
FoRptur,AIRE

Vitesse de la lumi0re dans le vide
Constante de Planck
Constante d'Avogadro
Charge de l'6lectron
Masse de l'€lectron
Permittivitd du vide

Vaburs numdriq ues utiles

I picoseconde

I femtoseconde
I attoseconde
I gigahertz
I t6rahertz
I dlectron-volt
unit6 de masse atomique (amu)

c = 3.00 x 108 m.s-l

h=2nh= 6.62 x l0-3{f  -s
Na=6.02,. 1923-o1-r
e = 1.60 x lO-ls C
tr te=9.11x l0-3Ikg
€o=8.85r19-12P.^-r

I ps= 10-12 s
I fs= lO-ls s
I as- 10-18 s
I GHz= 10s Hz
lTHz= l}r2Hz
l eV= 1.60 x l0-ls I
I amu= 1.66 x 10-27 kg

G(r) = 
; 

(9Ol + g' 1t11= Re(9(')).

Notations

On adopte la notation complexe 9(r) pour toute grandeur G(t) r6elle d6pendant du temps selon

Relations utibs

, ..\

sinp+sin4= 2r1n\"orry,

cos(a+ b) = cosacosD-sinasinb.

Formrile du double produitvectoriel pour (il, i, D) € (C)3 
:

';
i ln(Dn rt t )=( i l ' f r t )n-@'Afr i ,  et  (Zn D n tu= ( i t . r t l i -@-i l , ) i l .

'\nalyse vecnrfuIlc

Pour i un champ devecteur quelconque,

rot lrot;{J 
= grad (div/) - AA.



I. Quelques 6chelles de temps...

A. Dynamique mol6culaire : 6tats vibrationnels

Dans cette section, on considdre le mouvement relatif de deux atomes d'une mol6cule diatomique. On adopte
une description phdnomdnologique du potentiel d'interaction V(D entre ces deux atomes. Soit i le vecteur
position relative des deux atomes, de masse r6duite not6,e p. Une moddlisation courante de la liaison covalente
est constitude par le potentiel dit de Morse selon la loi suivante

Vt71 = P11- 
' -a(r-re\12 

,

oir D et 4 sont deux constantes r6elles positives, et r = llill.

Ql. Ddterminer la position d'6quilibre r5o de la liaison.

On considbre les petits mouvements autour de la position d'6quilibre (r = req+ e, e << r6n).

Q2. D6velopper le potentiel V(7) i I'ordre 2 en €, et montrer que la force r6sultante est 6quivalente d un ressort
de raideur t, dont on donnera I'expression. En d6duire la fr6quence angulaire rrrs d'oscillation correspondante.

Q3. Tracer le potentiel de Morse et le potentiel harmonique approch6 en unit6 de D. Donner une interpr6tation
physique de D.

En m6canique quantique, le confinement d'une particule r6sulte en une quantification des niveaux 6nerg6-
tiques accessibles. La liaison chimique correspondant au confinement de la particule fictive du problEme i
deux corps associ6, l'dnergie de vibration de la liaison est donc quantifi6e. Dans le cas du potentiel de Morse,
les valeurs propres de l'dnergie sont associ6es i un nombre quantique notd v selon

Ef,*= n,o(u*;)( ' -  H( ' . ; ) ) ,  " .^ , ,
oU ars est la fr6quence angulaire calcul6e dans la question pr6cddente. Dans le cas d'un oscillateur harmonique,
la quantification des dnergies de vibration i la pulsation alg s'exprime uniquement par le premier terme

f fu ' -  =ho)o[v+]1,  
" . rv.\  zI

Le second terme est alors un facteur correctif tenant compte des anharmonicit6s du potentiel.
On note Au = Eu+r - Eu,l'6cart 6nerg6tique entre deux niveaux 6nergdtiques vibrationnels successifs, et Eur-u,
l'6nergie associ6e i la transition d'un niveau V1 v€rs un niveau v2.

