transigdo dinamica deve estar na classe
de 1miversalidade da percolagao direcionada [186]. Desta forma, o dano total DX(f) deve

apresentar um decaimento tipo lei de poténcia em T,
D(t) ~t7° (5.27)

com § = 046 pata d = 2 e § = 0.74 em d = 3 [185]. Esta conjectura foi verificada
pelo préprio Grassberger no modelo de Ising em d = 3 [54]. Em d = 2 a proximidade
das temperaturas de transigao implica em que esta lei so seria valida em um tempo de
correlacio 7 ~ €, onde v; = 1.29 (d = 2) e ¢ = (1, — T3)/T. =~ 8 x 1073, Assim ele
nao a observou em Ty, no entanto na presenga de um campo magnético ele pode graficar
D(t) como fungéo do tempo, em T}, e puderam descobrir By, o campo onde [}(¢) se anula
para T > T,. Nesta temperatura (# T,) o valor de § encontrado é compativel com 0.46.
Note-se que este também pode ser considerado um método para se localizar a temperatura
critica. Uma vez que nesta, log D)(£) x logt deve ser uma reta com expoente § = 0.46.
Um outro expoente que mereceu destaque na literatura é o exponte critico dinamico

z, definido como

T I? ou 1o LfdyIn(L) (5.28)
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onde L é o comprimento linear do sistema e d; é a dimensao fractal do mesmo. Os
valores do expoente z variam bastante de um método para outro para o Modelo de Ising
em duas ou trés dimensoes (ver {152] para uma descriggo dos métodos). Por exemplo
para d = 2, usando o método de expansdo a alta temperatura obteve-se z = 2.00 & 0.05
[187] € usando o método de grupo de renormalizagéo obteve-se z = 2.23 [188]. Resultados
provenientes de simulacdes forneceram z = 2.165 +0.010 [189], dentre outros. Em d =3 a
situacdo nao é diferente (ver [152] para uma descri¢do mais completa dos valores). Wang
et al. [152] obtiveram para d = 2, usando a técnica de propagagao de danos z ~ 2.12 e
para d = 3, z ~ 2.05. Basicamente 7, o tempo de relaxacao da dindmica ou comprimento
de correlacao temporal, foi medido para um comprimento linear L e temperatura T' como
o tempo médio necessario para que o dano atinja zero. Este tempo depende muito da
amostra e este é um dos motivos para a grande gama de valores diferentes para z. 7 ¢
obtido a partir de D(L, T, t) como descrito em (5.23). Em geral, escolhe-se as configuragoes
iniciais como ordenadas e opostas. Entdo realiza-se uma média sobre muitas amostras
obtendo <7(L,T) > (7). Realizando este procedimento para diversos tamanhos o grafico
de 7 X L na escala log-log resulta em uma reta cuja inclinacao é o expoente z. Este
nio é o unico método de obtencao de z a partir da técnica de propagagao de danos.
Grassberger [190] calculou z para o Modelo de Ising em d = 2 e d = 3 quando nem a
energia nem o pardmetro de ordem sdo conservados, chamada de Modelo A por Halperin
et al. {191]. Usando a dinamica de banho térmico e sua propriedade de monotonicidade

[149], Grassberger relacionou a fungio resposta
C(xt) =< [P (E) - SP(0)] > (5.29)
com a magnetizacao e assim obteve, ente outros resultados, que
R? =< (SO(t) — SE@)) r* >~ 27 (5.30)

onde 7 = |x|, ¢ 0 exponte z é o mesmo para a dindmica de equilibrio.
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Passemos agora a descrigdo dos resultados obtidos em trabalhos originais desenvolvidos

na tese.
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Figura 5.4: Modelo XY em d = 2. (a) Razao < R(L,T) > versus T para diferentes
tamanhos. As curvas cruzam na temperatura mais alta (77 = 1.61 £+ 0.01); (b) razao
< R > da diferenca das distancias (A = D3 — D;3) versus T para tamanhos diferentes.
As curvas cruzam na temperatura mais baixa (Tz = 0.95 £ 0.05).
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Capitulo 6

Propagacao de Danos no Modelo de
Ising em d = 2 e o Campo Conjugado

a Distancia de Hamming

Neste capitulo mostraremos que o campo conjugado introduzido por Tsallis e Martins
[65] para o automato celular de Domany-Kinzel [56| também é o campo conjugado a
distancia de Hamming para o modelo de Ising ferromagnético [62], utilizando a dinamica

de banho térmico em uma rede quadrada.

6.1 Modelo e Método

Associemos a cada vértice da rede quadrada uma variavel de spin de Ising, que pode

assumir os valores +1 e —1. O modelo de Ising possui o Hamiltoniano

N
H=-J% 85-B>_S, (6.1)

<ig> i
onde J > 0 é a constante de acoplamento ferromagnética entre primeiros vizinhos e B
é um campo magnético externo homogéneo. A primeira soma € sobre todos os pares de

primeiros vizinhos enquanto que a segunda é sobre todos os sitios ¢ da rede quadrada.
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As simulagoes numéricas foram implementadas em uma rede quadrada com N sitios
de comprimento linear L (N = L?) submetida is condicées de contorno periédicas. Para a
atualizacio das varidveis de spin usamos a dinamica de banho térmico sequencial. Assim
a cada passo de Monte Carlo (PMC), um spin ¢ atualizado de acordo com a regra (vide

apéndice A para mais detalhes):

+1 com probabilidade [1 + e 2hi]~1
Si(t+1) = 62
—1 com probabilidade [1 -+ e*%0hi]~1

onde h; é o campo local definido no sitio 7 e no tempo # por

hi=>_ JS;+B (6.3)

=i

e B = (kgT) !; # é o niimero de coordenagao do sitio ( nimero de primeiros vizinhos
de um sitio).

Sejam {SZ(A)(O)} e {S}B)(O)} duas configuragées iniciais no tempo ¢ = 0, a técnica
de propagacdo de dano consiste basicamente em deixa-las evoluir segundo a dinidmica
escolhida, (aqui a de banho térmico), com a mesma sequéncia de niimeros aleatérios para
atualizar os spins a fim de simular o mesmo reservatério de temperatura fixa 7”. Medimos

entao a evolugao da distancia de Hamming, ou simplesmente dano

N
D) = e TS0 - PP S5 = (6.4

i=1

entre as duas configuragoes {SfA) t)} e {S}B) (1)}. A partir de D(t) realizamos uma
média sobre diversas amostras e obtemos < D(¢) >. A dependéncia da distincia de
Hamming final ( < D(¢) >) com a temperatura ou outro parametro relevante do sistema
permite-nos construir um diagrama de fases dindmicas, que usualmente depende do pro-
cesso estocdstico usado para implementar a simulacao (banho térmico [50], Metropolis
[51], Glauber [168], dinimica generalizada [48] e direcional [52] por exemplo). Generica-

mente, como j4 foi dito no capitulo 5, quando a distancia final é ndo nula dizemos que a
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fase é cadtica, uma vez que exibe sensibilidade as condigdes iniciais. Quando a distancia
fina] é nula dizemos que a fase é congelada.

O modelo de Ising em duas dimensoes com interagoes entre primeiros vizinhos ¢,
certamente, um dos modelos mais estudados pelas diversas técnicas, em particular pela
técnica de propagacio de danos [192]. Uma vez que este modelo apresenta propriedades
termodinamicas ndo triviais, j4 foi resolvido exatamente [1] e pode ser simulado facilmente,
ele é o protétipo ideal por exemplo para se estudar as possiveis correlagoes entre as
transicoes estaticas e dinamicas.

