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Mol lecula de DNA nuada
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Nusos: cercles a l'espal

Dos nusos son equivalents si es pot passar d'un a l'altre
mitjancant moviments continus (estirar, xafar, torcar, etc..)
sense tallar-los
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Nusos: cercles a l'espal

Dos nusos son equivalents si es pot passar d'un a l'altre
mitjancant moviments continus (estirar, xafar, torcar, etc..)
sense tallar-los

Teoria de nusos: branca de la topologia
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De nicions

Un nus és una aplicaci6é f : St R?3 llisa (diferencia-
ble) i injectiva
Dues aplicacions f o, f; representen el mateix nus si

existeix una familia llisa de nusos f: St! RS3,
t 2 [0;1]. (per acadat, f; es llisai injectiva)
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De nicions

Un nus és una aplicaci6é f : St R?3 llisa (diferencia-
ble) i injectiva

Dues aplicacions f g, f; representen el mateix nus si

existeix una familia llisa de nusos f: St! RS3,
t 2 [0;1]. (per acadat, f; es llisai injectiva)

Unenllacésf:S't t S'! R3llisaiinjectiva
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NUmero d'enllacament (Gauss 1833)

L(J;K) = cada cop J pasa sota de K sumem +1 o 1.
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NUmero d'enllacament (Gauss 1833)

L(J;K) = cada cop J pasa sota de K sumem +1 o 1.

L(J:K)=+1  L(JK)= 3
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Integral de Gauss

L(J:K) =

(x x9(dydz® dy%z) + (y y9(dzdx® dz%x) + (z z9(dxdy® dx%z)
J K (x x92+(y y92+ (z 2z92)3=2

Z Z

1
4

(X;y;z) = parametrizacio de J
(x%y% 29

parametrizacio de K
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Teoria atomica de W.H. Thomson
(Lord Kelvin)

Atom
Element quimic
Estabilitat dels atoms

“On vortex atoms", Proc. Roy. Soc. Edim. 34, 15-24 (1867)
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Teoria atomica de W.H. Thomson
(Lord Kelvin)

Atom Vortex nuat a I'espai
Element quimic
Estabilitat dels atoms

“On vortex atoms", Proc. Roy. Soc. Edim. 34, 15-24 (1867)
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Teoria atomica de W.H. Thomson
(Lord Kelvin)

Atom Vortex nuat a I'espai
Element quimic Tipus topologic del nus
Estabilitat dels atoms

“On vortex atoms", Proc. Roy. Soc. Edim. 34, 15-24 (1867)
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Teoria atomica de W.H. Thomson
(Lord Kelvin)

Atom Vortex nuat a I'espai
Element quimic Tipus topologic del nus
Estabilitat per deformacions

Estabilitat dels atoms . .
del tipus topologic del nus

“On vortex atoms", Proc. Roy. Soc. Edim. 34, 15-24 (1867)
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Teoria atomica de W.H. Thomson
(Lord Kelvin)

Atom Vortex nuat a I'espai
Element quimic Tipus topologic del nus
Estabilitat per deformacions

Estabilitat dels atoms . .
del tipus topologic del nus

“On vortex atoms", Proc. Roy. Soc. Edim. 34, 15-24 (1867)
P.G. Tait: Primeres taules de nusos
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Taula de nusos
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Taula d'enllacos
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Topologia en bioguimica

Isomers: mol lecules amb la mateixa
composicio pero diferent
estructura (enllacos)
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Topologia en bioguimica

Isomers: mol lecules amb la mateixa
composicio pero diferent
estructura (enllacos)

Topoisomers: mol lecules amb la mateixa
estructura pero diferent
topologia (situacio a lI'espai)

Topoisomerasses: enzims que modi guen la topologia

de les mol lecules organiques
(generalment cadenes de DNA)
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La doble helix de DNA
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DNA Circular

En general, el DNA dels cromossomes no és circular.
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DNA Circular

En general, el DNA dels cromossomes no és circular.

Trobem DNA circular a:
Virus | bacteris
Mitocondris
In vitro (en experiments).
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Toposiomerasses

Son enzims que canvien la topologia de la doble helix:
tallen i/o enganxen trossos. (J. Vinograd i J. Wang  1970)
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Toposiomerasses

Son enzims que canvien la topologia de la doble helix:
tallen i/o enganxen trossos. (J. Vinograd i J. Wang  1970)

Tipus I: talla i/o enganxa un sol |

El DNA i la topologia de les mol lecules Trobades Matematiques UAB-Secundaria — p.14/32



Toposiomerasses

Son enzims que canvien la topologia de la doble helix:
tallen i/o enganxen trossos. (J. Vinograd i J. Wang  1970)

Tipus I: talla i/o enganxa un sol |

Tipus II: talla i/o enganxa els dos Is
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Funcions de les topoisomerasses

Descargolar cadenes sobrecargolades

Plasmid en diferents graus de cargolament.
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Funcions de les topoisomerasses

Descargolar cadenes sobrecargolades

Plasmid en diferents graus de cargolament.

