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FEMM software

Resumo

O objetivo neste trabalho é apresentar um estudo de simulacao demonstran-
do o comportamento de campos elétricos e magnéticos em canais idonicos
de calcio, por meio de um modelo simples. No estudo, considera-se uma
situacdo de potencial de repouso nos canais da bomba ativa de sédio e po-
tassio, envolvendo simula¢bes computacionais, utilizando o software Finite
Element Magnetics Method (FEMM), que calcula tais campos pela técnica
de elementos finitos. Com essas simulagdes, pode-se visualizar a maneira
pela qual esses campos se comportam ao longo do canal, e futuramente
entender melhor seu funcionamento normal e patoldgico. Concluiu-se que
o campo elétrico é aproximadamente constante ao longo do canal, com
magnitude da ordem de 107 [volts/metro], enquanto que o potencial elétrico
variou linearmente conforme a altura. Em termos do campo magnético, ele
cresce exponencialmente na direcdo radial até a extremidade do poro, atin-
gindo seu maximo (aproximadamente 4.10° [tesla]), e decresce rapidamente
a partir desse ponto.

Palavras-chave: Bioeletromagnetismo. Campo elétrico. Campo magnético.
Elementos finitos. Potencial de repouso.

Abstract

This work presents a simulation study of the behavior of electric and mag-
netic fields on calcium ion channels through a simple model. The study con-
siders a situation of resting potential at the ion channel, involving computer
simulations, using the software Finite Element Method Magnetics (FEMM),
which calculates these fields by finite element technique. On these simula-
tions we can see how these fields behave along the channels, and from that
understand better its normal and pathological behavior in the future. From
these simulations it was concluded that the electric field is approximately
constant along the channel, with a magnitude of at about 107[volts/meter],
while the electrical potential varied linearly with the height. In terms of the
magnetic field, it grows exponentially in the radial direction until the end of
the pore, reaching its maximum (about 4.10[tesla]), and decreases rapidly
from this point.

Key words: Bioelectromagnetism. Electric field. Magnetic field. Finite ele-
ments. Resting potential.
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1 Introducao

Existe uma grande dificuldade em obter me-
didas do campo eletromagnético em neurdnios
por causa das pequenas amplitudes de corrente
observadas nos canais idnicos, o que possibilita
medidas apenas em culturas de células, e ndo na
célula considerada isoladamente (MALMIVUO,
1995). Do conhecimento destes autores, na litera-
tura, o unico trabalho que realiza tal estudo em
nivel celular consiste em um artigo (SAKATANI,
2002), em que o autor se vale de uma abordagem
de neurociéncia computacional, resolvendo as
equacdes de campo magnético estaciondrio com
base em modelo neurocomputacional de neuro-
nios piramidais humanos, estimando no repouso
celular amplitudes da ordem de 1 pT.

Neste trabalho, implementa-se um estudo de
simulagdo computacional para obter estimativas
da distribui¢do do campo eletromagnético por
meio de um tnico canal de célcio neuronal, con-
siderando a célula em repouso. A simulagdo prové
um modelo simples de um canal que pode ser es-
tendido para vdrios outros, levando-se em conta

toda a superficie do neurdnio.

1.1 Propriedades fisiolégicas dos

canais idnicos (KANDEL, 2000)

Os canais i0nicos sdo proteinas que atra-
vessam toda a membrana celular, e possibilitam
a sinaliza¢do neuronal, que depende das rapidas
variacoes de potencial através da membrana celu-
lar (a estrutura que delimita todas as células vivas,
que estabelece fronteira entre o meio intracelu-
lar, o citoplasma, e o extracelular, e que permite
a troca de elementos entre esses dois meios), pela
condugio de fons, que ocorre devido a plasmale-
ma nas células neuronais e musculares, podendo
passar até 100 milhoes de ions por segundo em

um s6 canal, o que produz uma variagdo rapida

Simulag¢ao do campo elétrico e magnético de um canal i6nico utilizando o software FEMM

de potencial. Os canais e a membrana podem ser

vistos na Figura 1.

Figura 1: Canais idnicos
Fonte: Kandel, 2000.

Os canais i0nicos apresentam trés proprie-
dades importantes: condu¢ao, reconhecimento e
selecao de ions. E em resposta a sinais especificos,
se abrem ou fecham.

Esses canais s6 permitem a passagem de de-
terminados tipos i6nicos, denominada permea-
bilidade seletiva. Sendo ela uma das chaves para
a grande versatilidade da sinalizacdo neuronal.
Diferentes classes de canais ao serem ativadas, tor-
nam-se seletivas para certos tipos i6nicos. Além
disso, os canais abrem e fecham ativamente em
resposta a diversos estimulos, por apresentarem
comportas, e sdo regulados pela tensdo, por trans-
missores quimicos, por pressao ou estiramento.
No entanto, alguns ficam abertos para contribuir
para o potencial de repouso, um estado em que o
neurdnio nao esta sinalizando.

Uma das principais propriedades dos canais é
a seletividade, que consiste na passagem de apenas
ions especificos através de um canal. Essa perme-
abilidade é obtida por meio das interagdes fisico-
quimicas entre os ions e os diferentes compostos
presentes nas paredes dos canais, como por exem-
plo, tamanho do fon e do poro do canal.

Os canais atuam como filtros moleculares,

em que um ion perde a maior parte de sua dgua

Exacta, Sdo Paulo, v. 8, n. 3, p. 331-344, 2010.



