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RESUMO

MARIANO, M. S. Cooperacao e competicio na evolu¢ao pré-bidtica. 2023. 20p. Trabalho de
conclusdo de curso - Instituto de Fisica de Sao Carlos, Universidade de Sao Paulo, Sao Carlos, 2023.

No contexto pré-bidtico, antes do surgimento das primeiras formas de vida, a introdu¢do da cooperagao
na evolucio molecular permitiu que replicadores, moléculas capazes de se autorreplicar, formassem
sistemas cada vez mais complexos, culminando na emergéncia das primeiras células. Para se entender
como isso ocorreu, analisou-se a competicao entre dois tipos de replicadores: um que € egoista
e outro que é cooperativo, ou seja, que catalisa a replicacdo de outros replicadores. Dessa forma,
foi estudado se uma populagcdo pequena de replicadores cooperativos consegue sobreviver se for
introduzida em uma popula¢do dominada por replicadores egoistas, de tal forma a se analisar o
efeito da cooperag@o na competicao entre replicadores pré-bidticos. Essa competi¢cdo foi descrita pelo
modelo da equagdo do replicador. Utilizou-se duas abordagens metodoldgicas neste trabalho: uma
analitica e outra computacional. Na abordagem analitica, encontraram-se os pontos de equilibrio do
sistema de equacdes diferencias do modelo estudado e as condicdes para a estabilidade local desses
pontos. Na abordagem computacional, foram feitas dois tipos de simula¢des: uma deterministica
e outra estocdstica. A simulacdo deterministica foi realizada a partir de métodos tradicionais de
solucdo numérica de equagdes diferenciais e € mais representativa para grandes populacdes. J4 a
simulacdo estocdstica foi feita por meio do algoritmo de Gillespie e € mais representativa para pequenas
populacdes. Conclui-se que, em populagdes totais pequenas, a suscetibilidade a variagdes aleatdrias é
mais acentuada, diminuindo a chance de sobrevivéncia dos replicadores cooperativos para a maioria
dos casos. Todavia, mesmo para populagdes totais pequenas, os replicadores cooperativos podem
evitar a extingdo em condi¢des que normalmente os levariam a extincdo se a populagdo total fosse
maior. Além disso, observou-se que a precisdo da catalisa¢do dos replicadores cooperativos € um fator
decisivo: quanto maior a precisdo, menor € a populacao inicial de replicadores cooperativos necessaria
para que a probabilidade de extin¢do dela seja menor do que 50%. Portanto, pode-se inferir que
replicadores cooperativos puderam sobreviver em um sistema com populacao total pequena dominada

por replicadores egoistas, o que possibilitou a introdu¢@o da cooperacio na evolugao molecular.

Palavras-chave: Evolucio Pré-Bidtica. Evolu¢do Molecular. Dindmica Evolucionéria. Evolugdo da

Cooperacdo. Equacdo do Replicador. Simulagao estocéstica. Algoritmo de Gillespie.
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1. INTRODUCAO

A vida é um fenomeno que vem fascinando muitas geragdes de pensadores desde o surgimento
da filosofia e da ciéncia [1]. Apesar desse enorme interesse que persiste ao longo da histéria do
pensamento humano, ainda ndo se sabe como a vida se originou [2, 3]. Todavia, existem algumas
pistas sobre quais sdo os melhores caminhos para se compreender a origem da vida [4,5]. Um desses
caminhos consiste na auto-organizacao da matéria [6,7]. Nesse contexto, o cendrio ideal para se estudar

o surgimento da vida € a evolucdo pré-bidtica [8,9].

Como o préprio nome sugere, “pré” se refere a palavra “antes” e “bidtica” se refere a palavra
“vida”, ou seja, “evolucao pré-bidtica” se refere a evolucao que ocorreu antes do surgimento da vida
[10]. Mas quais entidades evoluiam se ndo havia vida? Para uma entidade evoluir, ela precisa ser
capaz de se reproduzir, ou seja, transmitir informagdes essenciais para as proximas geragdes, de tal
forma que algumas dessas informacdes sdo alteradas devido a processos fisicos e quimicos, fendmeno
conhecido como mutag@o [11]. No contexto pré-bidtico, essas entidades que evoluiam eram moléculas

autorreplicadoras, as quais podem ser chamadas de replicadores [12].