J4 vimos no capitulo 5 que, no modelo de Ising em duas dimensoes, quando as sim-
ulagoes sao implementadas com a dindmica de banho térmico, ele apresenta duas fases
dinamicas: uma fase de baixa temperatura chamada cadtica, na qual a distancia de Ham-
ming final ( < d(t) >), depende do dano inicial e uma fase de alta temperatura dita
congelada ou ndo-cadlica, na qual a distancia de Hamming ( < d(¢) >} final é sempre
zero, conforme a figura (5.2) do capitulo 5. Resultados mais recentes indicam que a tem-
peratura critica de transi¢do dindmica usando-se o banho térmico, coincide muito bem
com a temperatura critica associada a transi¢ao estdtica, ferro-paramagnética que ocorre
em kgT,/J ~ 2.269[50, 54].

Sabemos que na presenca de um campo magnético externo uniforme a transicao
dindmica nao é destruida conforme relatado por [53, 54]. Assim, o campo magnético
externo ndo € o campo conjugado a distancia de Hamming, apesar de ser o campo conju-
gado da magnetizagao. Ou seja, quando aplicado sabemos que: (i) o valor assintético da
magnetizagio (parametro de ordem da transigao estatica ferro-paramagnética) ¢ diferente
de zero para qualquer valor finito de temperatura e (ii) a susceptibilidade magnética a
campo nulo

aM

Xm = 51*9_ IB:D (65)

diverge na temperatura critica na qual a transigao ocorre.
Hé poucos anos Tsallis e Martins [55] introduziram um novo tipo de campo externo

h definido como a frequéncia na qual numeros aleatdrios diferentes sao usados pare atua-
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lizar as duas réplicas. Eles mostraram que este campo destréi a transicdo dinimica
apresentada pelo dano no autdmato celular de Domany-Kinzel [56] e definiram uma nova
susceptibilidade

aD
Xm = s lh=0 (6.6)

associada ao dano. Eles mostraram, através de simulacées numéricas, o comportamento
de ) € xm e obtiveram evidéncias de que este novo campo desempenha o papel de campo
conjugado a distancia de Hamming, ou seja, na presenca de k, < D ># 0 VT finita, € Y.

diverge na temperatura critica da transicao dindmica apresentada por < D(t) >,

6.2 Campo Conjugado a Distancia de Hamming para
o Modelo de Ising

Procuramos, entao, responder a pergunta se esta definicdo se aplica também aos
sisternas magnéticos, ou seja, se o campo h pode ser considerado o campo conjugado &
transicao dinamica cadtica-ndo-cadtica observada no modelo de Ising ferromagnético em
duas dimensces. Usamos a mesma defini¢io [55], acima descrita, para a susceptibilidade
a campo nulo associada ao dano D {eq. 6.6). Estudamos o comportamento do sistema
quando submetido & dindmica de banho térmico sequencial em uma rede quadrada na
ausencia de campo magnético B. A simulagao fol realizada da seguinte forma: parti-
mos de uma configuragao termalizada do sistema S“(0), fazemos ento uma copia desta
54 (0)na qual cada spin pode ser invertido com probabilidade 1/2 (D(0) = 2+0(1/VN).
Em seguida, deixamos ambas as configuragdes evoluirem, atualizando-as com diferentes
mimeros aleatérios com probabilidade & e com os mesmos niimeros aleatérios com prob-
abilidade (1 — A). Apés o transiente de 500 passos de Monte Carlo (PMC), medimos a
média temporal de [(t) (denotado por D) sobre um ndmero fixo 7 (5000) de passos de
Monte Carlo (PMC). Em uma dada temperatura, o mesmo procedimento é repetido M

vezes com diferentes configuragdes iniciais e diferentes sequéncias de mimeros aleatérios
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Figura 6.1: < D > versus kgT/J para L = 64 e h = 0 (circulos cheios), h = 003
(triAngulos vazios) e h = 0.05 (triangulos cheios).

de modo a obter a média sobre amostras de D, que denotamos < [) >. Nas simulagées
que realizamos, trabalhamos com sistemas de comprimento linear [, = 64, 7 = 5000, e
M = 1000. Na figura 6.1 apresentamos o comportamento de < D > versus temperatura
do sistema, para h = 0.00,0.03, e 0.05. Note que o campo h destréi a a transigao de fase
continua observada para A = 0.

Devido & falta de um equivalente ao teorema de flutuacao-dissipagao para o dano,
obtivemos a susceptibilidade a campo nulo calculando o dano para pequenos valores de
h{0.03,0.05 e 0.010) e entao derivando numericamente < D > em relagao a h. Na figura
6.2 apresentamos a susceptibilidade versus temperatura calculada desta forma. Apesar
deste procedimento reduzir a acuricia dos resultados, a principal caracteristica desta
curva, qual seja, a sua tendéncia a divergir perto da correspondente temperatura critica

do modelo a medida que b — 0, confirma que h desempenha o papel 2 campo conjugado
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Figura 6.2: A susceptibilidade x; versus kgT'/J para L = 64 e h = 0.03 (circulos cheios)
e 0.05 (tridngulos vazios).

assoctado a < 1) >.

Ressaltamos que neste estudo nao tivemos a preocupacgao de obter o valor da tem-
peratura critica com mais precisao, razao pela qual ndo realizamos um estudo sobre a
dependéncia de tamanho para a localizacao da mesma, como fizeram em [184, 176, 152].

Ao invés disto, nos concentramos em observar o comportamento do sistema quando na

presenca do campo h.

6.3 Conclusoes

Neste trabalho [62], obtivemos evidéncia de que o campo externo h, introduzido por
Tsallis € Martins [55] e definido como @ frequéncia na qual nimeros aleatdrios diferentes

860 usados para atualizar as duas réplicas, é o campo conjugado associado & distancia
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de Hamming. Esta evidéncia é consistente com resultados de campo médio obtidos por
Tomé [57] para o autoémato celular de Domany-Kinzel.

Possiveis extensoes deste trabalho foram posteriormente exploradas como, por exem-
plo, verificar o efeito deste campo conjugado para outro modelo simples como o modelo
de Potts (¢ = 3) em uma rede quadrada [63], o que é objeto de estudo do capitulo 7,

assim como o estudo do mesmo em um modelo de interagoes assimétricas como o modelo

de Hopfield ultra-diluido [38].
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Capitulo 7

Propagacao de Danos no Modelo de
Potts (¢=3) em d =2

Neste capitulo mostraremos que o Modelo de Potts (¢ = 3) em d = 2 exibe, apesar de
sua aparente simplicidade, trés fases dinamicas [63]. Trés fases dinimicas também foram
encontradas em modelos mais complexos como o modelo de vidros de spin em d = 3
[50, 195}, usando banho térmico, e no modelo XY ferromagnético [193], usando Metropo-
lis, onde a transi¢ao de temperatura mais baixa parece concordar com a de equilibrio
e corresponde a temperatura acima da qual o dano perde sua dependéncia com o dano
inicial. A temperatura da transigio mais alta (acima da qual o dano desaparece) coincide,
no caso dos vidros de spin, com a temperatura abaixo da qual a relaxagao exponencial
alongada ("stretched exponential”’) comega a aparecer. Mais de duas fases dinamicas
também foram encontradas em modelos como o modelo ANNNI (d = 2) [175], o vidro de
spin (campo médio) [174], o modelo de Heisenberg em d = 3 [179], o modelo relégio a
p-estados [178] e um modelo ferromagnético solivel em d = 2 [177].

Todos os sistemas estudados com trés ou mais {ases dindmicas apresentam alguma car-
acteristica mais complexa como, por exemplo, competicao de interacées, diluigao, sime-
tria continua, simetria discreta nao-trivial (Z, para ¢ > 5), etc. Podemos entio nos

questionar se seria possivel a um sistema sem esse grau de complexidade exibisse esse
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tipo de caracteristica. Mostraremos neste capitulo que o Modelo de Potts (¢ = 3) em
d = 2 submetido & dinamica de banho térmico apresentra trés fases dindmicas. Seu
correspondente estatico tem sido largamente estudado (ver [201] para uma revisao) e, em
particular, possui uma transi¢ao de fase ferro-paramagnética na temperatura critica exata

keT.lg =3)/J = [In(1 4+ v/3) 1] e expoentes criticos bem determinados.