Estat relaxat: una volta cada 10,5 parells de bases.
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Funcions de les topoisomerasses

Replicacio
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Funcions de les topoisomerasses

Replicacio

Els dos Is tenen un numero d'enllacament molt gran

| N0 es poden separar sense tallar.
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Funcions de les topoisomerasses

L(J:K)= 1
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Funcions de les topoisomerasses

L(J:K)= 1 L(J:;K)= 4
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Funcions de les topoisomerasses

Recombinacio

substrat
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Funcions de les topoisomerasses

Recombinacio
sinapsi

substrat
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Funcions de les topoisomerasses

Recombinacio
sinapsi recombinacio

substrat producte

El DNA i la topologia de les mol lecules Trobades Matematiques UAB-Secundaria — p.18/32



Funcions de les topoisomerasses

Recombinacio
sinapsi recombinacio

substrat producte

Recombinassa: enzim que la realitza

volem estudiar la TN3 resolvasa
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EXperiment (S.A. Waserman i N.R. Cozzarelli)

Es prepara DNA circular sense nuar (substrat)
| fem actuar TN3 resolvasa

Quins nusos s'obtenen?

El DNA i la topologia de les mol lecules Trobades Matematiques UAB-Secundaria — p.19/32



EXperiment (S.A. Waserman i N.R. Cozzarelli)

Es prepara DNA circular sense nuar (substrat)
| fem actuar TN3 resolvasa

Quins nusos s'obtenen?
En un de cada 20 cops, TN3 resolvasa actua iterativament

(95% del producte: resultat d'una sola recombinacio
5% del producte: resutat de diverses recombinacions )
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EXperiment (S.A. Waserman i N.R. Cozzarelli)

Es prepara DNA circular sense nuar (substrat)
| fem actuar TN3 resolvasa

Quins nusos s'obtenen?

En un de cada 20 cops, TN3 resolvasa actua iterativament
(95% del producte: resultat d'una sola recombinacio
5% del producte: resutat de diverses recombinacions )

Separem els nusos (electroforesi)
| els identi qguem (microscopi electronic).
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Electr oforesi

El DNA té carrega electrica

La velocitat de desplacament de les mol lecules en un gel
depen de la topologia
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ldenti caci® dels nusos

rec A és una proteina que s'enganxa la DNA
El DNA cobert amb rec A és visible al microscopi elect.
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Resultat de I'e xperiment

Substrat
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Resultat de I'e xperiment

la

Substrat . .,
recombinacio
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Resultat de I'e xperiment

la 2a

Substrat . .,
recombinacio recomb.
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Resultat de I'e xperiment

la 2a 3a
Substrat . .,
recombinacio recomb. recomb.
25 44 5
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MOd@I proposat per Wassermann i Cozzarelli

Substrat
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MOd@I proposat per Wassermann i Cozzarelli

Substrat

larec.
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Model proposat per Wassermann i Cozzarelli

Substrat

larec.

2arec.
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Model proposat per Wassermann i Cozzarelli

Substrat

larec.

2arec.

3a rec.
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Prediccid del model (compr ovada)

3a rec.
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Prediccid del model (compr ovada)

3a rec.

4a rec.
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Prediccid del model (compr ovada)

3a rec.

4a rec.

Es I'nic model possible
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Prediccid del model (compr ovada)

3a rec.

4a rec.

Es I'nic model possible

Teorema (Ernsts i Sumners) Si
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Prediccid del model (compr ovada)

3a rec.

4a rec.

Es I'nic model possible

Teorema (Ernsts i Sumners) Si
(Si imposem hipotesis al model)
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La peca basica: Tangle

Tangle: bola amb dos arcs disjunts
(els extrems dels arcs son a la frontera i estan xats)

NE

NW
L/ /\/
SW SE SW v SE W >
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La peca basica: Tangle

Tangle: bola amb dos arcs disjunts
(els extrems dels arcs son a la frontera i estan xats)

NE

NW
L/ /\/
SW SE SW v SE W >

Dos tangles son equivalents si es pot passar d'un a l'altre
sense moure els extrems dels arcs | sense creuaments.
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La peca basica: Tangle

Tangle: bola amb dos arcs disjunts
(els extrems dels arcs son a la frontera i estan xats)

NE

NW
L/ /\/
SW SE SW v SE W >

Dos tangles son equivalents si es pot passar d'un a l'altre
sense moure els extrems dels arcs | sense creuaments.