As interacdes entre os replicadores e o meio determinavam quais replicadores iriam sobreviver e
quais seriam extintos [13]. Mas quais eram as formas de interagcdo entre esses replicadores pré-biéticos?
A primeira forma esta intrinsecamente relacionada ao processo de selecdo natural: competi¢do [14].
Dado que existiam recursos finitos para os replicadores poderem se replicar no meio, eles competiam
por esses recursos € o mais apto se replica mais, passando as suas informacdes bioldgicas para
as proximas geragdes [15]. Entretanto, no contexto pré-biético, nao havia mecanismos precisos de
replicacdo, de tal forma que a taxa de mutacao era elevada o suficiente para impedir a formacao de
moléculas complexas, problema esse conhecido como Paradoxo de Eigen [16]. Uma solucgdo para esse
problema foi obtido através da introdugdo dos hiperciclos, os quais sio replicadores cooperativos que
catalisam a replicacao um do outro [17]. Dessa forma, a cooperacao € a outra forma de interagdo entre

os replicadores pré-bidticos, a qual permitiu a formagao de sistemas cada vez mais complexos [18-20].

Entretanto, surge uma questdo intrigante: no contexto pré-bidtico, no qual o ambiente era
altamente competitivo, dominado por replicadores ndo cooperativos, como a cooperagao conseguiu

ser introduzida na evolu¢do molecular? O objetivo deste trabalho consiste em estudar as possiveis
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respostas para essa pergunta por meio da andlise da competi¢io entre populacdes de replicadores
nao cooperativos e cooperativos. A partir de um modelo matemaético que descreve a evolucao dessas
populacgdes, serdo feitos estudos analiticos e computacionais para se explorar as consequéncias da

presenca da coopera¢do na evolugdo molecular em um contexto pré-bidtico.

2. METODOS

Primeiro, estudou-se o modelo da equacao do replicador para o caso da evolugdo pré-biética, o
qual descreve a evolucdo temporal de populagdes de replicadores por meio de equagdes diferenciais

derivadas da teoria de jogos evoluciondrios [21].

Por meio de um estudo analitico desse modelo, encontram-se os pontos de equilibrio do sistema
de equacdes diferenciais estudado e as condi¢Oes para a estabilidade local desses pontos. A partir das

condig¢des encontradas, sao tiradas conclusdes gerais sobre esse modelo.

Por meio de um estudo computacional desse modelo, sdo realizadas simulacdes tanto determi-
nisticas quanto estocdsticas, as quais foram feitas a partir de programas autorais escritos na linguagem
Python. A simulacdo deterministica, a qual representa os resultados obtidos para grandes populagdes,
¢ feita a partir de métodos tradicionais de solucdo numérica de equagdes diferenciais. J4 a simulagdo
estocdstica, a qual representa os resultados para pequenas populacgoes, € feita por meio do algoritmo de

Gillespie [22,23].

Os resultados das simulacdes computacionais sao apresentados em gréaficos, mais especifica-
mente, em mapas de calor. Por meio da andlise desses graficos, os resultados desses dois tipos de
simulacdes sdo comparados e os seus significados biolégicos sao avaliados. A diversidade de andlises
gréficas da simulagdo estocéstica deste modelo, possibilitando a exploragdo em profundidade de todos

os parametros do modelo estudado, constitui uma contribui¢ao original no estudo deste problema.

