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Errinerung

Wir betrachten den Transport von lonen Na* und ClI~ Uber

Lineares Potential

o Kanéale durch eine Zellmembran.
T
Hyperbolicus
Potential
@

S’ o @

Schritte: 38130
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Errinerung

Jedes Teilchen, im Kanal hat die Energie:

N N

(x)+ > (Fu(pri, ) + Fe(pi, py);
i=1 j=1
J#i

V ist das von auf3en auf das lon wirkende Potential.

Fu beschreibt die Wechselwirkungsenergie zwischen den
einzelnen lonen als lonen-lonen Potential

RSN ° RI —r; Rl —r;
0 _ iy iy
Fu(pis pj) = Uj << o > exp ( o ) cos <2w c )) .

F¢ ist propotional zum Coulomb Potential F¢ = r—‘j
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Abbildung: Das Potential Fy, fur die lonenpaare Na*C/—, Na* Na®
undCIl~ CI~.
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Errinerung

Wir verwenden den Metropolis Algorithmus
o Falls Eg < E, wird die neue Konfiguration angenommen.

e Falls E4 < Eg wird die neue Konfiguration mit der
Wabhrscheinlichkeit e(F4=£8)/T angenommen.
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Ea— Erweiterung 1:

Randionen werden durch das Potential der lonen im Kanal
Lineares Potential .
- beeinflusst
Potential
Tangens

Hyperbolicus
Potential




Membrantransport

Julia Gatzek
Jorg Sauter

S Erweiterung 2:

Optimierung des Programmcodes. Aufwandigster
Programmteil ist die Berechnung der
Wechselwirkungsenergie.

e Es andert sich immer nur die Positions eines Teilchens, d.h.
nur fir dieses Teilchen missen die Wechselwirkungen neu
berechnet werden.

e Vernachlassigung von Fy, und F¢ flr weit entfernte lonen.

e Ergebnis: Reduktion der Laufzeit auf bis zu ein Sechstel.
Weitere Einsparungen wurden erziehlt indem nurnoch jedes
zehnte Bild dem Film hinzugefligt wurde. Das komplette
Verzichten auf die Ausgabe eines Films reduziert die Laufzeit
auf die Halfte.
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Ergebnisse

Wir untersuchen nun das Flussverhalten des Modells Gber je
50000 Schritte.

Dazu fugen wir nach einer jeweils konstanten Zeitspanne
neue Kationen und Anionen ein, wobei wir fir Anionen und
Kationen die gleiche Zeitspanne wéahlen. (Eingangsfluss)

Wir betrachen dann die Anzahl der durchgelaufenen lonen
F(t) Uber der Anzahl der Schritte t. (Ausgangssfluss)

Die Graphen basieren auf lediglich einer einzelnen
Simulation, sind also nur begrenzt aussagekraftig.

Wir untersuchen das Modell mit einem linearen V;(x), einem
quadratischen V;,(x) und einem Potentials der Form Tangens
Hyperbolicus V;(x).

Zur besseren Vergleichbarkeit der Potentiale fordern wir

f x)dx = f18 Vy(x)dx = fi?e Vi(x)dx.
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Julia Gatzek

Jorg Sauter Wir betrachten nun das lineare Potential
¢1(x + 20)
Vi(x) = ———~
Eneares Fit:t:\(ial mit C1 _ 400.

100 4
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Als Ausgangspunkt vernachlassigen wir Fy; und F¢ vollstandig
und betrachten den Fluss.

Schrittintervall: 200 Anionen und 200 Kationen
250

150
100

50

Anion
Kation

Far eine Eingangsfluss von je einem lon pro 200 Schritte ist der
Ausgangsfluss linear.



vembrantiansport — Ber{icksichtigt man die Wechselwirkungen Fy, und Fe ist das
Julia Gatzek nicht mehr der Fall. Der Kanal wird vollstandig blockiert trotz

Jorg Sauter . . . 1 lon
eines geringeren Eingansflusses von o5siims -

Lineares Potential
s Schrittintervall: 250 Anionen und 250 Kationen

cus
Potential
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Ebenso flr einem Eingangsfluss von je 5g5scrme -
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Schrittintervall: 260 Anionen und 260 Kationen
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I Bei 575 sonmme Iritt wieder ein nahezu linerarer Ausgangsfluss auf.

Jorg Sauter

Schrittintervall: 270 Anionen und 270 Kationen

1801
Lineares Potential
Quadratisches
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verbananspot  FUr einen Eingangsfluss von je g5'aoie ist der Ausgangsfluss
Julia Gatzek linear.