Q4. Expliciter Eyr-y, pour le potentiel de Morse et en d6duire Au dans le cas d'un potentiel harmonique, et
dans le cas d'un potentiel de Morse. Commenter le comportement de l'6cart 6nerg6tique avec v dans les deux
cas.

Les techniques de spectroscopie moderne permettent d'acc6der aux fr6quences des transitions entre les diff6-
rents niveaux 6nergdtiques

Q5. Exprimer, sans approximation, D et hars en fonction de Es-1 et Es-2.

En spectroscopie, on exprime usuellement les valeurs des transitions en nombre d'onde o = +, oil I est la
longueur d'onde associ6e. On note ovr-vz le nombre d'onde associd i la transition d'un niveau v1 V€rs uD
niveau v2. Pour Ia mol6cule HCl, on mesure oo-r = 287Ocm-L , et os-2 = 5638cm-1.

Q6. Rappeler la relation entre la longueur d'onde ,l et l'6nergie E d'une transition donn6e. Calculer les valeurs
ztq-1 et.ilo-z associ6es d respectivement E6-1 et Eo-2.

Q7. Calculer D et /s = @ol2n dans le cas de la mol6cule de HCl. En d6duire les ordres de grandeurs typiques
d'6nergie et de temps mis en jeu dans les mouvements de vibrations atomiques au sein d'une mol6cule.



FtcuRE 2 - Exemple de prot6ine consistu€e de feuillets p en conformation baril : la concanavaline A (repr6sen-
tation sch6matique)

FIGURE 3 - a) Structure sch6matique de deux feuillets p, li6s par .l = 4 liaisons hydrogEnes. b) Mod6lisation
m6canique 6quivalente.

B. Dynamique supramol6culaire : structure quaternaire d'une protdine

Une protdine est une macromoldcule compos6e d'un assemblage d'acides amin6s en chaine, li6s les uns aux
autres par une liaison covalente dite peptidique. Lorsque la chaine peptidique est suffisamment longue, les
interactions internes i la mol6cule par liaisons hydrog0nes donnent une conformation tridimensionnelle d la
chaine que I'on appelle structure ternaire. Les structures locales les plus courantes sont des structures en forme
d'h6lice (appel€es hilices-u) et des structures en feuillets (appel6espuillets-F). Ces structures en hdlices et en
feuillets interagissent entre elles, toujours par liaisons hydrogEnes, pour donner la stmcture tridimensionnelle
finale i la protdine, appelde structure quaternaire.
[,a structure quaternaire d'une prot6ine joue un r6le fondamental dans sa fonctionnalitd biologique, et donc
les interactions entre feuillets p et h6lices c sont de premibre importance. Dans cette section, nous nous pro-
posons d'6tudier dans le cadre d'un moddle simple la dynamique de vibration d'une prot6ine afin d'en exhiber
les 6chelles de temps et les 6nergies caract6ristiques.
On considbre une classe de prot6ines form6es uniquement de feuillets p, en conformation "baril" : elle est
form6e de p feuillets p rdpartis sur un cercle de rayon constant (voir Fig. 4.a)). Entre deux feuillets (suppos6s
identiques, de masse m6), on note ,t le nombre de liaisons hydrogbnes (l € Nl'). On mod6lise chaque liaison



a)

FIGURE 4 - a) Exemple de prot6ine en conformation baril i 6 feuillets F. b) Mod6lisation m6canique 6quiva-
lente.

hydrogdne par un ressort de raideur k (voir Fig. 3). On n6glige la dlmamique selon rt., et on assimile ainsi
chaque feuillet ?r un point mat6riel ponctuel de masse np, se d6plagant dans le plan Oxy. Chaque feuillet est li6
6lastiquement i ses deux plus proches voisins par un ressort de raideur K = ,tk (voir Fig. 4.b)). ks feuillets sont
6quir6partis sur un cercle de centre O. On associe I'indice j i toutes les grandeurs physiques du 7'o" feuillet,
ainsi qu'une base orthonorm6e locale (it1,n1). Par convention, le feuillet j = 1 est celui situ6 sur I'axe des x,

avec une abscisse positive. On note 0 = 
T, que I'on suppose suffisamment faible pour approximer cos0 = l.

