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Introduction

L'étude des systemes hors équilibre retient I'attentios deercheur en phy-
sigue théorique depuis plusieurs décennies. En effet [saplules systémes phy-
sigues qu’on cbétoie dans la vie de tous les jours sont en tionslide hors équi-
libre. Les systémes vitreux, les systemes cisaillés ouylsiees vivantes sont
tous des exemples de systémes composeés d’un grand nombaetideles en in-
teraction, évoluant dans des conditions de hors équilRwar ce systemes, pour-
tant tres communes, il nexiste pas une théorie physiquguenicapable d’en
expliquer 'ensemble de la phénoménologie. De plus, posirsgstémes, méme
les paramétres thermodynamiques fondamentaux, comnteofds, la tempéra-
ture, la pression etc. ne peuvent pas étre définis rigourearged’un point de vue
théorique. A I'équilibre, I'hnypothése d’ergodicité nousrmet d'utiliser une ap-
proche statistique du probleme que, si d’'une part nous &drp I'information
relative a I'évolution temporelle des quantités microsqops, de I'autre nous
permet d’étudier le systeme en terme d’un nombre réduit denpetres thermo-
dynamiques, comme par exemple le volume, la pression, |pdeature, etc. La
principale difficulté dans I'étude des systemes hors dapeiNiens précisément du
fait que dans ce cas les systémes ne sont pas a priori ergsditjon ne peux pas
utiliser le méme approche statistique qu’a I'équilibre g@au développement de
la thermodynamique.

Ces derniers années l'idée de pouvoir étendre la validitéedains des théo-
remes de la méchanique statistique aux systemes hordoéguailporté ses premier
résultats, en particulier dans I'étude tthéoreme de fluctuation et dissipatidre
théoreme de fluctuation-dissipation est un théoréme foedéahde la mécanique
statistique qui relie les fluctuations spontanées d’uresysta I'équilibre aux fluc-
tuations induites par une perturbation extérieure, via amametre thermodyna-
mique, la température. L'étude en champ moyen de certastersgs hors équi-
libre, ayant une dynamique vitreuse [1, 2], a montré que dartains cas, méme
en conditions de hors équilibre, il devient possible di&annerelation de fluctua-
tion et dissipationformellement analogue au théoréme de fluctuation-dissipa
Cette relation permet de définir un nouveau parameétre thgmmamcique appelé
température effectiveayant le sens thermodynamique d’'une température [3]. Le



calcul explicite de la relation de fluctuation et dissipatiassez complexe, pour le
moment a pu étre réalisée seulement pour quelque modelerdedesspin [1, 2],
ou dans le cas des varietés dans un potentiel aleatoire #, Béanmoins sa
validité semble étre plus général car confirmée par nombsaimulations numé-
riques pour des systémes plus réalistiques [7, 8, 9, 10,211,31 14, 15, 16, 17].
Plus récemment, certains des premiers études expérimesgeblent aller vers
une confirmation de la relation de fluctuation et dissipatj@8, 19, 20, 21, 22].
Il faut neanmoins remarquer que pas tous les résultatsiegriaux concordent,
en particulier, toute une serie de travaux sur le verre tdlode laponite, [23,
24, 25, 26, 27], ont montré des résultats opposées, cedaiismant la relation
de fluctuation et dissipation et d’autres no. Il faudra domergre des nouveaux
travaux experimentaux afin de surmonter cette ambiguit@,céutainement a la
complexit'é de la laponite, materiel dont le proprietésotbgigues ne sont pas
encore bien comprises. Dans ce travail de thése je me prop&seier une nou-
velle classe de systemes hors équilibre pour lesquelslicapipn de la relation
de fluctuation et dissipation et du concept de températteetdfe pourrait deve-
nir un instrument d’étude important, taatiere activeLes systemes de matiere
active sont des systemes composées d’'un grand nombre aellesrgui peuvent
représenter des molécules ou des objets plus complexese,grmamexemple, des
organites cellulaires ou des bactéries. Ces particulemises aux forces d’inter-
action conservatives et aux contraintes externes, sost soismises a l'effet de
forces non conservatives, qui utilisent une réserve dgeasoit présente dans leur
environnement, soit stockée dans un réservoir internerésepce des forces non
conservatives porte ces systemes a évoluer en conditionsrdesquilibre, dont
I'impossibilité d'utiliser les outils théoriques de la naddque statistique classique
et I'importance de pouvoir utiliser ceux proposés pour yessesmes hors équilibre,
comme la relation de fluctuation et dissipation et la tempéezeffective.