Introduits per J. H. Conway, 1967
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Equiv alencia de tangles

Dos tangles son equivalents si es pot passar d'un a l'altre
sense moure els extrems dels arcs | sense creuaments.
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Equiv alencia de tangles

Dos tangles son equivalents si es pot passar d'un a l'altre
sense moure els extrems dels arcs | sense creuaments.

Exemples de tangles no equivalents.

W NE  NW NE

SW SE SW SE
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Suma de tangles

T+ T>

[}V

S+ S

I
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Suma de tangles

T T, T+ T
+

S; S, S+ S
+

La suma de tangles no sempre és un tangle!

[}V

I

No és commutatival
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Clausura de tangles

N (T)
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Clausura de tangles

N (T)
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Substrat
N(E+ T)

Producte
recomb.
N(E + R)

Model recombinacio
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Substrat
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Producte
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Model recombinacio
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Substrat
N(E+ T)

Producte
recomb.
N(E + R)

Model recombinacio

T ) N(E+T)
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Substrat
N(E+ T)

Producte
recomb.
N(E + R)
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T ) N(E+T)
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Substrat
N(E+ T)

Producte
recomb.
N(E + R)

Model recombinacio

T ) N(E+T)

R ) N(E + R)
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Model recombinacio

E + T ) N(E+T)
Substrat
N(E+ T)

E + R ) N(E + R)
Producte
recomb.
N(E + R)

Hipotesi 1 Laccio de I'enzim esta localitzada a un tangle
El mecanisme és independent de la
topologia del substrat
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Recombinacio processiv a

(diverses recombinacions a partir d'una sola sinapsi)
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Recombinacio processiv a

(diverses recombinacions a partir d'una sola sinapsi)

Hipotesi 2 Les successives etapes de la recombinacio
processiva consisteixen a sumar tangles
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Recombinacid processiv a

(diverses recombinacions a partir d'una sola sinapsi)

Hipotesi 2 Les successives etapes de la recombinacio
processiva consisteixen a sumar tangles

N(E+ R+ "4 R) = producte de n recombinacions
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Recombinacid processiv a

(diverses recombinacions a partir d'una sola sinapsi)

Hipotesi 2 Les successives etapes de la recombinacio
processiva consisteixen a sumar tangles

N(E+ R+ "4 R) = producte de n recombinacions

El DNA i la topologia de les mol lecules Trobades Matematiques UAB-Secundaria — p.30/32



Substrat

1a recomb.

2a recomb.

3a recomb.

4a recomb

Sistema d'equacions

N(E + T) = nus trivial Q
N(E + R) = 22 C_@

Ve reRyz g Q)
N(E+R+R+R)=5 LC\\\j?

N(E+R+R+R+R)=6; Q%)
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Teorema Emst i sumners 1990)

Els Unics tangles E i R que compleixen
N(E+ T)=nustrivial N(E+ R+ R)=4
N(E+ R)=2¢ N(E+ R+R+ R)=5;

son E = IR =
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Teorema Emst i sumners 1990)

Els Unics tangles E i R que compleixen
N(E+ T)=nustrivial N(E+ R+ R)=4
N(E+ R)=2¢ N(E+ R+R+ R)=5;

son E = IR =

A més compleixenN(E+ R+ R+ R+ R) =6,
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Teorema Emst i sumners 1990)

Els Unics tangles E i R que compleixen
N(E+ T)=nustrivial N(E+ R+ R)=4
N(E+ R)=2¢ N(E+ R+R+ R)=5;

son E = IR =

A més compleixenN(E+ R+ R+ R+ R) =6,

El model proposat per Wasserman i Cozzarelli és Unic
(suposant les hipotesis 11 2)
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Teorema Emst i sumners 1990)

Els Unics tangles E i R que compleixen
N(E+ T)=nustrivial N(E+ R+ R)=4
N(E+ R)=2¢ N(E+ R+R+ R)=5;

son E = IR =

A més compleixenN(E+ R+ R+ R+ R) =6,

El model proposat per Wasserman i Cozzarelli és Unic
(suposant les hipotesis 11 2)

T admet diversos valors
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