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Spécialité du stage :    Recherche x    Professionnel  

Indiquez par quelques mots clés, l’orientation scientifique du sujet : Modélisation et Simulation de 
dynamique moléculaire. 

 

Titre du stage : Etude	   des	   propriétés	   de	   transport	   de	   la	   protéine	  RhCG	  par	   des	   calculs	   d’énergie	  

libre	  et	  évaluation	  de	  l’impact	  des	  mutations 

Ce sujet constitue-t-il un premier pas vers un travail de thèse : Non  

Description du sujet (quelques lignes): 

La	   protéine	   RhCG,	   homologue	   rénal	   de	   la	   protéine	   RhAG,	   protéine	  majeure	   du	   complexe	   Rhésus,	  	  

présente	   des	   propriétés	   de	   transport	   d’ammonium.	   Le	   laboratoire	   dispose	   de	   différents	  mutants	  

issus	   de	   patients	   dont	   les	   propriétés	   de	   transport	   sont	   affectées.	   Des	   résultats	   préliminaires	   de	  

simulations	   de	   potentiel	   de	   force	  moyenne	  pour	   le	   transport	   de	  NH3	  pour	   la	   forme	   sauvage,	   ont	  

permis	   d’identifier	   les	   sites	   et	   hauteurs	   des	   barrières	   énergétiques	   le	   long	   du	   pore	   de	   transport.	  

L’objectif	   est	   donc	   d’étendre	   cette	   étude	   à	   celle	   portant	   sur	   l’impact	   des	   différentes	   mutations	  

identifiées	   sur	   le	   transport	   NH4+/NH3.	   Des	   calculs	   de	   potentiel	   de	   force	   moyenne	   permettront	  

d’identifier	  à	  l’échelle	  atomique	  les	  déterminants	  énergétiques	  et	  structuraux	  associés	  au	  transport.  
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