LOPES, R. de C. et al.

de hidratacio e forma em seu lugar fracas ligacoes
quimicas com radicais aminodcidos polares que
revestiriam as paredes do canal, como é mostrado
na Figura 2. Em consequéncia disso, um ion per-
deria energia e s6 passaria pelo canal caso o filtro
de seletividade compensasse a perda de energia re-
sultada pela perda de d4gua de hidratagdo. Mas, es-
ses fons s se ligam ao filtro por um tempo muito
pequeno de menos de um microssegundo, depois
disso as forgas eletrostaticas e difusivas propelem

o ion ao longo do restante do canal.

Na'
' Sitio de
. fixacao

Figura 2: Seletividade para Na em canal idnico
Fonte: Adaptado de Kandel, 2000.

Existem trés modos de abertura e fechamen-
to dos canais: quando ocorre alteracdo conforma-
cional em uma regiao do canal, quando se da uma
alteragao conformacional generalizada por toda a
extensdo do canal, e quando uma particula blo-
queadora entra e sai da boca do canal.

Ha diversos tipos de estimulos que controlam
a abertura e o fechamento dos canais. Os canais
ligando-dependentes abrem quando ocorre a liga-
¢do do ligando ao seu receptor. A fosforilagio, ou
desfosforilagao, de proteinas regula a abertura e
o fechamento de alguns canais. As variacoes do

potencial de membrana podem abrir ou fechar
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alguns canais. Além disso, os canais podem ser
ativados por estiramento e por pressio, como é
mostrado na Figura 3.

Existem também alguns mecanismos que
inativam os canais, para um estado em que o ca-

nal ndo abre em resposta a nenhum estimulo.

(a) (b) (c)

Figura 3: Diferentes tipos de canais: (a) Canal
ligando-dependente; (b) Canal voltagem-
dependente; (¢) Canal mecano-dependente
Fonte: Adaptado de Kandel, 2000.

Ao estudar as diferentes propriedades dos
canais i0nicos, sio observados ainda diversos fa-
tores, tais como a velocidade de transi¢do entre
os estados aberto e fechado do canal, tempo de
permanéncia em determinado estado e a corrente

circulante.

1.2 Potenciais da membrana

(KANDEL, 2000)

O envoltorio celular é denominado membra-
na plasmatica, responsavel pela forma da célula e
pelas trocas de substancias entre os meios intra e
extracelulares.

Todas as células apresentam membrana com
espessura ente 6 e 8§ nanOmetros (nm) e consiste
em um mosaico de lipideos e proteinas, com uma
superficie formada por dupla camada de fosfolipi-
dios, em que ficam embebidas varias moléculas de
proteina, como 0s canais i6nicos.

Os lipidios da membrana sdo hidrofébicos,

e os ions, tanto no interior quanto no exterior,
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sao hidrofilicos. Enquanto os cations sdo forte-
mente atraidos pelo oxigénio da dgua, os anions
sdo atraidos pelo hidrogénio. Como resultado os
ions ficam circundados pela dgua de hidratacao.
Em razdo dessa agua de hidratag¢do os ions teriam
de sofrer alto gasto energético para atravessar a
camada lipidica. Como consequéncia, é bastante
improvdvel que eles atravessem a camada lipidica.
Dessa maneira, atravessam a membrana pelos po-
ros ou por condutos, como 0s canais iOnicos.

As comunicagdes intra e inter-neuronal po-
dem acontecer de duas formas: via sinais elétricos
ou quimicos. A primeira forma é importante para
a transferéncia de informagdes com rapidez e por
longas distancias, os sinais elétricos sido, em sua
totalidade, produzidos por variacbes transientes
de fluxo de corrente para dentro e para fora da
célula, gerando o potencial elétrico entre as duas
faces da membrana da célula, afastando-o do seu
valor de repouso.

Os canais i6nicos embutidos na membrana
celular controlam o fluxo de corrente para dentro
e para fora da célula. Existem canais ionicos de
repouso e os regulados. Normalmente, os de re-
pouso ficam abertos e nao influenciados por fato-
res extrinsecos e tém importancia na manutengao
do potencial da membrana em repouso. Enquanto
os canais regulados abrem e fecham em resposta
a diversos sinais, ficando a maioria desses canais
fechados enquanto a membrana estd em repouso.

O potencial da membrana em repouso é resul-
tado da separacdo de cargas através da membrana
celular. Uma célula neural no repouso tem excesso
de cargas negativas na face interna, e excesso de
positivas, na externa. Isso é mantido pelo fato de
os ions ndo poderem se deslocar livremente na bi-
camada lipidica da membrana, sendo o potencial
da membrana definido pela diferenca do potencial
interno pelo externo, como mostra a equagao (1),
em que V, ¢ o potencial celular internoe V,_ é o

potencial celular externo.

Simulag¢ao do campo elétrico e magnético de um canal i6nico utilizando o software FEMM

M

O potencial exterior a célula foi convenciona-
do como zero, o que torna o potencial de repouso
(V,) negativo (usualmente de -60 a -70 milivolts
(mV)).