Por fim, esses resultados s@o discutidos em relag@o aos resultados obtidos por outros estudos de
abordagens distintas encontrados na bibliografia cientifica, o que permite avaliar as conclusdes obtidas

por este trabalho.
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3. RESULTADOS E DISCUSSOES

3.1. Modelagem do sistema

Uma maneira de se estudar como ocorreu a introduc¢io da cooperacdo na evolugdo pré-bidtica
€ por meio da andlise da competi¢ao entre dois tipos de replicadores: um que € egoista e outro que
€ cooperativo [21]. Um replicador é cooperativo se ele catalisa a replicacdo de outro replicador e €

egoista se ndo a catalisa.

Toma-se que a populacdo 1 corresponde a populacido de replicadores egoistas e a populacao
2 corresponde a populacdo de replicadores cooperativos. As equagdes que descrevem a evolugdo

temporal dessas populagdes de replicadores sdo
X = Xi(r1 + B1Xo —v) , (1)

Xo = Xo((ra — O) + B Xy — 1), (2)

em que X; é o numero de replicadores da populagdo 7, r; € a taxa de crescimento da populagdo i, C'
é o custo de catalisar a replicacdo de outros replicadores e ; € a taxa com a qual a replicacdo do

replicador 7 € catalisada [21].

Analisando-se (1) e (2), observa-se que as taxas de variacdo temporal X; das populacdes
sdo proporcionais aos tamanhos das populacdes X;, o que € devido a autorreplicacdo. Ademais, a
catalisacdo € modelada pelo produto dos tamanhos das populacdes. Percebe-se que (1) possui o termo
B, X5 pois se considera que, quando os replicadores cooperativos surgiram, os seus mecanismos
de catdlise ainda ndo eram muito precisos, de tal forma que eles podiam catalisar a replicacao de
replicadores egoistas com os quais eles competiam. Além disso, como a populacdo 2, de replicadores
cooperativos, catalisa a replicacdo de outros replicadores, essa populacdo arca com o custo C' de

catalisacdo.

O termo 7 introduz a competi¢do entre as duas populacdes e representa a selecdo natural nesse
modelo. Ele € obtido a partir da condicdo de populacdo constante X; + Xy = X (deriva-se essa
expressao e se usa (1) e (2)), em que X € a populacao total, o qual é dado por

. 7’1X1 -+ (7’2 — C)XQ + 31X1X2 —+ BQXQQ

(8 X,

3)



3.2. Estudo analitico 6

A suposicao de populacdo constante pode ser justificada pela hipétese de que, no contexto
pré-bidtico, os replicadores surgiram em ambientes com recursos suficientes para a manutengao da vida,
mas com tamanhos limitados, os quais conseguiam comportar uma quantidade fixa de replicadores

[24,25].
3.2. Estudo analitico

Substituindo-se a expressao de 1) dada por (3) nas equacdes (1) e (2), obtém-se que

MX2 4 (ro — OVX 1 Xy + B1X2X, + By X1 X3

X, =X+ BX, Xs — < , (4)
T
. X X —OYX24+ B/ X, X2+ By X3
X2:(7’2—C>X2+BQX22—T1 1Xo F (2 C)X2+ 1414 + B 2, ®))
T

Para se estudar analiticamente a evolugdo temporal das populacdes de replicadores descritas
pelas equagdes diferenciais (4) e (5), analisa-se a estabilidade local dos pontos de equilibrio (nos quais
as populacdes sao constantes apds transcorrer um longo tempo) [26-28], os quais sdo encontrados ao

se resolver o sistema de equagdes X, =0eX, =0, dado por

rX24+(ro—C) X1 X2+B1 X2 Xo+Bo X1 X2
7‘1X1+BlX1X2— 1 X7+ (r2—C) X ;{Tl X2 tBXiXy

(6)

X1 X —CO)X24B1X1X2+By X3
(TQ_C)X2+32X22_T112+(7’2 ))(2T+112+22:O

Para analisar a estabilidade local dos pontos de equilibrio desse sistema de equagdes diferenci-

ais, lineariza-se o sistema em torno desses pontos, calculando-se a matriz jacobiana [26-28], a qual é

dada por
X1 90Xy
X1 9X»
J = . (7)
90Xy 09X
0X1 0Xo

Ap6s isso, determinam-se os autovalores A da matriz jacobiana para cada ponto de equilibrio

(X7, X5) [26-28], de acordo com

em que / é a matriz identidade.