Jorg Sauter

Schrittintervall: 290 Anionen und 290 Kationen
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Lineares Potential

Mit Ausnahme einer vergleichsweise kurzen
Ubergangsphase ist der Flussverlauf entweder linear oder
der Kanal ist vollstandig blockiert.

Wie der vorige Graph schon andeutet, ist die Grenze des
Eingangsflusses, ab der ein linearer Verlauf auftritt,
keinesfalls scharf.

Mit oft durchgeflihrten Simulationen (entsprechende
Rechenkapazitét bzw. weitere Vereinfachungen
vorausgesetzt) kdnnte man fir jeden Eingangsfluss eine
Wabhrscheinlichkeit dafiir angeben, dass es zu einer
vollstandigen Blockade des Kanals kommt.

Die Blockade entsteht bei einem linearem Potential meist in
dem Bereich des Kanals mit dem geringsten Durchmesser.
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Lineares Potential

G ches

Potential

Entfernt man die Randionen, stellt man fest, dass wieder
wesentlich héhere Eingangsfliisse méglich sind ohne dass der
Kanal blockiert. Die Berlcksichtigung der Randionen hat also
einen mafgeblichen Einfluss auf das Modell.

2501

2001

150

100+

501

Schrittintervall: 200 Anionen und 200 Kationen




Membrantransport

Julia Gatzek
Jorg Sauter

Errinerung
Erweiterungen

Ergebnisse
Lineares Potential

Quadratisches
Potential

Tangens
Hyperbolicus
Potential

® Ergebnisse

Quadratisches Potential

Gliederung



Membrantransport

Julia Gatzek
Jorg Sauter

Lineares Potential

Quadratisches
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Wir untersuchen nun das Flussverhalten mit quadratischen
Potential.
V4(X) = co(x + 20)?

mit ¢, = 15207

Von Interesse dirfte dabei vor allem der schwache Anstieg auf
der linken Seite sein.
-
0
a0
]

200

JULES
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Schrittintervall: 230 Anionen und 230 Kationen

Der Fluss der Kationen ist geringer als der Fluss der Anionen.

F(t)

Anion
Kation
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Schrittintervall: 290 Anionen und 290 Kationen
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¢ Bedingt durch den schwachen Potentialanstieg auf der linken
e Seite sammeln sich dort lonen und verhindern das neue
Kationen eintreteten kbnnen.

Lineares Potential

Quadratisches
P

Schritte: 20530

¢ Im Gegensatz zum linearen Potential ensteht die Blockade
meist im linken Bereich des Kanals.

e Auch im Falle eines quadratischen Potentials ist der Fluss im
Wesentlichen linear, sofern keine vollstandige Blockierung
vorliegt.

¢ Der Eingangsfluss ab der keine vollstédndige Blockade des
Kanals mehr auftrat liegt im gleichen Bereich wie beim

linearen Potential. (;75'ad=)
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e Wir untersuchen nun das Flussverhalten mit einem Tangens
Hyperbolicus Potential.
X
V, = ¢s - tanh( =
q(Xx) = c3 - tan (10)

mit c; = 200.

350 4
300
250

200

Da auch in den Randbereichen das Potential nur schwach
ansteigt, ist ein ahnliches Verhalten zu erwarten wie beim
quadratischen Potential.
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Es tritt erneut eine Aufspaltung der Flisse auf.

F(t)
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Schrittintervall: 290 Anionen und 290 Kationen
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Schrittintervall: 310 Anionen und 310 Kationen
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Schrittintervall: 330 Anionen und 330 Kationen
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e Der Eingangsfluss (31018'%) muss niedriger sein, als beim

quadratischen und linearem Potential (;75'9o2=-) damit keine
vollsténdige Blockade auftritt.

¢ Vollstédndige Blockaden treten meist im linken oder rechten
Randbereich des Kanals auf.

¢ Auch im Falle eines Tangens Hyperbolicus Potentials ist der
Fluss im Wesentlichen linear, sofern keine vollstandige
Blockierung vorliegt.



Membrantransport

Julia Gatzek
Jorg Sauter

Tangens
Hyperbolicus
Potential

e Zusammenfassend lasst sich sagen, dass sich durch die
Wahl eines Potentials der prinzipielle Verlauf des Flussen

nicht andern lasst, d. h. der Fluss ist entweder linear oder
blockiert.

¢ Beeinflussen lasst sich ab welchen Eingangsfluss eine
vollstandige Blockade auftritt und in welchen Kanalbereich
diese Ublicherweise entsteht.
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Vielen Dank fur die Aufmerksamkeit und an Tanja fur
die Betreuung!
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