7.1 Modelo e Método

Associemos a cada sitio ¢ de uma rede quadrada uma varidvel de Potts 0; que pode
assumir ¢ = 3 valores inteiros (0; = 0,1 and 2) e consideremos o modelo de Potts fervo-

magnético descrito pelo seguinte Hamiltoniano:

H=-J Z (5(@,03)——;926(@,0), (o; = 0,1, 2), (7.1)

<ij> i
onde J > 0 é a constante de acoplamento entre spins primeiros vizinhos, B é um campo
magnético externo homogéneo favorecendo o estado o; = 0 e §(0i,0;) é a fungao delta de
Kronecker. A primeira soma é sobre todos os pares de spins primeiros vizinhos < ij >,
enquanto que a segunda é sobre todos os sitios 7 da rede quadrada.

As simulagoes numeéricas foram implementadas em redes quadradas com N spins e
comprimento linear L{N = L? sitios) submetida as condigdes de contorno periodicas.
Para a atualizacdo das varidveis de spin usamos a dindmica de banho-térmico em um
cédigo sequencial e vetorizado para uso em um Cray. A cada passo de Monte Carlo
(PMC) t e para um dado spin o;(t) em um sitio 4, nés calenlamos as diferencas de
energia AE*(t) = E? — E® para a mudanga do spin 0;(t) no estado o para o estado
B(a, 8 =0,1,2), e depois calculamos as probabilidades pia) (@ = 0,1,2) para que o;{t-+1)

esteja no estado . Sao elas:

I

PO = [1 +exp (—BAE™) + exp (—-BAES) T, (7.2)

P = L+ exp (BAESY) + exp (—PAETI) T, (7:3)

I
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pgz) =[1 +ezp (ﬁAEi(Og)) + exp (ﬁAEi(lz))]_l =1 —Pgm - Pz(l): (7.4)

onde 3 = 1/kgT e T é a temperatura do sistema. O novo estado a;(¢ + 1) do spin o;
é entdo determinado comparando-se um mimero pseudo-aleatério 7;(t) € [0,1] com as

probabilidades acima com a seguinte regra (vide apéndice B para mais detalhes):

0 if ri(t) <p”
g(t+1)=4¢ 1 if pgo) < ri(t) < p(ﬂ) +p(1) (7.5)

3 i

2 if pi® 1M <) <1

Consideremos duas configuragoes iniciais {O'i(A)(O)} e {c?(0)} no tempo ¢ = 0 e as deix-
emos evoluir de acordo com a dinamica de banho térmico descrita acima com o mesmo
ruido térmico, ou seja, usando a mesma sequéncia de nimeros aleatérios para atualizar
os spins. Iremos comparar as duas configuracoes {o7(t)} e {o(t)} através da seguinte
grandeza que generaliza operacionalmente a distancia de Hamming entre configuragoes de
3-estados:

1J A B

D(t) = - > _[1 = é(o7'(8), 07 ()], (7.6)

N i=1

onde a soma é sobre todos os N sitios. Definido desta forma, [J(t) é a fracdo de spins que

difere nas duas réplicas no tempo t. Para realizar uma média sobre as flutuacoes térmicas

repetimos as simulagdes sobre M amostras, as quais levam ao dano médio < D(t) >:

Saz1 Da(t)

< D(t) >= A}gnm T

(7.7)

onde D, (t) é a distancia medida no tempo ¢ para a a — €sima amostra.
Quando duas configuragdes se tornam idénticas no tempo ¢ elas serao identicas para to-
dos os tempos uma vez que sdo atualizadas com a mesma sequéncia de nimeros aleatdrios.

Usando P(t) definido na eq. (5.13) podemos reescrevé-la como (5.15)
< D(t) >=<d(t) > P(t), (7.8)
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onde < d > é medida somente sobre aquelas M;({) configuragoes que sobreviveram até o
tempo £.

As configuracdes iniciais usadas neste estudo foram:

e (a)ordenada aolongo de estados distintos: {/(0) = 0,V;} e {¢P(0) =1V, } (D(0) =

1);
e (b) aleatdria e opostas: {¢2(0)} é aleatéria e {a2(0)} # {¢(0) V,}(D(0) = 1);

e (c) configuracio {¢(0)} é aleatéria e a configuracio {¢2(0)} = {¢/'(0)} exceto
para 50% dos spins os quais sao aleatoriamente escolhidos dentre os dois outros

possiveis estados com equiprobabilidade (D(0) = 1/2);

e (d) o mesmo que em {c¢) exceto para 5% dos spins escolhidos que sao diferentes
(D(0) = 0.05).
Em algumas situacdes precisaremos comparar a evolugao de trés réplicas distintas

A, B e C. Neste caso usaremos o seguinte conjunto de condigoes iniciais:

 (¢) o mesmo que em (c) e configuragio {7 (0) # ¢/(0) V;} onde a cada spin da
réplica C é dada a possibilidade de estar em um dos dois outros estados possiveis

com equiprobabilidade (Da5(0) = 1/2 e Dac(0) = 1).

7.2 Resultados a Campo Nulo

7.2.1 Diagrama de Fase Dinamico

Na figura 7.1 mostramos a probabilidade de sobrevivéncia P(t) como fungao da tem-
peratura ' para o conjunto de condi¢des iniclais (d) para (a) L = 64 e em (b) para L = 64
e L =128 em t = 10000,

Note que para {a) em £ = 10000, P(f) ja atingiu seu valor estacionério para este
tamanho. Observando a dependéncia temporal, observamos trés regimes distintos: i)

um de baixa temperatura (para 7" < Ta, com T3 =~ 1.0) onde P varia de um modo nao
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Figura 7.1: Probabilidade de sobrevivéncia versus temperatura para diferentes valores de
tempo. Para L = 64 os dados para t = 9000 e £+ = 10000 coincidem na escala usada.
M = 100 amostras de comprimento linear (a) L =64 e (b) L = 64 (circulos) e L = 128
(quadrados) em ¢ = 10000. Em ambas as figuras foram usadas as configuracdes (c) (onde
D(0) = 0.05 foi examinado).

abrupto com T'; ii)um regime intermedidrio {(para To < T < T3, com T} ~ 1.2) onde
P = 1 para todo T) iii) um regime a alta temperatura (para T > T}) onde P = 0.
Mesmo para tamanhos menores (L = 16 e L = 32) P(t) ja apresenta um comportamento
similar, apresentando um pico pronunciado (depende mais fortemente de ¢ para tamanhos
menores) na Tegido intermediaria. A variagio abrupta de P(t) perto de T, e T, indica a
existéncia de uma transi¢ao dindmica nestas temperaturas.

Um comportamento similar foi observado no modelo relégio a p-estados (5 < p < 10)
nas duas temperaturas mais altas de transicdo (ver a fig. 9 em [178]) para D(0) = 1.

Este comportamento estd em contraste com aquele observado no ferromagneto de Ising
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Figura 7.2: Evolugao temporal de < D(t) > (—..—), < d(t) > (...) e a probabilidade
de sobrevivéncia P(t) para as temperaturas (a) kgT/J = 0.90, (b) kgT/J = 1.06, (c)
kgT/J =0.70e (d) kgT/J = 1.14. As simulagoes foram realizadas em M = 100 amostras
de tamanho linear L = 64 com o conjunto de condigées iniciais (¢) (D(0) = 1/2). Também
representamos em (a), com uma linha cheia, os resultados para D(0) = 1 (configuracao
inicial (a) onde < D(t) >=< d(t) > uma vez que P(t) = 1, neste caso.).

em d = 3 [50], onde P, para qualquer I}{(0) fixo, decresce lentamente a medida que T
cresce até que se anula na temperatura critica.