A dire¢do do fluxo da corrente foi conven-
cionada como a direcdo efetiva da carga positiva.
Sendo assim, os cdtions se movem na direcao da
corrente, e os anions, contra ela, em que a redu-
¢do da separagdo de cargas levada a um poten-
cial de membrana menos negativo é chamada de
despolarizacio, e o inverso é denominado hiper-
polarizacdo. As respostas hiperpolarizantes ou as
despolarizacoes pequenas sdo passivas, contudo
no momento em que a célula atinge ou ultrapassa
o seu limiar de despolarizacdo havera resposta de
forma ativa, com abertura de canais idnicos volta-
gem-dependentes, em um numero suficiente para
produzir um potencial de ac¢io.

Existem varios ions que sdo permeaveis a
membrana celular. Os quatro mais abundantes nas
células neurais sio o sodio (Na*) e o cloro (Cl),na
face externa, e o potassio (K*) e anions organicos
(A’), na interna, sendo que estes sdo representados
principalmente por aminoacidos e proteinas.

Considerando hipoteticamente uma membra-
na celular composta apenas de canais seletivos ao
potdssio, com uma alta concentragio de K* em seu
interior, por causa do gradiente de concentracao,
os ions K* tendem a se mover em dire¢io ao exte-
rior da célula. Dessa maneira, ocorre um excesso
de cargas positivas no exterior da membrana ce-
lular, e, por consequéncia, de cargas negativas no
interior da membrana, devido a reducdo de cargas
positivas. Em decorréncia do fendmeno da atragao
de cargas opostas, essas tendem a se posicionar
nas faces interna e externa da membrana.

Em consequéncia a essa distribuicao de cargas

produzida pelo gradiente de concentragio, é gerada

Exacta, Sao Paulo, v. 8, n. 3, p. 331-344, 2010.
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uma diferenca de potencial através da membrana,
sendo sua face externa mais positiva eletricamente
do que a interna. Quanto maior o deslocamento de
cargas positivas para fora da célula, maior a dife-
renga de potencial (V). Devido a V, aparece uma
forca elétrica sobre as cargas, em sentido oposto ao
do gradiente de concentragdo, dificultando assim o
efluxo de K*, como é mostrado na Figura 4.

Ao atingir o potencial de equilibrio do po-
tassio, a forga elétrica anula a for¢a quimica (gra-
diente de concentracdo), impedindo qualquer eflu-
xo de K*. Através da equagdo de Nernst, mostrada
na equacdo (2), pode ser calculado esse potencial
de equilibrio, em que E, é o potencial de equili-
brio do fon A, Z é a valéncia de A, (A) é a concen-
tragdo de A fora da célula e (A), a concentragio de

A dentro da célula.

58, [A]
E,="log—¢
AT Og[A]i

@

Diferen¢a de potencial
elétrico desloca K para
dentro da célula

Vil | A
+ 4+ i |+4+
\ \ ‘/“ |
a | |
_ / - |
== . E—
w | ‘«"
i {r

Gradiente de concentragio

do K desloca K para fora d:
6 célula

Figura 4: Em condi¢do de equilibrio, as for¢cas
elétrica e quimica sdo iguais e opostas
Fonte: Adaptado de Kandel, 2000.
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Entretanto, as células neurais sio permea-
veis a outrosions,como o Na*e Cl-. Considerando
a presenga de canais seletivos ao Na*, em menor
nimero que os seletivos ao K*, e uma concen-
tra¢do de Na* maior na parte exterior da célu-
la, tanto o gradiente de concentra¢io quanto a
diferenca de potencial por meio da membrana
tendem a deslocar os ions Na* para o interior da
célula. Uma pequena despolarizacido é causada
na célula por causa do influxo de carga positiva
(Na*), causando um desequilibrio no fluxo de K*
através da membrana. Quanto maior a despola-
rizagdo, maior a forga eletroquimica que impul-
siona K* para fora da célula e maior o efluxo de
K*, até que este contrabalanceie o influxo de Na*
e a um novo valor para o potencial de repouso
do Na*, pouco mais positivo que o potencial de
equilibrio para o K*.

O fluxo de um ion através da membrana ce-
lular é dado pelo produto de sua forca propulsora
eletroquimica, que € a forga elétrica somada a for-
¢a do gradiente de concentragio, pela condutancia
da membrana a este ion. Como a célula neural tem
relativamente poucos canais seletivos ao Na+, o
potencial de repouso da membrana é determinado
majoritariamente pelo potencial de repouso do K*.

A bomba de s6dio-potassio move o Na*e o K+
contra seus gradientes eletroquimicos. Extrai-se
Na* da célula, enquanto capta-se o K+, com o con-
sumo de energia na forma de adenosina trifosfato
(ATP), a qual é essencial para que a célula tenha
um potencial de membrana em repouso estavel,
tornando constante a separagdo de cargas através
da membrana.

O balango i6nico é alterado quando a mem-
brana é despolarizada até além do limiar para a
geracdo de um potencial de acdo. O aumento re-
sultante da permeabilidade da membrana ao Na+
faz com que o influxo deste exceda o efluxo de
K+. Isso produz um aumento da despolarizagao,

fazendo com que os canais voltagem-dependentes
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se abram, modificando o potencial da membrana
para um proximo de +55 mV.

A medida que se prossegue a despolarizacio,
os canais de Na+ voltagem-dependentes sio gra-
dualmente inativados, e a abertura retardada de
canais voltagem-dependentes de K+ faz com que o
efluxo aumente de forma gradual, fazendo com que
a membrana retorne ao seu potencial de repouso.

A sinalizagdo elétrica das células neurais
pode ser representada por um modelo elétrico sim-
ples, constituido de fontes de tensao, resisténcias e

capacitancias, como é mostrado na Figura 5.