A estabilidade local dos pontos de equilibrio € analisada a partir do sinal dos autovalores

[26-28]. Se um autovalor possui uma parte real negativa, entdo ele € estavel, ou seja, a populacao
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tende a se aproximar desse ponto no equilibrio. Se um autovalor possui uma parte real positiva, entao
ele € instdvel, ou seja, a populagdo tende a se afastar desse ponto no equilibrio. Se os autovalores
tiveram sinais diferentes, entdo esse € um ponto de sela, ou seja, em certas dire¢des € atrator e em
outras € repulsor. Se um autovalor possui uma parte imagindria, a populagcdo apresenta comportamento

oscilatdrio no equilibrio.

Por meio dos procedimentos descritos acima, calculam-se os pontos de equilibrio (X7, X3) do

sistema (6), os quais sdo (0, 0), (X7, 0), (0, X7), <0, CB;;?) e <72+BQX7;3—2(:’]—3:1—31XT’ Cgﬁ;}?)-

Analisando-se a estabilidade desses pontos, obtém-se os seguintes resultados:

1. O ponto (0, 0) ndo ¢ fisico devido a condi¢@o de populacdo constante X; + Xy = Xr;

2. O ponto (X7,0) é instavel se 7o > C + 71, 0 que significa que uma pequena populagdo de
replicadores cooperativos consegue invadir uma grande populacdo de replicadores egoistas
se a taxa de crescimento da populacao de replicadores cooperativos for maior que a taxa de
crescimento da populacdo de replicadores egoistas somada ao custo C' sofrido pela populacio de

replicadores cooperativos por catalisar a replicacao de outros replicadores;

3. O ponto (0, X7) € instavel se 7y + Bo X7 < C' + 11 + B1 X7, 0 que significa que uma pequena
populacdo de replicadores egoistas consegue invadir uma grande populagdo de replicadores
cooperativos se a taxa de crescimento resultante (taxa de crescimento da populacdo somado ao
efeito benéfico total da catalisacdo) da populagdo de replicadores cooperativos for menor do
que a taxa de crescimento resultante da populagdo de replicadores egoistas somada ao custo de

catalisacdo sofrido pela populagdo de replicadores cooperativos;

4. O ponto (O, CB;;Q) nao ¢ fisico devido a condi¢do de populacio constante X; + Xy = Xr;

T2+BQXT—C—T1—BlXT C+r1—ro
B2—Bs ’ By—Bi

5. O ponto de coexisténcia ( ) ¢ fisicopara By > Byoery > C + 1
erg+ Bo Xy < C+ri+BiXroupara By > Biers < C+ryeryg+ By Xy > C+ry+ B Xr.
Para o primeiro caso, o ponto de coexisténcia € sempre estdvel, de tal forma a corresponder as
condigdes 2 e 3 acima, o que significa que as populacdes de replicadores egoistas e cooperativos
coexistem no equilibrio. Para o segundo caso, o ponto de coexisténcia é sempre instavel, de tal

forma a corresponder ao oposto das condi¢des 2 e 3 acima, o que significa que as populacdes de

replicadores egoistas e cooperativos ndo coexistem no equilibrio, ou seja, uma delas € extinta.
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3.3. Aplicacao do algoritmo de Gillespie

O algoritmo de Gillespie € uma técnica de simulacdo que revolucionou a modelagem de
sistemas quimicos e bioldgicos em niveis onde a aleatoriedade é uma caracteristica inevitavel. Esse
algoritmo oferece uma solu¢@o para simular a evolucao temporal de sistemas de reacdes quimicas que

sdo Inerentemente estocasticos e discretos em sua natureza [22].