Estudamos o comportamento temporal de P(t), < d(t) > e < D(t) > para tem-
peraturas fixas usando o conjunto de configuragoes (¢). Vemos que para a temperatura
T = 090 < Ty, figura 7.2(a), estas trés quantidades ficam mais ou menos estacionsrias
durante os primeiros PMC (aproximadamente 500PM ). Depois disto observam-se
variagoes durante um transiente (Aty) até alcangar um regime de pequenas flutuacées

em torno de valores estaciondrios nao-nulos. Este comportamento também é observado

para outros valores de temperatura (T < T3). Na figura 7.2(c) mostramos este efeito
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Figura 7.3: Gréfico de < D(t = 10000) > versus o dano inicial D(0) para as temperaturas
ksT/J = 080 (representada por circulos pretos) e kzT/J = 1.04 (representada por
circulos brancos). Os resultados para t = 1000 séo também mostrados {por quadrados)
quando kgT/J = 1.04. Realizamos as médias sobre M = 20 amostras de tamanho

L =64 em kpgT/J = 1.04, enquanto que o nimero de réplicas variou de 50 até 1000 em
kxT/J = 0.80. O detalhe, ampliado, mostra os resultados para kzT'/J = 0.80 na regido

perto de D{0) = 0.

para T = 0.7. A medida que a temperatura cresce, aproximando-se de Tz, o tempo Aty
se torna cada vez maior. Para comparacio a figura 7.2(a) também apresenta < d(t) >
(por uma linha cheia) para o conjunte de condigoes iniciais (a): esta linha coincide com
< D(t) > , fato que observamos para D(0) = 1, uma vez que P(t) se iguala a 1. Note
que < d{t) > para ambos os conjuntos de condigoes iniciais (a) e (b) parecem convergir
para o mesmo limite a tempos longos, enquanto que este fato nao ocorre com o dano
< D(t) >. Por isto < d{t) > nao parece ser uma grandeza conveniente para estudar a
evolucao temporal de duas réplicas para 7' < T3 uma vez que se esperarmos por um tempo

suficientemente longo e finito nao veremos o regime de baixa temperatura (i). Ou seja,
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nesta situagao, Th tende a zero como acontece com o ferromagneto de Ising [50], enja P (t)
possui apenas dois regimes ao invés de trés. Na figura 7.2(b), para T = 1.06, podemos ver
que o transiente Atg é muito pequeno (aproximadamente 100PMC) e P(t) = 1, levando
a igualdade < d(t) >=< D(t) > A medida que mudamos a temperatura nesta fase
intermedisria (T, < 7' < T1), obtemos um comportamente similar, com Atg crescendo
a medida que nos aproximamos de 77. Nesta regido as simulagdes ficam inalteradas se
usamos outro conjunto de condicdes iniciais, mostrando que ambos < D(t) > e < d(t) >
se tornam independentes de D(0) e que P{t) = 1 nesta regido. Note que no limite de
alta temperatura (i) (para 7' > T}), nossas simulagoes mostram que P(t), < d{t) > e
< D(t) > decaem a zero apés um transiente Alg, que decresce rapidamente a medida
que anmentamos a diferenga entre 7" e 77. Para ilustrar isto exibimos na figura 7.2(d) o
comportamento de P(t), < d(t) > e < D(t) > para 7' = 1.14.

Assim, pelo que foi exposto acima, iremos daqui em diante, nos concentrar exclusi-
vamente em quantidades médias obtidas através de todas as M amostras, ac invés de
calcular as médias sobre somente as M; amostras que sobreviveram.

A sensibilidade do limite assintético de (D) as condigdes iniciais D(0), para temper-
aturas fixas, pode ser visto na fig. 7.3.

Na fase intermediéria (ilustrada para 7" = 1.04) (D) é independente da condigao ini-
cial D(0), nao nula, enquanto que o contrario ocorre com o regime de baixa-temperatura
(ilustrado para T = 0.8) onde < D > é infinitesimalmente pequeno para um D(0) in-
finitesimal e cresce quase que até 1 a medida que D(0) se torna 1. Levando em conta que
P(t) = 1 na fase intermediaria, podemos entao dizer que este regime é “completamente
cadtico” no sentido de que mesmo duas configuracoes infinitesimalmente préximas em
t = 0 irao sempre ficar separadas por uma distancia finita.

Os trés regimes de temperatura podem ser vistos também no grafico de < D(t) >
versus T, para diferentes condigdes iniciais, exibido nas figuras 7.4(a) e 7.4(b).

Observamos que (i) para T < T3, < D(t) > é ndo-nulo e depende da condigao inicial

D(0); (ii) para Ty < T < Ty, < D(t) > é nao-nulo e independe da condigao inicial (0) e
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Figura 7.4: Dano médio < I > versus temperatura para trés diferentes danos (a) D(0) =
1 ,(b) D(0) = 0.5 (condi¢do inicial ¢) e (c) D(0) = 0.05 (condi¢do inicial d). Usamos
M = 100 amostras de tamanho linear L = 64 para a figura (a) ¢ = 500 e para a fignra
(b} ¢ = 10000.
(iii) para T > Ty, < D(t) >= 0 para qualquer valor inicial D(0). Os gréficos correspondem
a simulagoes realizadas para L = 64, M = 100 amostras e (a) ¢ = 500 (b) ¢ = 10000,
respectivamente. No intervalo 500 < ¢ < 10000 a mesma figura é obtida excetuando as
vizinhangas de T} e T3, indicando que fora deste pequeno limite de temperaturas < D(t) >
parece ter atingido seu limite temporal assintético << D >. Em relagdo 4 dependéncia de
tamanho, < D > ndo varia muito com L, ocorrendo sua mais acentuada diferenca perto
das temperaturas de transi¢ido 7 e 7;. O diagrama de trés fases é similar aquele obtido
nos vidros de spin em d = 3 [50] e no modelo XY em d = 2 [176].

O regime de baixa temperatura (i) é consistente com a estrutura do espago de fase

ferromagnética (trés vales distintos com a mesma cuergia porém com magnetizagoes dife-
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rentes): duas configuragoes inicialmente diferentes de modo a estarem em vales diferentes
em t = 0 continuarao confinadas em seus respectivos vales e assim manterao um distancia
finita por um longo tempo. Esta distancia apresenta efeitos de memdria, ou seja, depende
da sua distdncia inicial, e cresce monotonamente com a distancia inicial D(0). O regime
de alta temperatura (iil) pode ser também entendido em termos da estrutura do espaco
de fases da fase paramagnética (um unico vale): duas configuragdes irdo sempre se en-
contrar uma vez que estdo em um tinico vale e portanto o dano se anula. Entretanto
ndo é claro qual é a estrutura do espaco de fase do regime de temperatura intermedidrio
(ii) no qual duas configuragoes inicialmente distintas mantém uma distancia finita por
um tempo muito longo (uma vez que P(t) = 1) e sempre atingem a mesma distancia
assintdtica para uma temperatura fixa, independentemente de sua proximidade em ¢ = 0.
E possivel que este comportamente inusitado se deva a um espago de fase achatado onde
duas configuracdes poderiam evoluir como se fossem dois “caminhos aleatdrios” no espago

de fases, os quais devido & alta dimensdo, ndo se encontram em tempos razoaveis.

7.2.1.1 Flutuagoes da Distancia de Hamming

Para estudarmos um pouco mais a estrutura do espago de fases observamos a de-

pendéncia da flutuacao o(t), dada por

o(t) = /< D2(t) > ~ < D(t) >2,

da distdncia média < D >. Observamos que para o conjunto de condi¢des iniciais (@) hé
uma flutuagao quase nula no regime de baixa-temperatura exceto perto de T3, onde cresce
abruptamente. Um comportamente similar foi relatado para D(0) = 1, na transigéo de
temperatura mais baixa do modelo relégio (4 < p < 10) [178].

Mostramos na figura 7.5(a), uma distribuigao tipica das distancias, apdés { = 10000,
bem abaixo de Tp, a qual apresenta um tnico pico em D ~ 1 indicando que todos os
pares de configuracoes (as quais estavam inicialmente nos estados fundamentais do fer-

romagneto) cairam em vales diferentes da estrutura do espago (relevo) da energia livre.