‘;’ A A \ Face Extracelular
| \ i |
Ak 4 | = Y(K)=1/R(K
p of (K)=1/R(K]
"n f \ ‘w“
_ | ‘w,‘ _
\ ‘-\/\,J \_:/" Face citoplasmdtica

Figura 5: Representacdo de um canal idnico por
uma condutancia

O simbolo “"O” no centro da figura representa um ion de
potassio (K).

Fonte: Adaptado de Kandel, 2000.

Os neurdnios podem ser representados por
um circuito elétrico equivalente, em que cada ca-
nal de K* pode ser representado por uma resistén-
cia, e o fluxo de corrente pelos canais de K*, Na* e
Cl podem ser calculados usando a lei de Ohm. Ja
a difusdo de fons nos canais idnicos abertos pode
ser representada como uma bateria. A bomba de
sodio e potdssio compara-se a carga da bateria i0-
nica, e pode ser adicionada ao circuito como um
gerador de corrente. Enquanto isso, a bicamada
lipidica, devido a dificuldade que os ions apresen-
tam para atravessa-la, pode ser representada por
um capacitor.

A representacdo da membrana por um circui-
to elétrico equivalente torna-se bastante eficiente
quando desejamos efetuar a andlise quantitativa
de algumas propriedades neuronais, como é mos-

trado na Figura 6.

Simulag¢ao do campo elétrico e magnético de um canal i6nico utilizando o software FEMM

Face extracelular

|
]

OaNa) D ogCh O g

l | ©° ®" 7
= E@C) = E(K)
T |

5
o]
)

e

T

=F

l Bomba de Na - K

Face citoplasmética

Figura 6: Modelo elétrico da membrana e dos
canais idnicos
Fonte: Adaptado de Kandel, 2000.

1.3. Conceitos da teoria do

eletromagnetismo (HAYT, 1994)

A forca elétrica F é uma forca exercida por
pequenas cargas. Tal forga, entre dois pequenos
objetos separados pelo vacuo ou espago livre, a
uma distancia grande em relagdo a suas dimen-
sOes, € diretamente proporcional a carga de cada
um e inversamente proporcional ao quadrado da

distancia entres eles, segundo a equagao (3):

F — Q]QZ a
R
4me, R,
(©)
_ -2 1 -9
Em que €, =8,854x10 ~E10 F/m’ Q1 .

Q, sdo cargas pontuais e R ¢ a distancia entre as
cargas, e 4, o vetor unitario na dire¢do do raio.
O campo elétrico E é um campo de forca
provocado por cargas elétricas ou por um sistema
de cargas. Ele pode ser obtido dividindo a forga
elétrica pela carga que originou essa for¢a, como é

mostrado na equagio (4):

E=

(O

@

A densidade de fluxo elétrico D correspon-

de ao fluxo elétrico que atravessa uma superficie

Exacta, Sdo Paulo, v. 8, n. 3, p. 331-344, 2010.
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fechada qualquer e é igual a carga total envolvi-
da por essa superficie, por unidade de area, como
mostra a equagao (5). Essa densidade pode tam-
bém ser analisada pelo produto entre o campo elé-
trico E e a permissividade elétrica ¢, no vacuo, ex-
posto na equacdo (6), em que ¥ representa o Fluxo

Elétrico e dS a unidade diferencial de area.

W= @S Bsdg = Qem/olvida

®)
l_) =€ OE
©
A diferenca de potencial elétrico V,, corres-

ponde ao trabalho realizado ao se deslocar uma
unidade de carga positiva de um ponto a outro em
um campo elétrico, sendo W o trabalho, e dL, a
unidade de distancia diferencial entre os dois pon-

tos, como € descrito na equacdo (7).

|-
AB 5 J dL = VB
@)

Assim como o campo elétrico, o campo
Magnético H é medido em termos de forga por
unidade de carga. A fonte de campo magnético
estacionario pode ser um ima, um campo elétrico
variando linearmente com o tempo ou uma cor-
rente continua. O campo magnético € inversamen-
te proporcional ao quadrado da distancia do ele-
mento diferencial a um ponto P, ou seja, ao raio,
sendo I a corrente elétrica, R o raio e @, o vetor
unitdrio na dire¢do do raio, assim como expressa
a equagao (8).

H= d‘;%
47R?
®

A densidade de fluxo magnético B corres-
ponde a variagdo da intensidade campo magné-

tico, quando as permeabilidades magnéticas (u)

Exacta, Sao Paulo, v. 8, n. 3, p. 331-344, 2010.

dos meios sio consideradas, como mostra a

equagdo (9).
B=pH
)
Para encontrar o potencial elétrico em um
ponto, pode ser utilizada a equacdo (10), conheci-
da como equagio de Poisson, uma operagao mate-
matica pela qual é possivel relacionar o potencial

Elétrico V com a densidade volumétrica de carga

p,, segundo a férmula:

V,V= -p, /€
(10)

Por meio da operacdo de rotacional, utiliza-
da na equagdo (11), é possivel encontrar o valor
da intensidade do campo magnético H a partir da
densidade de corrente J.

VxH=]
an

Com auxilio dos conceitos de eletromagnetis-
mo e utilizando parametros biofisicos de membra-
nas celulares, é possivel realizar uma simulac¢ao
computacional acerca dos fendmenos eletromag-

néticos que ocorrem nos canais i6nicos em células

neuronais.

