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Polymeéres et polypeptides : deux exemples de repliement induits

par complexation
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La mobilité ionique couplée a |a spectrometrie de masse
permet une étude conformationnelle de systémes
moléculaires ou biomoléculaires en phase gazeuse.
Elle est de plus en plus utilisée comme technique de
seéparation d'isomeres et permel également de mettre
en évidence des changemenis de conformation, par
exempie liés a la complexation,

La mesure, par mobilité lonigue, de la section efficace de
diffusion des complexes étudiés peut en outre permettre
de déterminer précisément leur conformation a travers
la comparaison avec des structures calculees, Celte
méthode repose cependant sur la capacité des calculs
a proposer des structures réalistes, et devient donc
d'autant plus difficile que |a taille du systéme augmente.
Néanmains, dans le cas de complexes ne présentant pas
de sites de liaison spécifigues, et dont la conformation
ne peut &tre déterminée correctement en phase
liguide, cette démarche apparait comme une des seules
alternatives envisageables.

MNous présenterons deux exemples originauy  de
systémes relativement grands pour lesquels la mobilité
jonique, couplés & des calculs de type gros-grain,
permet non Seulement de mettre en évidence des
changements de conformation mais aussi de donner
une image des mécanismes qui les induisent. Mous
avons étudié d'une part, des polymeres (polylactides)
de différentes tailles cationisés par des alcalins,
et d'autre part la complexation de tanins sur une
protéine salivaire (IB5, 89kDa). Dans les deux cas, nous
observons un effondrement lié a la complexation qui est
qualitativernent, voir guantitativement, bien reproduit
par les modéles de caleul utilisés.