A importancia desse algoritmo se torna evidente quando comparado com simulacdes deter-
ministicas, as quais pressupdem uma concentracao continua de substancias. Enquanto as abordagens
deterministicas podem fornecer uma visao geral do comportamento médio de sistemas grandes, elas
falham ao tentar capturar as variacdes intrinsecas presentes em sistemas menores, em que o nimero de

moléculas pode ser suficientemente pequeno para as flutuacdes aleatorias terem efeitos significativos.

Esse algoritmo trabalha com a premissa de que as reacdes ocorrem discretamente no tempo e
que a probabilidade de uma reagdo ocorrer depende das concentracdes dos reagentes envolvidos. Ao
calcular o tempo para a proxima reagdo e escolher qual reacdo acontecerd, baseado em suas taxas de
ocorréncia, o algoritmo atualiza o estado do sistema em incrementos estocdsticos [23]. O algoritmo de

Gillespie foi aplicado da seguinte forma ao modelo estudado:

1. Inicializag@o: O algoritmo comeca com um conjunto de condi¢des iniciais, as quais consistem

no nimero de replicadores de cada tipo no sistema;

2. Determinacdo das taxas de reacdo: Com base nas condi¢des iniciais, as taxas de reacao de todas
as reagdes que podem ocorrer sdo calculadas. No caso do modelo estudado, as reagdes ou sdo de
crescimento X; = X; + 1 ou de decrescimento X; = X; — 1 da populacdo :. A Tabela 1 mostra
as taxas de reacdo para o modelo estudado, as quais sao obtidas a partir das equacgdes (4) e (5)

por meio do método proposto por Gillespie [22,23];

3. Célculo do tempo: A soma de todas as taxas de reacdo fornece a taxa total de eventos. O tempo
até a proxima reacao € calculado usando uma distribui¢do exponencial, em que o tempo é

inversamente proporcional a taxa total de eventos;

4. Selecado da reacdo: Uma reacdo € selecionada com probabilidade proporcional a sua taxa de

reacao;
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5. Atualizacdo do sistema e das taxas de reacdo: A reacdo escolhida é executada, implicando na

atualizacdo do nimero de replicadores de cada tipo e nas suas respectivas taxas de reacao;

6. Repeticdo: Os passos 2, 3, 4, e 5 sdo repetidos até que um critério de parada seja satisfeito.

Reacoes Taxas de reacao
Xi=X1+1leXo =Xy X1 + B1X1Xs
X =X, —leXo—=X, mxl(xl_1)+(r2_C)X1X2+B)é;(1(X1—1)X2+BQX1X2(X2_1)
Xo=Xo+1leX; =X, (ro — C) X + BoXo(Xo — 1)
Xy= Xy—leX; = X, r1X1X2+(rng)X2(ngl)JrBl))((lTXg(X271)+BQX2(X271)(X272)

Tabela 1 — Reacdes e suas taxas usadas na aplicacdo do algoritmo de Gillespie para o modelo estudado.

3.4. Analise dos graficos

No estudo analitico, observou-se que, conforme indica a condi¢@o 3, para populacdes totais
grandes, basta que a taxa de catalisa¢do dos replicadores cooperativos Bs seja um pouco maior que
a dos replicadores egoistas B, (sendo o caso para o contexto pré-bidtico) para que a populagdo de
replicadores cooperativos ndo seja invadida por replicadores egoistas. Dessa forma, a questdao mais
interessante que serd analisada € como replicadores cooperativos conseguiram ser introduzidos em
uma populacdo dominada por replicadores egoistas. Para isso, as condi¢des iniciais das simulacdes
computacionais realizadas é sempre a mesma (a ndo ser para aquelas simulacdes que variam as
condi¢des iniciais): a populagdo inicial de replicadores cooperativos € pequena e a populacio inicial de

replicadores egofistas € grande.