2 Materiais e métodos

No estudo, é utilizado o software Finite
Elements Method Magnetics (FEMM), que é uma
ferramenta para resolu¢do de problemas magné-
ticos e eletrostdticos (URL1). O software é com-
posto de uma interface grafica que inclui um pré
e um pos-processador, um gerador de malhas, um
simulador grafico e utiliza o script Lua, uma fer-
ramenta de programagao rapida e leve, que com-
bina uma sintaxe procedural com constru¢do de

dados baseado em matrizes associativas. O script
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¢ integrado ao programa, e permite ao usudrio
descrever a geometria dos problemas parametri-
camente, além de possibilitar otimiza¢ao dos pro-
blemas simulados. O script é também integrado
a cada caixa de edi¢do do programa, permitindo
que férmulas sejam colocadas no lugar de valores
numéricos, o que ndo é possivel utilizando apenas
a interface grafica do software.

Embora as equacoes diferenciais de interesse
para a resolugiao de problemas parecam ser relati-
vamente compactas, ha certa dificuldade em deter-
minar essas resolugdes, exceto nas geometrias mais
simples (MEEKER, 2009). A ideia de elementos
finitos, que possibilita a analise de qualquer pro-
blema, divide a geometria em um grande nimero
de regides, cada qual com uma geometria simples,
como um tridngulo, por exemplo. Se um nimero
suficiente de regides é usado, o potencial aproxi-
mado se torna muito préximo da solugdo exata.
O problema que contém uma tunica geometria de
dificil resolug¢do se divide em um grande numero
de pequenas geometrias de resolucdo relativamente
facil, sendo assim vantajoso dividir o dominio em
pequenos elementos. O FEMM torna o dominio
do problema discreto utilizando elementos triangu-
lares, sendo a solug¢do, em cada elemento, aproxi-
madamente uma interpolacio linear de valores de
potencial nos trés vértices do triangulo.

O pré-processador do software é usado para
desenhar a geometria do problema, definir as pro-
priedades do material ou sistema considerado e de-
finir condi¢des de contorno. Ja o pds-processador
¢ utilizado ap6s a resolucdo do problema, e inclui
ferramentas para analise, tais como mapeamento
de densidade, de vetores e graficos.

Para criar uma geometria vdlida para pro-
blemas eletromagnéticos, é necessdrio definir os
pontos que delimitardo o contorno e conecta-los,
de maneira que seja possivel adicionar-lhes rotulos
de bloco, que definem as propriedades pré-progra-

madas que serdo aplicadas ao longo da geometria,
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além de determinar o tamanho minimo das ma-
lhas para posterior triangulacio do problema. E
por fim, aplicam-se as condi¢oes de contorno para

as bordas da geometria.

2.1 Definicdo do problema

Para definir o problema, pode-se optar por
resolvé-lo em coordenadas cartesianas ou polares,
ambas em duas dimensoes. A unidade de compri-
mento padrdo para medidas no software é defini-
da para nanoémetros, que é a medida mais proxi-
ma das dimensdes de um canal i6nico. A altura
e o diametro do canal foram fixados em 1,8 nm
e 0,33 nm, respectivamente (KANDELL, 2000).
Para resoluc¢do do problema, considerando apenas
0 campo magnético, a frequéncia é definida como
zero, na medida em que o canal esta sendo simu-
lado em repouso. O valor da profundidade, consi-
derado na resolucdo da parte magnetostatica, na
dire¢do para dentro da pagina, é também definido
para resolver computacionalmente a integral no
poOs-processador.

Para definir o problema, também sio coloca-
das as condic¢oes de contorno e as propriedades do
sistema considerado. Para a resolu¢do do proble-
ma magnético, sao definidas as propriedades do
ponto vetor potencial A, dado em [webers/metro],
ou pode ser prescrita a corrente I em um dado pon-
to, mensurada em amperes, sendo as duas proprie-
dades mutuamente exclusivas. As propriedades de
contorno sao escolhidas entre um vetor potencial
magnético A, prescrito ao longo do contorno, pro-
fundidade ou espessura da borda de contorno,
contorno periédico, em que a condigdo é aplicada
em dois segmentos para forcar o vetor potencial
magnético a ser idéntico ao longo do contorno,
ou contorno antiperiddico, em que é aplicado em
uma maneira similar, mas forcando os dois con-
tornos apresentarem seus valores opostos entre si.

As propriedades de contorno sdo também de-

finidas para a parte eletrostdtica do problema, que

Exacta, Sdo Paulo, v. 8, n. 3, p. 331-344, 2010.
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pode ser uma voltagem fixa ou densidade superfi-
cial de carga. A diferenca de potencial entre a ex-
tremidade superior e inferior da membrana de um
neuronio, quando esse esta em repouso, € de apro-
ximadamente -70 mV (KANDEL, 2000), sendo o
sinal negativo indica¢do de que o meio intracelular
da célula estd negativo em relacio ao extracelular.

Propriedades associadas aos rotulos de blo-
cos, como por exemplo, o material que compoe o
bloco, sao também especificadas. Primeiro é adi-
cionado o nome do material, e logo apds, a cur-
va Densidade x Intensidade de fluxo magnético
(Curva B-H), em materiais nao-lineares, além da
permeabilidade relativa nas dire¢oes horizontal
(n,) e vertical (). O estudo em questio aborda
um material biolégico de natureza diamagnética.
Sendo assim, foi adotada a permeabilidade relati-
va u=1, em ambas as direcdes, o que é coerente,
pois em se tratando de tecidos que apresentam na-
tureza diamagnética, a relacdo entre densidade e
intensidade de fluxo magnético ocorre de forma
linear  MALMIVUO, 1995).