130



0.5 ¥ ¥ ' T T T v T

1 ¥ 1 T T Y | ]
10| ] 04| D(0)=1.0 _
03 N
0.8} 78 D(0)=0.5 02} ]
C—23 D(0)=1.0 | 0.1 -
06| 0.0 i . ) . ’
0.4 D(0)=0.5 -
0.4 - F
03 - -
0.2} -
0.2 [ )
01} -

0.0 8 T e ree U0 Yo ra G b o_o n b 1 i i

0.0 0.2 04 0.6 0.8 1.0 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8

Distancias Distincias
(a) (b)

Figura 7.5: Distribui¢oes de distancias apds ¢ = 10000 em uma tede de tamanho linear
L = 64 para (a) os conjuntos de condigbes iniciais (a) D{0) = 1 e (c) D(0) = 1/2
tomadas nas temperaturas kpT/J = 0.50 com M = 500 amostras e (b) kgT/J = 1.06
com A/ = 100. Encontramos nas simulagbes que, na fig. 7.5(a), < D >~ 1.00 e § ~ 0.0005
quando D(0) = 1, e < D >~ 0.57 e § 2~ 0.44 quando D(0) = 0.5. Em (b) obtivemos,
para ambas as condig¢oes iniciais, < D >~ 0.25 e § =~ 0.04.

Quando os pares das configuragdes iniciais estao distantes de qualquer um dos estados
fundamentais, a flutuagao a(t = 10000) é relativamente grande. Isto se deve ao fato de
que os pares que estao separados [)(t = 10000) # 1 ainda levardo um tempo relativamente
longo (na medida que T' nio é muito grande) para pular as barreiras de energia entre os
vales até que atinjam ou o mesmo vale, e entao D) = 0, ou vales diferentes, o que implica
em [ = 1. O histograma riscado da figura 7.5(a) ilustra este fato para o conjunto de
condigoes iniciais (¢c) e T' = 0.5. Na fase intermedisria, o comportamente de &, para T
nao muito préximo de 13, apresenta pequenas flutuagoes de < DD > as quais decrescem

com o aumento da temperatura até que se anule em 7). Além disso, a distribuicio de
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distancias é independente das condigdes iniciais, como ilustrado na figura 7.5(b) para os
conjuntos de condigoes iniciais (a) e (¢). O fato de que o sistema evolui com peque-
nas flutuagoes no regime de temperaturas intermedidrias também foi encontrado na fase

inesperada encontrada no modelo relégio com p-estados (5 < p < 10) [178].

7.2.1.2 Temperaturas Criticas

A determinagao das temperaturas criticas de transicao (77 and T3) apresenta sérios
problemas devido aos efeitos de tamanho e tempo finitos. Por isso usamos o procedimento
de escala de tamanho finito [184, 193, 152] para obter estimativas mais acuradas para estas
temperaturas de transigdo. O método descrito anteriormente no capitulo 5, baseia-se no
calculo da quantidade < R{L, T) > a qual fica independente de L em 1" = 73. Portanto,
para tamanhos suficientemente grandes curvas de < R > versus T devem cruzar na mesma
temperatura 7). Na figura 7.6 exibimos as curvas de < R(L,T) >versus T para L = 16,32
and 64 e o conjunto de condic¢des iniciais (a). O grafico nos permitiu obter uma estimativa

para 1)
kgTy

=1.13 = 0.01. (7.9)

Esta temperatura é bastante proxima da temperatura critica exata do modelo de Ising

ferromagnético em d = 2
ksT, (q=2)/J = [fn(1+V2)]™! = 1.13459 . .. (7.10)

o que € um resultado inesperado.

Para determinar a temperatura 75 seguiremos o procedimento adotado anteriormenete
por [176] para o modelo XY em d = 2. Assim consideraremos trés diferentes réplicas A, B
e C e definiremos a medida A(f) para comparar a evolugao de {o (1)}, {o2(t)} e {aF(¢)}
partindo das condicdes iniciais escolhidas {a7*(0)}, {g£(0)} e {aF(0)}:

A dependéncia térmica da média < A(t) > usando o conjunto das condigées iniciais

(e) é mostrado na figura 7.7. Vemos que, para tempos suficientemente longos, < A(t) >
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Figura 7.6: A razio < R >=< 7p/77 > versus temperatura para tamanhos distintos
L. O ndmero de amostras usadas foi M = 16000, 10000 e 500 para L = 16,32 e 64,
respectivamente. Os dano inicial foi D(0) = 1 (conjunto (a) de condigdes iniciais). As
barras de erro sao menores do que os simbolos. A seta indica o pontoexato da temperatura
critica do modelo de Ising.

cumpre o papel de parametro de ordem para a transicio continua em 75 da mesma forma
que < 12 > o faz para a transicao em T;. Podemos também caracterizar as trés fases
dinamicas em termos dos dois pardmetros de ordem < D > e < A > como: (i) para
T<Ty <D>£0e<A>#0; (ii)para I, <T <Ti, <D >#0and < A >= 0; (iii)
forT>T), < D>=<A>=0.

De modo similar ao descrito nas equagdes (5.25 € 5.26) do capitulo 5 podemos definir
T{A)(L,T ), o (L,T) e < RA)NL,T) > obtemos a dependéncia térmica da média <
R®) > exibida na figura 7.8.

Da mesma forma que para 7}, o cruzamento das curvas de < RANL, T) > x T
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Figura 7.7: < A > como fungao da temperatura. Foram usadas M = 200 amostras de
tamanho linear L = 64 com condigoes iniciais (d).

permite fazer uma estimativa da temperatura de transicao 75

kgly

— 0.99 +0.01 (7.11)

Esta temperatura, que marca o intcio da fase intermedidria, é muito perto da temperatura
critica exata 0.99497. .. do modelo de Potts ferromagnético a 3 estados. Um fato similar

foi observado para o vidro de spin em d = 3 [50{ € no modelo XY em d = 2 [176].
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Figura 7.8: A razao < R& »>=< Tz(A)/ (Tl(‘/'\‘))2 = versus temperatura para diferentes
tamanhos: I — 16,32 e 64, cujo mimero de amostras foi respectivamente, no méaximo,
M = 10000, 1000 e 250. A seta indica o valor da temperatura critica exata do modelo de

Potts (g = 3) estético.
7.2.2 Expoentes Criticos Dinamicos

7.2.2.1 Expoente z

De modo similar aquele usado por Wang et al [152] e deserito no capitulo 5 calculamos

numericamente os expontes criticos z; = 2(T1) e 22 = 2(T3) através dos respectivos tempos

médios 1 (L,T1) e Tl(A)(L,Tg) necessérios para que < D > e < A > se anulem, ou seja

admitimos que

7 (L,Ty) ~ L™ (7.12)

TO(L,Ty) ~ L (7.13)
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Figura 7.9: Grafico log log dos tempos de relaxagao 1y (a) e TI(A) (b) versus o comprimento
linear da rede I, calculado nas temperaturas T.(q = 2) e T.(q = 3), respectivamente. Em
(a) tomamos a média sobre 16000, 10000. 4000 e 500 amostras de tamanhos L = 8.16, 32
e 64 com dano inicial D(0) = 1/2 (conjunto de configuragoes (4)). Em (b} usamos
M = 40000, 20000, 20000 e 7000 respectivamente de tamanhos L = &, 16,32 e 64 com o
conjunto de condigdes iniciais (d). As linhas retas correspondem a z = 1.54 (a) e 2 = 2.28

(b).

