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SIMULATION DE LA REACTIVITE DANS LES
SYSTEMES MOLECULAIRES DE GRANDE
TAILLE

Résumé - Simuler (et comprendre !) la réactivité dans les systémes de grande taille représente un défi a
plusieurs niveaux. Le plus évident est celui lié aux temps de calcul qui croissent approximativement au
cube de la taille du systeme. Plus subtil est I'explosion conformationnelle qui démultiplie elle aussi les
calculs nécessaires a une bonne description du systeme. Enfin, il est aussi nécessaire de garder une
bonne qualité dans les descriptions des effets électroniques car ceux-ci ne sont pas nécessairement plus
simples dans les grands systémes.

Je montrerai au travers de I'étude de deux systémes comment il est néanmoins possible d’étudier la
réactivité des systémes de grande taille. Dans un premier temps, je décrirai comment il est possible de
comprendre la réactivité des cyclodextrines modifiées et quelles sont les limites actuelles. Dans un second
temps, jexposerai pourquoi une enzyme, lI'acétylcholinestérase, qui effectue une simple réaction de
transestérification présente en fait une grande complexité.

Biographie - J'ai étudié la chimie a Amiens et Reims et jai poursuivi par un doctorat a Reims sous la
direction du Pr Stéphane Humbel, en travaillant sur la chimie organométallique théorique de 2001 a 2004.
Puis, jai effectué un séjour postdoctoral avec le professeur Sason Shaik a Jérusalem portant sur I'étude
par QM/MM de la réactivité de diverses métalloenzymes. En 2006, je suis nommé maitre de conférences
dans le groupe du Pr Max Malacria (IPCM-UPMC), dirigé depuis par le Pr. Louis Fensterbank (IPCM-
SU)... En savoir plus

Capturing the Monomeric (L) CuH in NHC-Capped Cyclodextrin: Cavity-Controlled Chemoselective
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On the Influence of the Protonation States of Active Site Residues on AChE Reactivation. A QM/MM
Approach.
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Fixation of the Two Tabun Isomers in Acetylcholinesterase: A QM/MM Study.
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