En nature existent beaucoup d’exemples de matiere actiyggriculier dans
les systemes biologiques. Par exemple, dans les cellulés;heelle des molé-
cules composant les protéines, la dynamique est déterfondamentalement
par les forces thermiques (impliquant des énergies derbadd £ ~ kpT). Par
contre la dynamique a I'échelle des macrostructures coreserganites cellu-
laires, (impliquant des énergigs > kgT), nécessite I'activation des moteurs
utilisant de I'énergie chimique pour générer des forcesamrservatives qui en
permettent les déplacements. L'un des exemples les plotaspéaires de matiere
active est lecytosquelettales cellules eucaryotes [28, 29] : 'ensemble organisé
des polymeres biologiques conférent aux cellules I'esslaie ses propriétés mé-
caniques. Le cytosquelette est a 'origine de la plupartfdes exercées par la
cellule pour se déplacer et se nourrir. Ses propriétés npesisont tres variables
et dépendent soit de sa composition, qui peut présenteriffi@®edces selon le
type de cellule considérée, soit de la particuliere situnatdu cycle vitale de la



cellule qu’on prend en considération : pendant sa vie uneleealoit répondre
a différents types de sollicitations mécaniques extermeacacomplir des opera-
tions complexes, comme par exemple sa replication et divish deux cellules
« filles ». Grace aux forces actives le cytosquelette est capableodgaréser sa
structure pour passer d’une phase plastique-fluide a ustgtla-solide et vice-
versa [28, 30], en permettant ainsi a la cellule de accortmlies ses fonctions.

La multiplicité et complexité des processus impliqués dangroduction de
I'énergie chimique et dans la conséquente activation deg$oactives est telle
que la simulation des systemes réels, tel quel le cytodaeeksit a I'heure actuelle
impossible. Dans ce travail je proposerai donc deux modidesiatiere active
trés simples, qui prennent en compte seulement les paesyEtncipaux du pro-
bleme, tel que les interactions entre particules, lesactens thermiques entre
les particules et le milieux ou elles sont immergées, etdéggmce des processus
actifs. On verra dans la suite que, en dépit de leur sim@licieé deux modeles
permettront de mettre en évidence les effet des forces nesecatives sir la
dynamique relaxationnelle des systemes actifs. Cette elpproéalisée avec la
méthode de la dynamique moléculaire, permettra en autréaliser des simula-
tions en retrouvant des conditions similaires a celles ix@itales, en permet-
tant donc une comparaison qualitative des résultats deaeailtavec ceux des
premiéres expériences sur la matiére active.

Ce travail sera divisé principalement en deux parties : dapsdmiére je pré-
senterai le contexte théorique qui porte a la définition delktion de fluctuation
et dissipation et de la température effective. Je donneraipercu des actuelles
méthodes d’étude de la matiere active et je décrirai la naiétlie la dynamique
moléculaire utilisé dans la réalisation du code de simutatDans la seconde
partie j'introduirai les modéles de matiére active et jeritécle résultats des si-
mulations.
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Dans cette partie de la these jintroduirai les idées de béds®riques, expé-
rimentales et méthodologiques nécessaires a la comprigmeds mon travail.
Cette partie sera composée de trois chapitres :

1. Dans le premier je décrirai les concepts de physique siqtistque j'uti-
liserai dans la suite. D’abord j'introduirai le Théoréme diductuation et
Dissipation a I'équilibre et sa relation avec le concept denpérature. En-
suite je discuterai I'extension de cette relation aux syse hors équilibre,
ce qui porte a la définition d’une Relation de Fluctuation esddpation qui
permet de définir un nouveau parametre thermodynamiquentaérature
effective. Les characteristiques de la température efieseront décrites en
détail car elle aura une importance centrale dans I'ensetd ce travail.

2. Dans le seconde chapitre jintroduirai les systémes de ématactive sur
lesquels porte cet étude. Je donnerai une description deystémes, j'en
montrerai des exemples réels (des systemes biologiquéds)letir modé-
lisation. Un paragraphe sera dédié aux méthodes expéraenttilisées
dans I'étude de la matiére active.

3. Dans le troisieme chapitre je décrirai la méthode de la dyimamm molécu-
laire que j'utiliserai dans I'étude des modeles de matiéctivee proposés
dans la seconde partie de la these.