As figuras 7.9(a) e 7.9(b) apresentam o grafico log-log de 71 and Tl(A) versus L, onde as
simulacoes foram realizadas na temperatura critica exata dos modelos estaticos ( 7. (g =

2) e T, (g = 3)), os quais acreditamos serem os valores exatos para T1 e T3. Da inclinagao

das curvas obtivemos

2 = 1.54 4 0.02 (7.14)

2 =2.28 1 0.03 (7.15)
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O valor de 2z concorda bem com o valor recente z o~ 2,196 para o modelo de Potts
a 3-estados a partir da dindmica a tempos curtos ("short-time dynamics”) [204] e com
resultados anteriores nos quais 2.1 < z < 2.8 (ver [205] e referéncias citadas e [207]).
Entretanto, z; esté longe do valor creditado ao modelo de Ising ferromagnético em d = 2
[205, 152, 196, 197, 206]. Isto indica que a transigao dinamica em T,, apesar de ser
consistente com a temperatura critica exata do modelo de Ising nao esté na mesma classe
de universalidade desde que a técnica de propagagao de dano, dentro da dinamica de banho
térmico, tem apresentado estimativas para z {152, 190, 196, 197], as quais concordam com
valores obtidos a partir de outros métodos, Cabe observar que uma discrepancia similar
na classe de universalidade também ocorre na transigao superior dos vidros de spin, onde
T, corresponde ao ponto critico da percolagao frustrada de ligagao e os expoentes criticos

estao na classe de universalidade da percolacio padrao de ligagao [195, 208].

7.2.2.2 Expoente ¢

A anilise do comportamento temporal de (D(¢)) para L = 256, apresentada na figura
7.10 para o intervalo 1.131 < T < 1.137 permite calcular o expoente 4.
Para a temperatura T = T.(q = 2) encontramos que (D(t, L = 128)) = (D(t, L =

956)} no intervalo 60 < ¢ < 200 e apresenta um decaimento tipo lei de poténcia da forma

(D(t)) ~ t7°.

para t << L*. Assim na regido 60 < t < 200 onde nossos resultados ficam independentes
do tamanho e usando a figura 7.10, podemos obter uma estimativa mais acurada para 13
do que o apresentado anteriormentre usando o fato que nesta temperatura {(D(t, L)) deve

ter um decaimento tipo lei de poténca. Desta curva obtemos

k}BTl

=1.135+£0.003 (7.16)
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Figura 7.10: Grafico loglog de < D > versus t nas temperaturas fixas kgT/J =
1.131,1.1325, 1.134,kgT.(q = 2)/J e 1.137. Os resultados foram tomados sobre M = 100
amostras de tamanho linear I, = 256 com dano inicial D{0) = 1 (configuragoes iniciais
(b). A linha de pontos tem coeficiente angular de —0.46, conforme predito pela percolacao
direcionada.

que possui um coeficiente angular

& = 0.46 + 0.03 (7.17)

que é um valor bastante compativel com § ~ 0.46 da percolagao direcionada em 2 + 1
dimensdes (ver [54] e referéncias citadas). Um resultado similar foi obtido por [34] onde
a temperatura de transi¢ao dinamica nao coincide com aquela do modelo estético. Nosso
resultado, assim como aquele em [54], corroboram a conjectura de Grassberger [185], uma
vez que a transicdo em 7 ndo coincide com a temperatura critica do modelo de Potts a
3-estados em d = 2,

Também examinamos a evolugao temporal de < A(f) > perto de T5. Nossa curva
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apresenta um comportamente tipo lei de poténcia em 1" = 1, (¢ = 3), entretanto nossa
estatistica (2000 amostras para o tamanho L = 256) ndo se mostrou suficiente para uma
estimativa confiavel de &, uma vez que neste caso probabilidade de sobrevivéncia de A é

muito pequena e os tempos de relaxacgio muito longos (TI(A) =~ 60 n, para L = 256).

7.3 Influéncia de Campos Externos

7.3.1 Campo Magnético

Estudamos o efeito do campo magnético usual sobre < [ > e nafigura 7.11 mostramos
o grafico de < D > (¢t = 10000) como fungdo da temperatura 7' quando um campo
magnético de intensidade B = 0.01 é aplicado.

As simulagoes foram realizadas com as condigbes iniciais {a) (representada por quadra-
dos) e (b) (representadas por circulos). Para comparag¢ao incluimos nas figuras o resultado
a campo nulo para o conjunto de condigGes iniciais {a). Podemos entdo concluir que ambas
as transi¢Oes persistem na presenca de um campo magnético pequeno (para um campo
suficientemente grande < £) > se anula para todas as temperaturas 7). Resultado similar
ja foi relatado para o ferromagneto de Ising em d = 2 [54] e d = 3 |53, 54] com a dinamica
de Glauber. Consequentemente podemos enunciar que o campo magnético nio € o campo
conjugado ao pardmetro de ordem < D >(distdncia de Hamming) nem ao pardmetro

< A >,

7.3.1.1 Campo Conjugado & Distancia de Hamming

Um novo tipo de campo externo, que chamaremos h, foi introduzido ha poucos anos
atrds [55], no contexto do autémato celular de Domany-Kinzel [56], o qual destréi a
transi¢do dindmica apresentrado pela distancia de Hamming e leva a divergéncia, na

temperatura de transi¢do, da susceptibilidade associada a ela definida por:

o< D>
Xh = Thl_ﬂ]' (718)
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Figura 7.11: Dano médio < [}t = 10000) > como funcio da temperatura para um
campo magnético de intensidade B = 0.01 e de condi¢ées iniciais (a) (quadrados vazios)
e (b) (circulos vazios). Para comparagao, também representamos (triangulos cheios) os
resultados em campo nulo com dano inicial D{0) = 1. Usamos M = 200 amostras no
tamanho L = 64.

Em [55], o campo h foi definido como sendo a frequéncia na gual distintos nimeros
aleatorios sao usados para atualizar as duas réplicas, enfraquecendo assim o acoplamento
entre as réplicas. Um andlise de campo médio deste automato celular predisse o mesmo
comportamente para . Recentemente (capitulo 6), mostramos que o campo h cumpre o
papel do campo conjugado a distancia de Hamming. Este mesmo comportamento também
foi verificado no modelo de Hopfield assimétrico ultra-diluido [38].

Nossos resultados da aplicagao do campo A (para h = 0.005 e &~ = 0.010) sao mostradas
na figura 7.12.

Para comparacao, também mostramos < D)t) > para h = 0. Claramente vemos que

um pequeno valor h é suficiente para destruir a transigao dinamica continua apresentada

pela distancia de Hamming em T = 77 com h = 0. Uma vez que nao ha um equivalente

140



0.5 I * || T | L]

- A <4

o
04 - -
A
e O A ;
a
A
0-3 B Q0 A -
o A
L o] .
<D> o 4
a
0.2 o 0O a -
o
o

N o) o D ]

0.1 I~ a (»] a et
o

3 O 4
0.0 L it 6+0-0-b-0—0+—0

1.0 1.1 1.2 1.3

ko T/J

Figura 7.12: A dependéncia térmica de < D{t = 4100) > para diferentes valores do
campo externo h. Usamos M = 100 amostras de tamanho linear L = 64 com o conjunto

de condigées iniciais ().

ao teorema de flutuagao-dissipagao para o dano, obtivemos a susceptibilidade a campo
nulo 3 calculando a variagdo do dano < D(t) >correspondente a uma pequena mudanga
no campo h. A figura 7.13 mostra estas aproximacoes para Xy versus 1’ para os valores
do campo h mencionados acima. Observamos que similarmente ao ferromagento de Ising
[62] e a0 modelo de Hopfield assimétrico ultra-diluido [38], x» tende a divergir perto da
correspondente temperatura de transigao T a medida que A — 0, o que indica que k é o
campo conjugado a < I >. Para a transicao em 75 precisamos comparar trés réplicas,
e se definimos h como, por exemplo, a frequéncia com que diferentes niineros aleatorios
sao usados para atualizar as trés réplicas, entdo b aumenta um pouco o valor de < A >

para T < T3, mas no entanto nao é capaz de evitar que < A > se anule acima de uma

certa temperatura.
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Figura 7.13: Aproximagoes para a susceptibilidade x, versus temperatura obtida a partir
dos resultados da figura 12. A seta indica o valor da temperatura critica exata do modelo
de Ising em d = 2 T,(¢g = 2).