Portanto, foram feitos diversos mapas de calor para se analisar a relacdo entre a probabilidade
de extincdo da populacdo de replicadores cooperativos e os diferentes parametros do modelo estudado,
de tal forma que todas as combina¢des de parametros foram exploradas em profundidade. Além disso,
para cada combinacdo de parametros, foram feitos dois mapas de calor: um por meio de simulagdo
deterministica (representando o resultado para uma grande populac@o) e outro por meio de simulacao
estocdstica (representando o resultado para uma pequena populacio), a qual foi feita com o algoritmo de
Gillespie. Ademais, testou-se a validade da aplicacdo desse algoritmo ao se comparar os seus resultados
com os da simulacdo deterministica para grandes populagdes. Como esses resultados ficaram iguais,

isso indica que a simulacao estocdstica foi aplicada corretamente.
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Figura 1 — Mapas de calor feitos a partir da simulagdo estocdstica ((a), (c) e (e)) e a partir da simulagao
deterministica ((b), (d) e (f)). Quando ndo especificados nos graficos, os valores dos outros
pardmetros sdo: r, =ry = 1, By = 1, By = 2, C' = 0.5, X7 = 10, e populagdes iniciais

X1:96X2:1.
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3.4.1. Andlise da influéncia das taxas de crescimento, de catalisacdo e do custo

Os graficos da Figura 1 ilustram a relacdo entre a probabilidade de extin¢do da populagdo de
replicadores cooperativos e as taxas de crescimento 7, de catalisacdo B e o custo C' de catalisar a

replicacdo de outros replicadores (sofrido apenas pela populacdo de replicadores cooperativos).

Para se compreender os resultados contidos na Figura 1, compararam-se os mapas de calor
gerados a partir da simulacdo estocéstica ((a), (c) e (e)) com os produzidos a partir da simulagdo
deterministica ((b), (d) e (f)). Observa-se que, para a maioria das combina¢des de parametros, a
probabilidade de extingdo da populacdo de replicadores cooperativos na simulacio estocdstica é
maior do que na simulacdo deterministica. Isso se deve ao fato de a populagdo total ser pequena e a
populagdo inicial de replicadores cooperativos ser menor ainda, o que aumenta a suscetibilidade a

efeitos aleatdrios. Resultados andlogos foram obtidos em outros estudos [29-31].

Além disso, em regides dos gréficos nas quais deveria ocorrer a extin¢do total conforme a
simulacdo deterministica, existe uma probabilidade, mesmo que baixa, da populacao de replicadores
cooperativos nao ser extinta na simulacdo estocéstica. Dessa forma, o fato de a populacdo ser pequena
pode fazer com que a populagdo de replicadores cooperativos nao seja extinta para valores de parame-
tros para os quais ela seria extinta se a populacdo fosse grande. Resultados andlogos foram obtidos

tanto em estudos tedricos quanto experimentais [32—35].

3.4.2. Andlise da influéncia da populagdo total

Os graficos da Figura 2 ilustram a relacao entre a probabilidade de extin¢do da populagcdo de
replicadores cooperativos, a populacdo total X, e as taxas de crescimento 7, de catalisacdo B e o custo

C' de catalisar a replicacdo dos replicadores (sofrido pela populagdo de replicadores cooperativos).

Para se analisar os resultados apresentados na Figura 2, foram comparados os mapas de calor
feitos por meio da simulagdo estocastica ((a), (c) e (¢)) com os feitos através da simulacdo deterministica
((b), (d) e (f)). Conforme observado na secao anterior, observa-se que, para a maioria das combinacdes
de parametros, a simulagdo estocéstica apresenta uma maior probabilidade de extincao da populacao
de replicadores cooperativos comparada a simulacdo deterministica, cuja razao ja foi anteriormente
discutida. Além disso, nota-se que em dreas dos graficos onde a simulacdo deterministica preve
exting¢do total, ainda hd uma chance, embora pequena, de que a populacdo de replicadores cooperativos

sobreviva na simulagdo estocdstica, e a razao para isso também ja foi analisada previamente.
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Figura 2 — Mapas de calor feitos a partir da simulacdo estocdstica ((a), (c) e (e)) e a partir da simulagao
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Adicionalmente, pode-se observar algo novo em relagdo ao caso da sec¢do anterior: para
populagdes totais pequenas, a probabilidade de extingdao da populacao de replicadores cooperativos
n B o C

=, ou seja, para valores de parametros

¢ mais baixa, mesmo que para valores altos de =%,
ro’ Ba )

desfavordveis para os replicadores cooperativos em grandes populagdes totais.