A densidade de corrente |, dada em amperes
por metro quadrado, denota a corrente em regime
continuo no bloco. Em frequéncias diferentes de
zero, devem ser consideradas também as correntes
parasitas, conhecidas como correntes de Foucault,
sendo neste estudo considerado que as correntes que
atravessam os canais de calcio operam em corrente
continua. Por fim, propriedades como laminacao e
tipo de fios também foram definidas com valores
nulos, por nio se aplicarem ao objeto de estudo.

Além da altura do canal (h) e didmetro do ca-
nal (d ), para fazer a simula¢ao do campo magné-
tico s3o necessarios parametros como o didmetro
do canal, fixado em 0,33 nm (KANDELL, 2000),
a corrente que passa pelo poro (I ), a condutivi-
dade do canal (o ) e a permeabilidade magnética
relativa do meio (). Foi considerado ainda que
a condutancia do canal (G_,) possui aproximada-
mente 15 picosiemens (pS) (IUPHAR, 2002).
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Para encontrar a condutividade, foi utilizada

a equacao (12):
O
Ge, = W
7T e
2

Ao substituir os valores, foi encontrado o va-
lor da condutividade G, = 9,075.1022.

Para se calcular a corrente, ¢é utilizado o nu-

(2)

mero de fons de calcio que passam por um canal
por segundo, sabendo que cada ion de calcio pos-
sui uma carga de 2e, em que e é a carga elementar,
que possui valor igual a 1,60217.10"" couloms (C).
Multiplicando o nimero de fons que passa por um
canal em um determinado tempo, é possivel en-
contrar a carga que passou por esse canal nesse
tempo. Por meio disso, a corrente é calculada, se-

gundo a relacdo apresentada na equagio (13):

I= %[Coulombs/segundo]
as)

Considerando que fluem 107 ifons por
segundo, em média, em um canal idnico
(KANDELL, 2000), foi encontrada uma corrente
[=3,20434.10"2 A.

Para a resolu¢do do problema elétrico, utili-
zou-se como condi¢do de contorno a diferenca de
potencial de -70 mV entre a extremidade superior
e inferior da membrana de um neurénio. Enquanto
que para a magnética foi criada uma circunferéncia
em volta do canal com 20 angstroms de raio, sendo
o potencial magnético (A) dessa circunferéncia de-
finido como zero, escolhendo assim arbitrariamen-

te a regido onde o campo magnético sera simulado.

2.2 Propriedades do circuito
O proposito das propriedades do circuito
é aplicar restricdes ao fluxo de corrente em um

ou mais blocos. Os circuitos podem ser definidos
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tanto como conectados em paralelo quanto em
série. Se for selecionada conexdo em paralelo, é
considerado que a corrente é dividida entre todas
as regioes delimitadas, utilizando o conceito de
impedancia, em que a corrente é dividida entre os
circuitos, ao passo que a queda de tensdo perma-
nece igual ao longo de todas as se¢des conectadas
em paralelo (IRWIN, 2000). Se selecionada cone-
x40 em série, a corrente especificada é aplicada
em cada bloco que compartilha as propriedades
de um mesmo circuito. O problema inicial con-
sidera apenas um canal de cdlcio, mas o modelo
pode ser facilmente estendido para varios canais,
usando circuitos em paralelo, levando-se em conta
que a corrente total que atravessa a membrana do
neurdnio é a soma das correntes individuais em

cada um dos canais presentes.

2.3 Andlise do problema

O modelo de geometria é dividido em malhas
de triangulos, e para isso, é executado o gerador de
malhas, que automaticamente divide a geometria
do problema em varios elementos finitos, exibidos
juntamente com os nos, segmentos e rotulos do
bloco. Apds gerar a malha, é executado o progra-
ma que analisa o problema. Para um unico canal
de calcio, foram gerados 65 elementos finitos e 46
noés, valor utilizado por fornecer ao mesmo uma
boa precisdo para o problema, e um pequeno gas-
to computacional. A malha de elementos finitos é
mostrada na Figura 7.

Para fazer a simulacio no FEMM, foi utili-
zada uma geometria circular, com uma circunfe-
réncia menor, no interior, que representa o canal.
A circunferéncia maior representa a regido exterior
influenciada pelo canal. Foram utilizados os valores
de 3,3 Angstroms e 8 nanOmetros, para o diametro
do canal e o didmetro da regiao externa, respecti-
vamente, e 18 Angstroms para a profundidade do
canal, representando assim a geometria cilindrica

de um canal i6nico, como mostra a Figura 8.
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0.33 nm
Canal ionico
Membrana
Celular

1.8 nm

Figura 7: Vista lateral da membrana em corte

Fonte: Os autores.

Figura 8: Vista superior do canal para simulagao
do campo magnético

Fonte: Os autores.

O modelo matematico utilizado no software
de simulagdo computacional é baseado no modelo
apresentado no livro de Silvester (1990).

3 Resultados e discussdo
A resolucdao numérica da equagao do rotacio-

nal, apresentado na equagio (11), para o problema
tratado resulta na densidade de corrente (HAYT,
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1994), gerando os resultados da Figura 9, que
mostra o resultado suavizado e nio suavizado,
respectivamente.