7.4 Conclusoes

Investigamos o comportamento dinamico do modelo de Potts a 3-estados na rede
quadrada através do método de propagacgao de dano usando a dinamica de banho térmico.
Encontramos que este é o modelo mais simples estudado até agora que apresenta uma
estrutura de trés fases similar aquela encontrada em sistemas mais complexos como, por
exemplo, o modelo de vidro de spin em d = 3 [50, 195] e no modelo XY em d = 2
[176]. Além disso, aparece uma fase cadtica inesperada acima da temperatura critica
T> = T. (¢ = 3) do modelo de Potts estético e abaixo da temperatura critica estética
T: = T, {g = 2) do modelo de Ising. Nesta fase, duas configuragoes iniciais ficarao
separadas por um tempo muito longo (uma vez que P(t) = 1) e sempre atingirao, para

uma temperatura fixa, o mesmo valor para a distancia de Hamming independentemente

142



de quao perto estavam em t = 0. Talvez isto se deva, em termos do relevo da energia
livre, a num achatamento do mesmo de modo que qualquer duas configuragoes evoluam
como “caminhantes aleatorios”, os quals nao se cruzam em tempos razoaveis devido a
alta dimensionalidade do espaco de fase. Outro resultado incomum, relacionado & nova
fase, é o fato de que, apesar da temperatura onde termina a fase mntermediaria, que
termina em 73, coincidir, dentro da incerteza admitida, com a temperatura critica do
modelo de Ising estatico em ¢ = 2 (T, (¢ = 2)), o expoente critico dinimico z; difere
bastante daquele relatado na literatura para este modelo. O expoente do decaimento a
tempos curtos 6 da distancia de Hamming indica que esta transicdo estd na classe de
universalidade da percolagao direcionada em (2 + 1) dimensdes, o que concorda com a
conjectura de Grassberger [185]. Também verificamos que um novo tipo de campo externo
h, introduzido ha alguns anos [55], cumpre o papel de campo conjugado ao parametro de
ordem < [} > desta transicao, ou seja, ele destréi a transicao em 7} observada quando
h = 0 e cuja susceptibilidade associada diverge.

Achamos que seria interessante investigar o comportamente a longos tempos da fungao
de auto-correlagao C(t) em cada uma das trés fases dindmicas para que possamos ver,
em particular, como a forma funcional no regime de baixas temperaturas difere daquele
de temperaturas intermediarias. Como verificamos que o tempo de relaxacio em T} &
menor que em 15 (21 < 22) e que efeitos de meméria no dano inicial desaparecem para
T 2 T3, esperamos que (similarmente ao que ocorre com vidros de spin [199, 200]) C (1)
na fase intermediaria decaia mais lentamente do que no regime de alta temperatura (onde
provavelmente deve ser um decaimento exponencial) , mas mais r4pido que no regime
de baixa temperatura (onde poderia eventualmente ser um decaimento exponencial tipo
alongado ( “sttretched exponential”) similar ao encontrado no ferromagneto de Ising em
d =2 209, 198)).

Mais estudos sdo necessarios para esclarecer a natureza real desta fase 1nesperada.
Em particular, € preciso verificar se realmente o limite superior da fase intermedisria 1y

coincide com T, (g = 2) e, caso afirmativo, entender por que isto ocorre.
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Conclusoes Gerais

Nesta tese estudamos problemas dindmicos relacionados com sistemas biologicos
(parte 1) e sistema;s magnéticos (parte II). Na primeira parte estudamos, no capitulo
2. a polimerizagio autocatalitica de polimeros tipo ARN; no capitulo 3, um modelo para
uma populacio migrante sob agao de selegio estabilizante e mutagao espontanea e no
capitulo 4 um modelo de funcionamento para cérebro. Na segunda parte da tese estu-
damos propriedades dinamicas de sistemas magnéticos usando a técnica de propagacao
de danos. No capitulo 5, apresentamos uma revisio da literatura desta area relacionada
com a tese; no capitulo 6 estudamos o efeito do campo h no modelo de Ising em d=2
¢ 1o capitulo 7 estudamos algumas propriedades do modelo de Potts (g=3)emd =2

Em suma verificamos:

e No capitulo 2, que a polimerizagao de cadeias tipo ARN na presenca de ligagoes
fracas nao especificas favorece o aparecimento de cadeias com comprimento meédios
maiores. A curva de comprimento médio versus geragoes apresenta uma mudanga de
concavidade também presente em experimentos para crescimento de oligoguanilados
[126] e a nossa distribui¢ao de tamanhos de cadeia apresenta uma boa concordancia
com experimentos de sintese de oligdmeros [130]. Uma extensao imediata do tra-
balho seria realizar as simulacdes em trés dimensGes para minimizar o efeito do
volume excluido e incluir diferencas entre as intensidades de ligacdo covalente. Isto
poderia trazer resultados mais abrangentes para comparacao com outros experimen-

tos além de, talvez, conseguirmos comprimentos médios bem maiores.
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e No capitulo 3 estudamos um populagao numa cadeia unidimensional migrante sob
acdo de selecao estabilizante e mutacdo espontaneas. Pudemos monitorar, geracao
a geracao, os valores fenotipicos e genotipicos da populagao assim como sua dis-
tribuicio geografica. Calculamos o valor médio, varidncia, assimetria e curtose
para os valores fenotipicos (e, nesse modelo, diretamente os genotipicos) em dois
tipos de modelos diferentes e verificamos que para taxas de mutagao menores que
10~% a distribuicao fenotipica (e aqui genotipica) fica muito leptocurtica, o que
invalida as observacoes corriqueiras de que os valores fenotipicos seguem normal-
mente uma distribuicdo Gaussiana ou aproximadamente Gaussiapa. Assim pode-
mos dizer que, para taxas de mutacao menores que 1074, as mutacoes espontaneas
nio conseguem balancear a erosio causada nos fendtipos pela selecao estabilizante.
Mostramos, também, como a porcentagem de heterozigotos em equilibrio do mod-
elo 2 sa0 maiores devido & combinacao entre a redundéncia genética e o isolamento

geografico imposto.

Uma extensao interessante seria simular este problema em duas dimensoes. Igual-
mente, sabe-se que uma parcela importante da variabilidade da heranca poligenica
pode ser mantida por epistasia [99]. Assim incluir este efeito no modelo em um
segurido momento pode trazer resultados interessantes. O dificil é saber como sao
as interagdes epistaticas. Uma outra possivel extensao seria usar interagoes nao
usuais entre o fenétipo e o ambiente, Finalmente poderiamos, ao invés de usar a
distribuicio Gaussiana de efeitos alélicos como foi comumente utilizado nos modelos
tradicionais como Crow e Kimura [100], usar uma distribuicao como ¢-Gaussiana
[137], uma vez que provavelmente poderemos estender os resultados analiticos tradi-
cionais para esta nova distribuigao, que inclui a distribuigao Lorentziana (segundo

momento divergente).

¢ No capitulo 4 desenvolvemos um modelo para o funcionamento do cérebro, especi-
ficamernte, para a sequéncia de disparos dos neurdénios, onde levamos em conta o

fato biolégico de que o neurénio precisa de cerca de 1-2 milisegundos, apds disparar,
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para poder voltar a disparar de novo. Este tempo € chamado de tempo refratario
absoluto (7,.). Inspirados nos modelos de Zaitzev [118] e no modelo de Bak e Snep-
pen para evolugao biologica [41], mostramos que a distribuigao de saltos no estado
critico segue uma lei de poténcia com um expoente a(T,) que é fungao do tempo
refratario absoluto e que para T, = 0 o expoente concorda com aquele do modelo de
Bak e Sneppen para evolugao biolégica. Vimos que cada neurdnio intercala estados
de altissima atividade com outros de extrema calma. Definindo o tamanho da anti-
avalanche como o intervalo de tempo em que o neurdnio fica inativo, mostramos que
a distribuicao destes tamanhos também segue uma lei de poténcia ¢ este expoente
parece concordar, dentro da precisao, com dados de Newsome e Britten, citados por
Koch [140] e com uma amostra de Gatass et al [143]. Uma extensao imediata deste
trabalho seria estudar por que isto ocorre e checar com aquelas amostras que exibem
uma distribuigao do tipo lei de poténcia se elas concordam com nosso expoente. O
fato de experimentos realizados por grupos distintos possuirem amostras que con-
cordam com nosso expoente nos parece ser um indicativo, ainda que preliminar, de

um resultado relevante.