On note d1G) led6placement instantan6 du feuillet my par rapport i sa position d'6quilibre.

Q8. Montrer que I'interaction de ,t liaisons hydrogbnes est 6quivalente ir un ressort unique de raideur K = hk.

Q9. Etattir t'6quation vectorielle du mouvement du d6placem ent d10) en fonction de mp, f et des /; (r).

On cherche des solutions orthoradiales, de la forme d1(t) = ( 1(u-)n1.

Q10. En ddduire l'6quation r6gissant (;(f).

On cherche les modes propres solutions du systdme, c'est-ir-dire les solutions oscillantes de la forme

( 16 = zi costDt, i e {1,2,..., tt- l, tt}-

Ql1. D6terminer le systbme lindaire de p dquations vdrifi6 par les {z;}. A quelle condition ce systbme possEde-
t-il une solution non triviale ? Combien, au maximum, de pulsations {d peuvent satisfaire ces conditions ?

On propose de tester une famille de p solutions (appel6es modes) de la forme

(l' Al = Ar sin(i <p r) cos @ p t, p e 11,2,..., trt - 2, tt - ll.

Q12. Etablir une relation entre rpo et arr, la pulsation du mode p consid6r6.

Q13. En exploitant la sym6trie de rdvolution du systdme selon I'axe a, expliciter <pp et confirmer le nombre de
modes obtenus en Qll.

Q14. En ddduire I'expression de arr, ainsi que @min et oha;r, les fr6quences angulaires minimale et maximale
associ6es i la dynamique du systbme. On exprimera ces grandeurs en fonction des paramdtres k, L, p, mp.

Limmunoglobuline G est le principal type d'anticorps trouv6 dans le sang et dans le liquide interstitiel. Il per-
met de contrdler les infections des tissus du corps. Il se lie i divers types de pathogbnes afin de prot6ger le corps

4r'1$zu



Prot€ine A p M-^
Immunoelobuline G 50 9 6440g.mol-'

Concanavaline A 110 l4 133209'mol-r

:
TesrE 5 - Donndes relatives i I'immunoglobuline G et la concanavaline A M*, d6signe la masse molalre de la
mol6cule considdr6e.

contre ces derniers, par diff6rents m6canismes immunitaires. Llimmunoglobuline G est une protdine s6cr6tde
par les plasmocytes, issus des lymphocytes B plasmatiques. Ia concanavaline A est une glycoprot6ine de la
famille des lectines. Elle est aussi appel6e h6maglutinine, en raison de sa capacit6 i pr6cipiter les 6rythrocytes.
La concanavaline A interagit avec divers rdcepteurs contenant des carbohydrates i mannose. Elle est produite
par le haricot sabre (C-anaualia ensiformk) oi elle s'accumule dans le fruit.
Ces deux prot6ines ne poss6dent pas de structure en h6lice a, mais contiennent de nombreux feuillets p dont
la conformation est de type baril. Cependant, les diffdrents feuillets ne sont pas strictement identiques. Une
approximation pour tenir compte de cette in6gularit6 de structure consiste i effectuer la substitution suivante

of A est le nombre total de liaisons hydrogbne et M la masse totale de la structure en feuillet p consid6rde.
On donne les valeurs num6riques correspondant i ces deux prot6ines dans la table 5. On donne dgalement la
constante de raideur 6lastique d'une liaison hydrogEne dans un feuillet p, k = 13 N.m-r.

QlS. Appltcation num6rique: calculer la fr6quence du mode de vibration le plus lent, et en d6duire l'6chelle
de temps caract6ristique du mouvement conformationnel de la stmcture quaternaire d'une protdine. les tech-
niques de spectroscopie montrent une raie d'absorption large i 28 cm-l pour l'immunoglobuline G et 120 cm-l
pour la concanavaline A Commenter.
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