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Modélisation de l’adsorption de nucléotides sur les argiles 

 

Projet scientifique (1 page maximum) / Scientific Project (maximum 1 page):  

 

1. Projet / Project 

 

Les mécanismes à l’origine du développement de molécules biotiques à partir de molécules organiques 

restent encore largement incompris à l’heure actuelle. L’une des questions posées concerne le rôle des 

surfaces minérales qui auraient pu participer à la condensation et à la polymérisation des nucléotides et 

des acides aminés pour former les premiers biopolymères (protéines et acides nucléiques). On se 

propose ici d’étudier, en lien avec des expérimentateurs impliqués dans le projet PREBIOM financé par 

l’Agence Nationale de la Recherche, l’adsorption de certains nucléotides sur des surfaces argileuses par 

dynamique moléculaire classique. Des mesures d’adsorption ont en effet montré que les surfaces 

d’argile ne présentaient pas les mêmes propriétés selon leur charge (négative ou neutre), et qu’un 

ribonucléotide, ne se différenciant de son désoxyribonucléotide que par la présence d’un hydroxyle 

supplémentaire sur son cycle pentose, pouvait présenter des propriétés d’adsorption très différentes de 

ce dernier [1]. Des simulations à l’échelle atomique du système argile/eau/nucléotide devraient 

permettre d’élucider en partie les mécanismes à l’origine de ces différences et donc d’aider à 

l’interprétation des expériences. Le stagiaire bénéficiera de l’expertise de longue date des membres 

modélisateurs et expérimentateurs de l’équipe MEM dans l’étude des systèmes argileux [1-3]. 

  

 

2. Techniques ou méthodes utilisées / Specific techniques or methods 

 

                                                 
* 5 mois à partir du 18 janv 2016 / 5 months not earlier than January, 18th 2016.  

 



La dynamique moléculaire classique sera employée (code lammps). Des techniques d’intégration 

thermodynamique seront utilisées pour calculer les profils d’énergie libre lors de l’adsorption de 

nucléotides sur les surfaces d’argile.  
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