
voies d’accès de l’hydrogène moléculaire
au site actif d’une autre enzyme, l’hydro-
génase.

La transferrine

Cette protéine du sang assure la solubi-
lisation et le transport du fer vers les cel-
lules. Elle est également impliquée dans le
transport de nombreux métaux lourds(4) qui

sont des éléments très toxiques. Le com-
portement en milieu acide et la dynamique
de cette protéine sont étudiés afin de mieux
comprendre sa forte affinité pour les
métaux, son mécanisme de libération du
fer et ainsi prévoir ses modes de liaison
(coordination) avec des éléments lourds
comme l’uranium. Le site de complexa-
tion du fer est par exemple constitué de
quatre acides aminés et d’une molécule de
carbonate (figure 4). Ce type d’étude peut
aider, à long terme, à concevoir des molé-
cules biomimétiques permettant la décor-
poration de radionucléides.

L’avenir de la simulation dans le domaine
de la biologie est prometteur. Un progrès
substantiel a été accompli depuis quelques
années, dû, en grande partie, à l’augmenta-
tion exponentielle de la puissance des ordi-
nateurs mais aussi aux améliorations des
techniques de la simulation. Aujourd’hui, la
simulation est un complément significatif
des approches expérimentales car les pro-
blèmes réels et d’intérêt sur le plan fonda-
mental peuvent être abordés de façon cou-
rante. Sans doute, cette tendance s’accentuera
et mènera la simulation à contribuer pleine-
ment à la révolution en biologie qui est en
cours. ●

Martin J. Field
Institut de biologie structurale - 

Jean-Pierre Ebel
CEA-CNRS-UJF

Direction des sciences du vivant
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SIMULER POUR COMPRENDRE

CLEFS CEA - N° 47 - HIVER 2002-2003

38

site de
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fer

Figure 4. Structure
tridimensionnelle de la
transferrine avec, au centre, 
en bâtonnets, les acides aminés
(atomes de carbone en vert,
d’azote en bleu et d’oxygène en
rouge) complexant le fer 
(en orange). Le reste de la
protéine est en représentation
ruban avec des hélices α (rouges
et jaunes) et des feuillets β
(flèches bleues). Le site de
complexation est situé dans une
région charnière de la protéine
qui permet l’ouverture et la
fermeture du site et explique ainsi
le mécanisme de complexation et
de libération du fer.

David Rinaldo (CEA-CNRS-UJF/IBS/Laboratoire de dynamique moléculaire)

(4) Par “métaux lourds”, on désigne les métaux
dont la densité est supérieure à 4,5. Figurent
parmi eux le zinc (7,14), le cadmium (8,6), le
plomb (11,35)…

La modélisation moléculaire

Les chercheurs en chimie et en biologie, ainsi qu’en physique
des matériaux, font de plus en plus largement appel à des
outils qui leur permettent de prévoir avec toujours plus de
finesse les effets des molécules en fonction de leur structure
et, ce qui est encore plus intéressant pour les concepteurs,
d’imaginer la structure de nouveaux édifices qui est suscep-
tible d’induire un comportement donné et in fine produire
l’effet recherché.
Cette approche théorique dispose d’une large gamme d’ou-
tils mais parmi les principaux figurent la chimie quantique, la
mécanique et la dynamique moléculaires, également utilisées
en physique des matériaux.
La chimie quantique, basée sur les lois de la mécanique quan-
tique, sert avant tout à décrire la structure des molécules et
leur comportement dans les processus tels que les réactions
chimiques.
La dynamique moléculaire classique simule le mouvement
des atomes des systèmes moléculaires et l’évolution de leur
configuration spatiale à partir d’équations de la mécanique clas-
sique. Elle donne accès à des propriétés structurales, dyna-
miques et thermodynamiques.

C

Comme la chimie quantique, la mécanique moléculaire est une
méthode permettant d’étudier la structure et le comportement
des molécules mais elle est moins coûteuse, plus rapide et,
donc, peut être utilisée pour décrire les systèmes de milliers
d’atomes tels que les macromolécules biologiques.

Représentation, calculée par une méthode de chimie quantique, du
potentiel électrostatique autour d’une molécule de BTP (bis-
triazinyl-pyridine) développée pour le procédé Sanex de séparation
des actinides et des lanthanides.

CEA/DEN/J.-P. Dognon
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