Para a Figura 2 (a) e a Figura 2 (e), essa diminuicdo na probabilidade de extin¢do ocorre
para valores muito baixos de X7, o que se deve pelo fato de que a populacgdo inicial de replicadores
cooperativos se torna uma fra¢ao considerdvel da populacio total. Todavia, para o caso da Figura 2 (c),
observa-se que essa diminui¢do da probabilidade acontece para valores de X, um pouco maiores. Isso
se deve pelo fato de que o efeito da cooperacao € altamente sensivel ao tamanho da populagdo total.

Resultados andlogos foram obtidos tanto para estudos tedricos quanto experimentais [36—38].

3.4.3. Andlise da influéncia da populagdo inicial

Os graficos da Figura 3 ilustram a relacdo entre a probabilidade de extin¢do da populacdo de
replicadores cooperativos, a populacao inicial de replicadores cooperativos X5 inicial e as taxas de

crescimento r, de catalisagdo B e o custo C de catalisa¢@o sofrido pelos replicadores cooperativos.

A fim de se compreender os resultados contidos na Figura 3, compararam-se os mapas de calor
confeccionados a partir da simulagdo estocdstica ((a), (c) e (e)) com os construidos a partir da simulagdo
deterministica ((b), (d) e (f)). Como mencionado nas secdes anteriores, observa-se que, na maioria das
combinag¢des de parametros, a chance de extin¢ao da populagdo de replicadores cooperativos € mais
alta na simulacdo estocdstica do que na deterministica, € o motivo para isso ja foi previamente discutido.
Além disso, nota-se que em dreas dos grificos onde a simulacdo deterministica indica extin¢ao total,
ainda ha uma pequena possibilidade de que a populacao de replicadores cooperativos sobreviva na

simulacao estocdstica, e a razdo para isso também foi analisada anteriormente.

Ademais, ao se analisar a Figura 3 (c), pode-se notar que, para valores de g—; proximos a 1, a
probabilidade de extin¢do da populacao de replicadores cooperativos diminui conforme a populacdo
inicial aumenta, apresentando uma grande diferenca em relacdo a simulacdo deterministica, como
mostra a Figura 3 (d). Isso significa que, para uma populacao total pequena, a populacgao inicial de
replicadores cooperativos possui uma grande influéncia na probabilidade de extin¢do dessa populagdo
e quanto menor for o efeito da cooperagdo, maior terd que ser a populagdo inicial para evitar a extingao.

Resultados andlogos foram obtidos tanto em estudos tedricos quanto experimentais [39—41].
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3.4.4. Andlise da relacdo entre a populacio total e a populagdo inicial

Os graficos da Figura 4 ilustram a relacdo entre a probabilidade de extin¢cdo da populagdo de
replicadores cooperativos, a populacio inicial de replicadores cooperativos X5 inicial e a populagio

total X.

Para se entender os resultados apresentados na Figura 4, realizou-se uma comparagdo entre os
mapas de calor gerados pela simulagdo estocastica ((a), (c) e (e)) e aqueles produzidos pela simulacao

deterministica ((b), (d) e (f)).

Conforme observado nas se¢Oes anteriores, verifica-se que em grande parte das combinagdes
de pardmetros, a chance de extin¢do dos replicadores cooperativos € superior na simulacdo estocéstica

em comparacdo com a deterministica, e a justificativa para isso ja foi abordada anteriormente.

Percebe-se ainda que em dreas dos gréficos onde a simulacdo deterministica prevé extincao
total, ha uma chance, embora pequena, de que a populacao de replicadores cooperativos ndo seja

extinta na simulagdo estocdstica, € 0 motivo para isso também foi previamente examinado.

