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Résumé

Une déficience ou un déséquilibre des neurotransmetteurs dans le système nerveux central
est avancée comme hypothèse dans le développement des maladies neurodégénératives.[1]
Par exemple, l’altération des transmissions cholinergiques serait responsable de certains
symptômes de la maladie d’Alzheimer. Cependant, en raison d’un manque d’outils de
suivi temps-réel et espace-réel des neurotransmetteurs dans les systèmes biologiques, les
mécanismes sous-jacents à ces disfonctionnements sont à ce jour encore méconnus. Le
projet[2] auquel nous contribuons en collaboration avec des chimistes organiciens et des
biologistes a pour objectif de fournir et caractériser des capsules fluorescentes, structure
d’hemicryptophane, capables de capturer ces neurotransmetteurs, intrinsèquement non-fluorescents,
afin de permettre leur détection et suivi par imagerie fonctionnelle. Dans un premier
temps notre rôle dans ce projet consiste à étudier et caractériser les interactions de type
hôte/invité entre les capsules et les neurotransmetteurs afin d’obtenir une ou plusieurs struc-
tures d’équilibres.[3] Considérant la taille des systèmes d’étude, environ 190 atomes pour
le complexe hemicryptophane/neurotransmetteur, nous avons fait le choix d’utiliser la dy-
namique moléculaire avec champ de force réactif (reaxFF)[4,5] afin de caractériser notre
système. La seconde partie du travail consistera à calculer les propriétés photo-physiques du
complexe.
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