Chapitre 1

Introduction Théorique

1.1 Introduction

L'étude des systémes a plusieurs corps en interaction etitcos de hors
équilibre occupe une partie tres importante de la rechexohghysique théorique
actuelle. Les systemes vitreux, les systémes cisailléssyistemes biologiques
sont tous exemples de systemes composés d’'un grand nompeetibeles qui
évoluent hors équilibre. Les difficultés dans I'étude deygetde systémes sont
dues en partie au nombre énorme de particules qui inteesgissec plusieurs
type d’interactions, ce qui rend leur évolution dynamiguieémement complexe.
D’autre part, le fait que ces systemes évoluent hors égeilib permet pas d’uti-
liser la méme approche statistique que, dans le cas desrastn équilibre, a
permis de développer la thermodynamique. Quand un systatiisoke et en équi-
libre on peut assumer que toutes les configurations ayanétaengénergie ont la
méme probabilité d’étre visitées. Dans ce cas I'hypothésgadicité nous per-
met d’abandonner une description dynamique du systematdts¥r une descrip-
tion statistique que, si d’'une part nous fait perdre I'infiation relative a I'évo-
lution temporelle des quantités microscopiques, de antus permet d'étudier
le systeme en fonction d’'un nombre réduit de paramétrespeopar exemple
le volume, la pression, la temperature, etc. Quand, au @oatie systéme n’est
pas a I'équilibre I'hypothese d’ergodicité n’est plus daliet il n’est plus possible
d’adopter la méchanique statistique d’équilibre pour idéde systeme.

Pour la méme raison, un des théoremes fondamentales dedapé\statis-
tique a I'équilibre, lethéoréme de fluctuation-dissipati¢hFD), perd sa validité
hors équilibre. Ce théoreme est particulierement impodarfait qu’il relie des
quantités dynamiques via une quantité thermodynamiquemaérature, en fai-
sant ainsi le lien entre les deux approches du probleme. @a dans la suite
que ce théoréme aura une importance centrale dans ce gauaié partie de ce
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chapitre sera dédiée a sa description.

Dans ce chapitre je présenterai les principales idéesitluas sur lequelles
se base ce travail de thése. En patrticulier je décrirai leréme de fluctuation-
dissipation pour les systémes en équilibre thermodynaer(joaragraphe 1.2). On
verra comme pour les systemes hors équilibre ce théoremepiies valide, mais
en certains cas il est possible de trouver une relation deifition-dissipation que,
avec l'introduction d’'une nouvelle fonction thermodynagpme, la température ef-
fective, prend une forme analogue a celle d’équilibre (gpaphe 1.3). Dans le
paragraphe 1.4 je montrerai le rapport entre la relationudduhtion-dissipation
et la mesure d’'une température effective. Dans le cas d&ssgs ayant une dyna-
mique vitreuse, qui comportent des processus qui relaxeitifiérentes échelles
de temps bien distinguées, on observera que la notion dettatope effective
est strictement liée aux temps de relaxation (paragrag)elans le paragraphe
1.6.2, je donnerai quelque exemple de précédents travalx sujet, soit des tra-
vaux de simulation numérique soit expérimentales. Les fnensonfirment bien
la violation du théoréme de fluctuation et dissipation etdagibilité de définir
une température effective. Pour les seconds le discoursnsplicjue car il s’agit
de mesures de bruit (magnétique, diélectrique ou thermitpés difficiles a réa-
liser et, méme si certains etudes semblent aller vers urfercation des résultats
obtenus par simulation, la complexité dans la réalisatmneltype de mesures et
I'erreur associée, rend moins évident les résultats. darterai ce chapitre avec
un bref résumé des arguments traitées.

1.2 Théoreme de fluctuation-dissipation a I'équilibre

Le théoreme de fluctuation-dissipation (TFD) est un théertandamental de
la thermodynamique qui relie les fluctuations spontanées gysteme a I'équi-
libre aux fluctuations induites par une perturbation egtée. lls existent plu-
sieurs formes du théoreme de fluctuation-dissipation. Peswplus connues il y
a la relation d’Einstein pour une particule brownienne. \paeticule immergée
dans un fluide est soumise aux collisions avec les moléculdigagide qui I'en-
toure. L'irrégularité dans les collisions avec les molésudu liquide auront d’'une
part I'effet de mettre en mouvement la particule et d’'uneeadtopposer une ré-
sistance a un tel mouvement (frottement visqueux). Ces diéets eoncomitants
portent la particule a se déplacer dans le fluide en suivantauvement du type
aléatoire. Un exemple typique de trajectoire d’'une palitwmownienne est mon-
tré en Fig.1.1-a. A I'équilibre I'énergie gagnée par la jgaite par ledluctuations
(les collisions irrégulieres avec les molécules du liquiskera égale a celle per-
due par ladissipation(due aux forces de frottement visqueux). Ce bilan permet
d’écrire une forme particuliére de théoreme de fluctuatimsipation, la relation



Théoreme de fluctuation-dissipation a I’équilibre 17

a) b)

(@)

—50 —40 30 —z0 -10 o 10 20

FiGc. 1.1 — Deux exemples dans lesquels le TFD est val@gleExemple en
deux dimensions de trajectoire d'une particule browniedmeJne résistance
« bruyantesmodélisée comme une résistance parfaite (non bruyantsg em
Série avec une source de brujt

d’Einstein : -
B
=5 (1.2)
ol m est la masse de la particule /gt la constante de Boltzmann. Dans cette
relation on peut remarquer que les deux quantités dynamidgieoefficient de
friction £ et le coefficient de diffusiorD sont reliés via un parametre thermody-
namique, la températufe.