O software realiza uma suavizagdo da geo-
metria do problema, sendo o comando aplicado
por padrio a solu¢ao da densidade de fluxo. Pelo
fato dos tridngulos utilizados na simulag¢ao serem
usados como fungdes do vetor potencial, a densi-
dade de fluxo resultante e distribui¢do de intensi-
dade de campo sdo constantes em cada elemento.
O algoritmo de suaviza¢do provoca uma interpo-
lacao com o elemento finito mais préximo para
obter a densidade e a intensidade de campo mag-
nético linear em cada elemento. A densidade de
fluxo magnético, dada em tesla (T), é representada
por meio de uma escala de cores que indica faixa
de valores de densidade.

Por meio da resolucio da equagdao de
Poisson, equagdo (10), obtém-se o potencial elé-
trico (HAYT, 1994), gerando os resultados visua-
lizados na Figura 10, que mensura a diferenga de
potencial por uma escala de cores ou de tons em
escala de cinza, dependendo de como for confi-

gurado o software. Pode-se observar que a tensio

(a)

varia uniformemente do potencial zero (na parte

inferior da figura) até o valor de -70 mV.

-3.500e-003 : >0.000e+000
-7.000e-003 : -3.500e-003
-1.050e-002 : -7.000e-003
-1.400e-002 : -1.050e-002
-1.750e-002 : -1.400e-002
-2.100e-002 : -1.750e-002
-2.450e-002 : -2.100e-002
-2.800e-002 : -2.450e-002
-3.150e-002 : -2.800e-002
-3.500e-002 : -3.150e-002
-3.850e-002 : -3.500e-002
-4.200e-002 : -3.850e-002
-4.550e-002 : -4.200e-002
-4.900e-002 : -4.550e-002
-5.250e-002 : -4.900e-002
-5.600e-002 : -5.250e-002
-5.950e-002 : -5.600e-002
-6.300e-002 : -5.950e-002
-6.650e-002 : -6.300e-002
<-7.000e-002 : -6.650e-002

Density Plot: V, Volts

Figura 10: Visualizacdo do potencial elétrico ao
longo do canal

Fonte: Os autores.

3.1 Mapas de contorno
A solugido do problema é mais bem visualiza-
da quando sao mostradas as linhas de fluxo. Pode-
se observar na Figura 11(a) que quanto mais pro-

ximas as linhas de fluxo estejam umas das outras,

2857009 3040000
2673009 2857¢ 00
2409009 2673000
2054009 148000
2122009 2305009
19380009 2122¢ 00
17%e009  1.930e- 009
15706009 1 7546000
10076009 1.370¢ 000
1203009 1387009
1019009 1 203000
8355010 1019e 009
65180010 8355010
L] 4681010 6318010
2843¢010 46816010
“1.0064°010 | 2 M4)e-010
Denstty Plot: (81, Teula

()

Figura 9: Visualizagdo da densidade de fluxo magnético B. (a) Geometria do problema suavizada; (b)

Geometria ndo suavizada
Fonte: Os autores.
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maior é a densidade de fluxo magnético obtida,
e analogamente, quanto mais afastadas, menor a
densidade de fluxo. A Figura 11(b) mostra as li-
nhas equipotenciais do campo elétrico ao longo do
canal. Ao longo de uma linha equipotencial existe
um mesmo valor de potencial elétrico, isso signifi-
ca que a diferenca de potencial entre dois pontos,
pertencentes a essa linha, é nula. Observando as
Figuras 11(a) e 11(b), pode-se concluir que o flu-
x0 magnético possui linhas de fluxo simétricas em
relagdo ao raio, ao passo que o potencial elétrico
aumenta linearmente a medida que sai do interior

da célula neuronal rumo ao final da membrana.

(b)

Figura 11: (a) Linhas de fluxo do campo
magnético (Vista superior); (b) Linhas
equipotenciais do campo elétrico (Vista lateral)

Fonte: Os autores.

3.2 Mapas de densidade e vetores

de campo

Para observar a intensidade de campo mag-
nético, medido em amperes por metro quadrado, é
tracado o mapa de densidade mostrado na Figura
12. As cores de tom mais claro indicam uma me-
nor intensidade de campo, enquanto as de tom
mais escuro mostram maior intensidade. Para ter
uma ideia da dire¢dao e magnitude do campo mag-
nético, também sao tracados os vetores de campo,
que indicam a dire¢do, dada pela inclinagdo do
vetor, o sentido, indicado pela seta, e a magnitude

do campo, observado através do comprimento do

Simulag¢ao do campo elétrico e magnético de um canal i6nico utilizando o software FEMM

vetor. Examinando a Figura 12, pode-se concluir
que o campo magnético é mais concentrado no
centro do canal, e diminui sua intensidade a me-

dida que se aproxima das bordas da membrana.

3.592e-009 : >3.775e-009
3.408e-009 : 3.592¢-009
32242009 - 3.408e-009
3040009 : 3.224e-009
28572009 : 3.0406-009
2/673e-009 : 2.857e-009
2489009  2.673e-009
23050009 - 2.489¢-009
21220009 2.3050-009
1.938e-009 : 2.122e-009
1.7546-009 : 1.938e-009
1570009 : 1.754e-009
1.387e-009 : 1.570e-009
1.2030-009 : 1.387e-009
1.019e-009 : 1.203e-009
83556010 : 1.019e-009
6518e010 : 8.355-010
46812010 : 65180010
28432010 : 4681e-010
<1.006e-010 : 2.843e-010
Density Plot: [B], Tesla

Figura 12: Tragado da intensidade de campo
magnético H e dos vetores de campo magnético

Fonte: Os autores.

