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Résumé :  

La compréhension de la relation structure-propriétés des parois des cellules végétales s'appuie de

plus en plus sur l'utilisation d'approches de modélisation moléculaire en général et de dynamique

moléculaire en particulier. A ce jour, le poids numérique que représente une telle démarche à

l'échelle de l'atome est la plupart du temps incompatible avec les puissances de calcul disponibles.

C'est pourquoi des méthodes d'approximation sont indispensables pour pouvoir mettre en œuvre

des simulations numériques à l'échelle de systèmes supramoléculaires réalistes. Dans le cadre de

cette thèse, un modèle de dynamique moléculaire, dit « gros grain » a été mis au point à l'échelle

du monomère de macromolécules pariétales. Les paramètres de ce modèle ont été calibrés à l'aide

de simulations de dynamique moléculaire à l'échelle de l'atome. Ce modèle a fait l'objet de quatre

applications : adsorption d'une chaine de xylane sur une surface de cellulose cristalline,

arrachement d'une chaine de xylane adsorbée sur une surface de cellulose cristalline par une

pointe AFM, adsorption d'une phase amorphe de xylane sur une surface de cellulose cristalline et

adsorption d'une phase amorphe de xylane sur un monocristal de cellulose exposant trois surfaces

différentes. Des effets de structuration au voisinage de la cellulose sont observés.

 


