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RESUME

Le spectroscopie de dichroisme circulaire (CD) est une des techniques fondamentales en biologie
structurale qui permet la détermination du contenu en structures secondaires d'une protéine. Le
rayonnement synchrotron a considérablement augmenté I'utilité de la méthode, car il permet de
travailler avec une gamme spectrale étendue et a meilleure intensité. Le développement de
modeles permettant d’établir une relation entre la structure d’une protéine et son spectre CD d’'une
maniére efficace n’a pourtant pas suivi I'évolution technique et I'analyse de spectres CD de
protéines entiéres reste un défi sur le plan théorique.

Dans ce contexte, nous avons développé un modele "minimaliste” pour la spectroscopie CD des
protéines, ou chaque atome C-alpha de la chaine principale porte un oscillateur de Lorentz
classique, i.e. une charge mobile qui est tenue par un potentiel quadratique. Les oscillateurs sont
couplés par un potentiel coulombien et leur déplacements suivent les tangentes locales
respectives de la courbe spatiale décrite par les atomes C-alpha. Le systéme d'oscillateurs est
couplé a une onde électromagnétique plane décrivant la source de lumiere et le phénoméne
d'absorption est modélisé par des forces de friction. Les équations de mouvement linéarisées sont
résolues par calcul symbolique. Nous montrons que le modéle reproduit correctement le
phénomene CD d'une chaine polypeptidique hélicoidale et en particulier son signe en fonction de
l'orientation de la chaine. Comme premiére application, nous présentons I'ajustement du modele
au spectre CD d'un polypeptide composé de 15 résidus qui se plie sous forme d'une hélice alpha.
La transférabilité de ces parametres est ensuite évaluée pour la myoglobine, une protéine de 153
résidus contenant 8 hélices alpha.
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