Ademais, observa-se que quanto maior € a precisio da catalisa¢do dos replicadores cooperativos
em relagdo a catalisacdo de replicadores egoistas (quanto maior B, for em relacdo a B;), menor € o
valor da populacdo inicial de replicadores cooperativos para o qual a probabilidade de extin¢do dessa
populagdo se torna menor do que 50%, além de ser mais rdpido a diminuicdo da probabilidade de
extingdo conforme a populagao inicial de replicadores cooperativos X5 inicial aumenta. Resultados

andlogos foram obtidos em outros estudos [42—45].

Além disso, pode-se notar que quanto maior a precisao da catalisacao dos replicadores co-
operativos, menor € a influéncia da populacao total na probabilidade de extin¢do da populagdo de
replicadores cooperativos para uma dada populagao inicial. Dessa forma, para uma dada populacao
inicial de replicadores cooperativos, quanto maior a precisio da catalisacdo, menor € a dependéncia da
probabilidade de extin¢do da populacdo de replicadores cooperativos em relacio a populagdo total. Isso
mostra que a precisao da catalisacio dos replicadores cooperativos € fundamental para que pequenas
populacdes iniciais desses replicadores sobrevivam em grandes populagdes totais. Resultados andlogos

foram obtidos tanto para estudos tedricos quanto experimentais [46—49].
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4. CONCLUSOES E CONSIDERACOES FINAIS

Este estudo, focado em elucidar a introdu¢do da cooperac@o na evolugdo molecular em um
contexto pré-bidtico, revelou aspectos cruciais sobre a interagcdo entre populagdes finitas de replicadores
egoistas e cooperativos. Por meio de um rigoroso método que combinou abordagens analiticas e
computacionais (as quais evolveram tanto simulacdes deterministicas quanto estocasticas) para se
estudar o modelo da equacdo do replicador, obtiveram-se resultados significativos, enfatizando a

sensibilidade da cooperacao ao tamanho das populagdes e a precisao da catalisacao.

Foi constatado que, em populacdes totais pequenas, a suscetibilidade a flutuacdes aleatorias é
amplificada, exercendo uma influéncia considerdvel na sobrevivéncia dos replicadores cooperativos.
De forma notdvel, para populagdes totais pequenas, os replicadores cooperativos podem ter maior
probabilidade de evitar a extin¢cdo, mesmo em condi¢des que favorecem sua elimina¢do em populacdes
maiores. Este fendmeno destaca a importancia do tamanho populacional na evolugdo pré-bidtica, um

aspecto muitas vezes subestimado.

Outra conclusdo importante € a influéncia decisiva da precisao da catalisagdo dos replicadores
cooperativos. Quanto maior essa precisdo, menor a populagdo inicial de replicadores cooperativos
necessdria para reduzir o risco de extin¢do abaixo de 50%. Esse resultado aponta para a catalisa¢do
precisa como um mecanismo vital para a sobrevivéncia e prevaléncia de replicadores cooperativos, os

quais surgiram em pequenas populacdes iniciais.

A contribuicdo original deste trabalho reside na grande diversidade de andlises obtidas a
partir da aplicacdo das simula¢des estocdsticas, realizadas por meio do algoritmo de Gillespie, no
modelo da equagao do replicador. Essa abordagem permitiu uma compreensao mais aprofundada das
dindmicas estocdsticas em populacdes finitas de replicadores, complementando as anélises analiticas e
as simulacdes deterministicas tradicionais. Além disso, este estudo resultou em conclusdes andlogas a

outros estudos com abordagens diferentes, de tal forma a corroborar a metodologia utilizada aqui.

Portanto, este trabalho oferece uma andlise abrangente sobre as interacdes entre replicadores
pré-bidticos que permitiram que a cooperagao fosse introduzida na evolugao molecular. A fusido
realizada neste estudo entre métodos analiticos e computacionais demonstra a riqueza e o potencial de

tais abordagens interdisciplinares no estudo da evolu¢do molecular e da origem da vida.
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