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La funcién de la hemoglobina (Hb) es fijar moléculas de oxigeno en el sistema respiratorio y transportarlas a
los 6rganos. Para explicar la eficacia del proceso de fijacion, Monod, Wyman y Changeux propusieron en 1965
el concepto de alosteria: cuando una molécula O se fija, modifica las condiciones de fijacién de otras moléculas
en otros sitios. Hb tiene 4 sitios de unién Os, sin embargo, aqui estudiamos un modelo simplificado de una
molécula receptora (Hb) con dos sitios, descrita por el hamiltoniano

H(nl,ng):—50(n1+n2)—Jn1n2 conegyg >0y J >0

ni2 € {0,1} son las ocupaciones de los dos sitios de unién. Cada sitio (¢ = 1 o 2) puede estar vacio (n; = 0)
u ocupado por una molécula Og (n; = 1). La molécula Hb estd en contacto con un depésito de moléculas Og a
potencial quimico p y temperatura T
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Estructura de la hemoglobina con los cuatro sitios Ocupacion de sitios de (Hb) por moléculas de mondxido
de fijacién del oxigeno. de carbono (CO) en funcién de la presién parcial de CO

(figura tomada de M. Perrella, E. Di Cera, Journal of
Biological Chemistry 274, p. 2605 (1999).

1. Hacer una lista de los microestados del sistema (Hb), especificando la energia y el nimero de Os.

2. Deducir la funcién de particiéon gran canénico Z. Discutir el caso J = 0: demostrar que la expresion para
= se simplifica en este caso y explicar por qué.

3. Calcular la ocupacién media del sistema N8. Expresar el resultado en funcién de z = efEo+i) ¢ y = b7,

4. ;Cudl es el efecto del término —Jnins de H (n1,ns2) sobre la ocupacién N8 (dar N8 para J = 0 y discutir
como N& varfa al aumentar J, manteniéndose todo lo demas constante)? Justificalo fisicamente.

5. Dar la expansién en serie de N® para x — 0 hasta segundo orden: N& ~ azx + bz’+ O (m3) Dar las
expresiones para los coeficientes a y b y discutir el comportamiento de b en funcién de J. Grafique N8 en
funcién de x para J = 0, luego grafique la forma de N& para y = e?/ > 1.

6. Se ha realizado un experimento en el que la hemoglobina estd en equilibrio con el mondxido de carbono
(CO), que se une a Hb (en lugar de Og). La presién parcial de CO viene dada por Pco.

(a) El gas CO se describe como un gas perfecto. Sea N el nimero de moléculas de CO y V el volumen.

N
Justificar que la funcién de particién candnica del gas es de la forma Zco ~ eV (%(T)) , al factor no

exponencial més cercano en N. ((T") es una funcién de la temperatura (que no tiene sentido intentar
calcular pero cuyo origen se explicard).



(b) Recordar las definiciones de la presién candnica y del potencial quimico canénico p. Deducir la
expresion de la presién en funciéon de n = N/V y T. Expresar p en funcién de n y ((7') y luego en
funcién de la presién.

(¢) {Cuadl es la relacién entre el parametro z introducido anteriormente y la presion Pco? La segunda
figura muestra la ocupacion de Hb en funcién de la presiéon Poo. Comente la curva a la luz del modelo
estudiado (en particular, discuta el rol del parametro J).