Un autre exemple célébre de théoreme de fluctuation-digsipalie les fluc-
tuations de tension spontanées, aux bornes d’'une réssédectrique, a la va-
leur de cette résistance. A I'équilibre thermique la diféze de potentiel/, aux
bornes d’'une résistanc®, fluctue dans le temps. Cette fluctuation aléatoire de
tension (ou “bruit”), est générée par I'agitation thernagies porteurs de charges
(les électrons dans la résistance). Ce phénomeéne spontareXisie indépen-
damment de toute tension appliquée, est souvent schéngatisiguement en
associant a la résistance un générateur de bruit, commeédremt=ig.1.1-b. A
I'équilibre thermique I'énergie introduite dans le sys&par les fluctuations de
tension et celle dissipée dans le systeme par la résistantégales. Comme dans
le cas de la particule brownienne ce bilan permet d’obtemérnelation entre ces
deux quantités et d’écrire une autre forme de théoreme deditien-dissipation,
la relation de Nyquist [31],

Sy = 4kpTR, (1.2)
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<A(t)>

FiG. 1.2 — Evolution typique de la valeur d’expectatiof(t)); de I'observable
A, suite a I'introduction d’une perturbatidri (¢) couplée a I'observabls.

ou Sy sont les fluctuations de tension aux bornes de la résistAn€es deux
exemples montrent bien comme le théoréme de fluctuaticripditon met en re-
lation des quantités dynamiques (coefficients de frictipdeediffusion dans la
relation d’Einstein ou fluctuation de tension et résistaseetrique dans la rela-
tion de Nyquist), a un parametre thermodynamique commenripéeature.

Le théoreme de fluctuation-dissipation peut étre écrit daresforme géné-
rale. Considérons un systeme en équilibre et deux obsesvable) et B(C') qui
dépendent de la configuration du systefeSi & un certain tempg on couple
un faible champ constant a I'observal®#éC'), I'énergie du systeme change :

EW(C) = E(C) - hs(t)B(C), (1.3)

ici £(C) est I'énergie du systéeme imperturbi, (C') est I'énergie du systeme
perturbéh(t) = hp pourt > to ethp(t) = 0 pourt < t.
L'effet de la perturbation peut étre étudié en suivant llation de la valeur d’ex-
pectation(A(t),) de I'observableA(C) (ou (B(t)), de I'observableB(C)). le
symbole(...) représente une moyenne d’ensemble. Un comportement &/gigu
I'observable{A(t),) est montré en Fig.1.2.

La fonction de corrélation entre les deux observables dstidgar :

Cap(t,to) = (A()B(to)) — (A(t))(B(to)). (1.4)
On définie aussi la fonction de réponse impulsionelle aésgci
Rap(t,ty) = m =0, (1.5)

ohp(to) |y,
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qui donne la réponse linéaire dét) a une petite impulsion de son champ conju-
guéhp au tempg,. Lintégrale de la réponse définie la susceptibilité :

t

Yan(t to) = / At Rap(t, ). (1.6)
to

Pour un systeme en équilibre, qui vérifie la condition d’nsace par translation

dans le tempsyap(t, to) = Cap(t — to) et Rap(t,to) = Rap(t — to). Dans ces

conditions le théoréme de fluctuation-dissipation prerfdriae :

1 9Cap(t — to)

Rap(t —to) = kT Ot

0(t — to), (1.7)

ou T est la température thermodynamiquekgtla constante de Boltzmann. Le
TFD est souvent utilisé dans sa forme intégrale :

1

kBT[OAB(()) — Cup(t —to)]. (1.8)

Xap(t —to) =
Cette forme met en évidence qu’un diagramme parameétrigyeettefonction de
C'donnerait une ligne droite de penté /kzT'. La connaissance de la fonction de
corrélation et de la susceptibilité associée permet aiésatlier la température
d’'un systeme en équilibre. Dans le prochain paragraphe oa gee, sous cer-
taines conditions, méme dans le cas de hors équilibre, lasstible d’écrire une
Relation de Fluctuation-Dissipation (RDF), ayant une formalague a celle de
I'équation 1.8.