Na Figura 13, é mostrado o tragado da in-
tensidade do campo elétrico, medido em volts por
metro, que é representado analogamente ao mape-
amento da intensidade de campo magnético. Os
vetores de campo associados a intensidade de cam-
po elétrico também sdo representados na figura.
Pode-se observar que o campo elétrico possui ve-
tores de igual médulo, direcdo e sentido, tendo ori-
gem na parte inferior do canal, proxima ao meio
intracelular, em dire¢do a parte superior, o que in-
dica que o campo elétrico é uniforme ao longo do
canal e se direciona para fora do neurdnio.

Sabendo-se que o didmetro da membrana é
de Snm (KANDEL, 2000), e tendo o potencial
70mV, pode-se calcular o campo elétrico total na

membrana pela relagio:

AV 70mV_70-10°

E=—= =
AL Sum

a4

A solug¢do numérica encontra-se de acordo

com a solucdo obtida para a intensidade de cam-
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2.333e+003 : 2.333e+003
2.333e-+003 : 2.333e-+003
2.333e+003 : 2.333e+003
2.333e-+003 : 2.333e+003
1 2.333e+003 : 2.333e+003
q 2.333e-+003 : 2.333e+003
<2.333e-+003 : 2.333e-+103

Density Plot: |E[, V/m

11

Figura 13: Tragcado da intensidade do campo
elétrico E e dos vetores de campo elétrico

Fonte: Os autores.

po elétrico através da membrana do axdnio na
simula¢do. Ao se multiplicar a ordem de gran-
deza do campo em cada canal (102 ou 10° volts/
metro) pelo nimero de canais i6nicos de um
neurdnio do cortex, da ordem de 200000 ou 10°
(KANDEL, 2000), tem-se a ordem de grandeza
da intensidade do campo por meio da membra-
na, 107 V/m.

Comparando os resultados obtidos da den-
sidade de fluxo magnético do canal de Cailcio
(Figura 9) com os para Sédio e para Potdssio, de
ordem de 10'° ou 10" T (VIEIRA, 2008), nota-se
que a densidade de fluxo magnético gerada pelo
influxo de célcio através dos canais, da ordem
de 10"° ¢ 107 T, sdo muito proximos aqueles ge-
rados por outros canais, sendo assim, estes ulti-
mos possuem grandes semelhancas em relagdo as
propriedades eletromagnéticas. Por sua vez, tais
valores sdo maiores que aqueles estimados em
Sakatani (2002), o qual nao se valeu das equagdes

de Maxwell, conforme abordado aqui.
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3.3 Graficos

Por meio dos graficos mostrados nas Figuras
14(a) e 14(b), pode-se observar o comportamento
da densidade de fluxo magnético e do potencial
elétrico ao longo do canal. A Figura 14(a) mostra
a variag¢do da densidade de fluxo magnético com
o raio do canal, partindo do centro em dire¢ao a
borda da membrana. Observa-se que quanto mais
proximo do centro, maior a intensidade de B. A
Figura 14(b) apresenta a variacdo do potencial
elétrico a medida que se varia a altura do canal,
partindo do interior da célula rumo ao exterior,
podendo-se notar que o potencial decresce linear-
mente a propor¢do que varia a altura do canal, em

dire¢do externa ao neurdnio.
42-005 -
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1e-009 <
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0 03 06 09 12 15 18

Altura do canal [nm]

Figura 14: (a) Grafico da densidade de fluxo
magnético; (b) Grafico do potencial elétrico

Fonte: Os autores.

Conclusdo

Por meio do estudo da simulagdo do campo

elétrico e magnético presente em canais iOnicos
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na membrana do neurénio é possivel obter um
melhor entendimento acerca dos fendomenos que
ocorrem dentro desses canais, que sofrem alte-
ragdes na presenca de campos. Torna-se entdo
essencial entender a maneira pela qual esses cam-
pos se comportam nos neur6nios, levando em
conta que a transi¢ao de um estado de repouso
para um de agdo é dependente do potencial que
0s separa, visto que esse potencial sofre forte in-
fluéncia desses campos.

E possivel concluir que o campo magnético
observado do canal varia simetricamente em re-
lacdo ao raio. Pelo grifico de densidade e pelos
vetores de campo, pode-se observar que a maior
parte do fluxo magnético se concentra na parte
central do canal. Examinando os graficos de po-
tencial elétrico e intensidade de campo elétrico, é
possivel constatar também, que semelhantemente
a0 campo magnético, o campo elétrico possui ca-
racteristicas lineares, aumentando gradualmente a
medida que se descola ao longo da altura do ca-
nal. Isso fica bem evidente ao observar as linhas
equipontenciais, os vetores de campo e o grafico
do potencial elétrico.

Esta pesquisa ilustrou a maneira como os
campos magnético e elétrico se comportam em ca-
nais idnicos em repouso, a partir de uma andlise
bidimensional do problema. Propde-se para traba-
lhos futuros a sequéncia deste estudo, que serve
como ponto de partida para situagdes envolvendo

o potencial de acdo.
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