No capitulo 6 mostramos que o campo conjugado introduzido por Tsallis e Mar-
tins [55] se comporta como o campo conjugado a distancia de Hamming e que a
susceptibilidade de dano diverge na temperatura critica do modelo. Uma possivel
extensao deste trabalho, que seria a aplicacdo do mesmo em outros modelos como
por exemplo no modelo de Potts, foi apresentada no capitulo 7. Além disso, em um
outro trabalho [38], aplicamos também este conceito de campo conjugado no mod-
elo de Hopfield assimétrico diluido, onde a definigao foi estendida para temperatura
nula. Da mesma forma mostramos que ele é capaz de destruir a transigao dinamica

apresentada pela distancia de Hamming.

No capitulo 7 estudamos, através da técnica de propagagao de danos, as fases
dinamicas do modelo de Potts (g = 3), onde calculamos as temperaturas criticas de

transicdo dinimica que separamn as {rés fases dinamicas apresentadas pela distancia
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de Hamming e funcoes correlatas. Calculamos o expoente dindmico z nas duas
temperaturas criticas: Tp que separa a fase onde o dano é diferente de zero e de-
pende do dano inicial da fase intermediaria onde o dano é sempre diferente de
zero e independe do dano inicial e coincide com a temperatura critica do modelo
estatico (Ty = Tu(g = 3)), e Ty que separa a fase intermedidria da fase conge-
lada e que coincide surpreeendentemente com a temperatura critica do modelo de
Ising (T} = T.(g = 2)). Calculamos o expoente § na temperatura T} e e ele co-
incide com o expoente da percolagao direcionada, o que confirma a conjectura de
Grassberger [54]. Mostramos ainda que a transigio dinimica em T € destruida por
um campo conjugado ndo-magnético [55] e que o campo magnético ndo destrol a
transicao dinamica. Uma extensao seria calcular as auto-correlagoes para entender
o que ocorte na fase intermediaria que conduz a resultados tao mesperados em um

modelo muito simples.
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Apéndice A

Dinamica de Banho Térmico no Modelo de Ising

Seja o Hamiltoniano

H = th’g’t onde h’i = (Z Jiij) + B (Si:il), (19)
é {7}

onde {j} que dizer a soma para todos os primeiros vizinhos de ¢, Jij € matriz de acopla-
mentos e B é o campo magnético uniforme externo. Na rede quadrada se o spins central

estiver no estado +1, a energia sera:

ET':*J(O'J' ‘}—O'k+0';+0'm)—'B (20)
onde j, k, | e m 580 os primeiros vizinhos de S;. Se no entanto S; = —1, a energia é dada
por:

E,=Jo;+or+o+on)+ B (.21)

desta forma a diferenca de energia AE = E; — By = +2J(0;+ 0, + o0+ om) + 28 = 2hy.

Assim :

-2H
Sty =+1= P(Si(t+1)=H1) = = -eny = 1+e"6:([HI*H) (22)
s€ BHa ) i

S’L(t) - 71 = P(Sl(t + 1) — +1) = e—ﬁH+e—ﬁHA — 1+e+.6(H17H}

onde H; é a energia do sistema quando o spin S; é invertido. Desta forma
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PS(t+1) = +1) = pu = 5 + gtgh(Bh) ¥ 5i(0) (.23)

Se o numero aleatorio

>pp = Si(t+1)=-1
Entdo sendo P(S;(t), Si(t 4 1)) a probabilidade que o spin Sj(t) se torne Si(t + 1) uma

vez que era S;(t), as probabilidades de transicao sao dadas por:

P(—+)= [l +e P8P
Pl+—)= [1+ e-l'ﬁAE 1
(=)= } (.25)
P—) = [1+e*oar]
P(++) = [1 +eP8F]7
Realizando a razao g(f—ll) pode ser
P(+—) - ]‘ + e_ﬁAE _ 6'*,5AE _ 6’_’BEL/Z _ Peq(S”t' (t) - Ml) ( 26)
P(—4) 1 etPrE e B 7 T Pu(Si(h) = +1) '
o que pode ser reescrito como
Fg(Si(t) = +1)P(+—) = Py (5i(t) = —1)P(— 1) (:27)

que é a expressao do balanco detalhado.
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Apéndice B

A DinAdmica de Banho Térmico e o Modelo de Potts

Seja o Hamiltonio de Potts

H=-J Zé(cri,aj)—BZ(S(ai,O) (o;=0,1,2,...,g—1) (.28)

<if>
Com ¢ = 3 na rede quadrada, sendo ng, n; € Nz 0 nnimero de sitios primeiros vizi-
nhos nos estados 0, 1 e 2 respectivamente (no+ 7y + ng = 4). Sendo kg, £ e E2 a
energia do sistema (spin central mais primeiros vizinhos) quando o spin central ¢ 0, 1 e 2

respectivamente. A diferenca entre os possiveis estados é dada por:

AFy Ey—By —J(ny—mng) +B
AEg B\ —Fy —J(ng—mg) +B (.29)
AE,, Fe—FE7 —J(ne—m)
Entdo sendo P(0;(t), 0:(t +1)) a probabilidade que o spin o;(t) se torne o;(t + 1) uma vez
que era o;(t), as probabilidades de transicao sao dadas por

o~ BH(Gi(t+1))
Ploy(t), 0i(t +1)) = —pataiii=0) [ o ARG D=1] | o PR GTI-2)

(:30)

Podemos verificar facilmente que:

P(os(t+ 1) = 0 Yo;(t) = [1 + e PAE0 4 g=AaBo|~]
P = Plog(t +1) = 1Voy(t) = [1  ePOEm 4 7Rz (:31)

P(o;(t+1) = 2Vo;(t) = [1 | etFAFoz  gHARFL2]=]
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Realizando as razoes 1};’?1)?(1))}’ ig’g% e ﬁgﬁi temos que

P(O, 1) _ 1 +€‘*ﬁAEo1 + e—ﬁAEozz _ efﬁEl /Z _ 6*6&5’01 _ Peq(o'i(t) = 1) (32)

P(1,0) 1 +etBABn 4 o—fAKe e B [ 7 P (o:(t) =0)

P0,2) _1cin g BB cBBE g, Palolt) =2) gy

P(2,0) 1+ etPABon 4 etBAE2 g P /7 P (o:(t) = 0)

P(Lz) B 14 e—i—ﬁAEm + eﬁﬁAEm B e—ﬂEz/Z B ew,GAElz B Peq(gi(t) — (34)

P(2,1) 14 etPABor 4 gtAAF e PEjZ B (oi(t)=1) )

o que pode ser reescrito como

P (o:(t) = 0)P(0,1) = Py(ai(t) = 1)P(1,0) (.35)
Poy(o:(t) = 0)P(0,2) = Py(oi(t) = 2)P(2,0) {.36)
Pa(ou(t) = 1)P(1,2) = Py(o,(t) = 2)P(2,1) (.37)

as quais satisafazem o principio de balango detalhado. Assim sorteamos um numero

aleatério 0 < r; < 1 e os spins serao atualizados conforme

O-i(t+ 1) =0 se i _<__ P(O’i(tJr 1) = 0),
ot + 1) =1se Ploy{t +1)=0) <7, < Ploy{t +1) =0) + Plos(t +1) = 1) - (.38)
P(O—;(t‘l’l):O)‘i—P(O—;(t‘l’l):1)S0—z(t+1):27'1_<_1
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