1.3 Violation du théoreme de fluctuation-dissipation

Dans le paragraphe précedent j’ai donné une descriptiohétuéme de
fluctuation-dissipation, en soulignant son importancesda@tude des systemes a
I’équilibre. La condition d’équilibre reste néanmoins waadition tres restrictive
car la plupart des systemes réels évoluent hors équilitserdit donc intéressant
de trouver une relation analogue au TFD, applicable dansdeditions de hors
équilibre.

Un exemple classique de systeme évoluant hors équilibreneuelle exten-
sion serait trés importante, est celui des verres. Comme wa pis en détalil
dans le paragraphe 1.5, | es propriétés des systemes vitoatinuent d’évoluer
apres leur formation. Au fur et a mesure que le temps passgeystsmes se rap-
prochent de I'équilibre, mais d’'une facon de plus en pluselesans jamais le
rejoindre. On dit que ces systemes gardent une “mémoiregutenistoire, et sont
communement appelés systémes vieillissants. Dans cegiooactertaines des
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propriétés des fonctions de corrélation et réponse vuesldgraragraphe 1.2 ne
sont plus valides. En particulier, pour les systéemes i8sdints, la condition d’in-
variance par translation dans le temps (ITT) n’est plusfiééxi Les fonctions de
corrélation et de réponse vues précédemment, Eqgs.(1.8)etdépendent alors
de l'instant initialet, ou on commence I'observation. Communément on indique
avect,, (“waiting time”) le temps passé apres la formation de I'éfaeux ot on
commence I'observation.

Un autre exemple de systeme hors équilibre, ou la situasbmeins com-
plexe est celui des liquides faiblement cisaillés [3]. Nalement dans ce type de
systemes le cisaillément détruit I'effet de “mémoire” et le vieillissement. Ce
processus appelé rajeunissement implique que la condi@drT | est mantenue.

Dans ces deux exemples, la conditions de hors équilibregogue le TFD
n'est pas verifié. Cette condition a été observée expérifeanéat pour des so-
lutions de polymeéres [32], pour des verres [33] et des vateespin [34, 21].
Pour un systeme hors équilibre, en tenant compte du vsstient, on peut tou-
jours récrire la relation entre la corrélation et la répoassociée sous une forme
différente :

X(t,ty) 0Cap(t, ty)
kgT Oty

A différence du cas d’équilibre, la proportionalité entéponse et corrélation est
déterminée ici par la fonctioX (¢, ¢,,). Il s’agit d’'une fonction non triviale de
ett,, et sa forme n’est pas connue a priori. L'étude en champ mdgesertains
modeéles ayant une dynamique vitreuse [1, 2], a montré quetpow oo, dans
la limite 7 — oo, la fonction X (¢,, + 7, t,,) devient fonction de la seule fonction
de corrélation. Dans ces cas si I'on prend en considératiahagramme paramé-
trique de la corrélatiod's5(¢, t,,) et de la réponse intégrale,s(t, t,,), (définies
en egs.1.4 et 1.6), on peut définir une courbe limite

lim xap(t, tw) = x(C), (1.10)

ty — 00

C(t,t,) =C

ou la limite a grands temps, est prise en ajustant> t,, afin de tenirtC' (¢, t,,) =

C constant. Quand une configuration d’équilibre est asyrtptetnent rejointe
pourt, — oo alors le TFD impliqgue que(C') sera une ligne droite de pente
—1/T. Dans les systémes qui présentent une dynamique plus cample ne
rejoignent pas I'équilibre dans le temps expérimentdl’) sera en général une
fonction non triviale qui dépendra du type de systeme quiemgb en considéra-
tion, et des observables que I'on choisit pour calculer fe&tation. En définissant
la pente de la courbg(C) :

Rap(t,ty) = Ot — tw). (1.9)

dx(C) _  X(C)
dC kgT’ (1.11)
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on peut écrire une Relation de Fluctuation-Dissipation (RE@yme :

X(C)0C sp(t,ty)
kgT Oty

Rap(t,ty,) = — O(t — ty), (1.12)
ou X (C) prend le nom de facteur de violation du TFD.

Pour les systémes hors équilibre ayant une dynamique lentracterisées
par une faible production d’entropie, comme par exemplesjesémes vitreux
considérés atemps longs,(— oo), ou les liquides surfondus faiblement cisaillés,
il est possible de démontrer [3] que la relation (1.12) pénat @étilisée pour défi-
nir un nouveau parameétre thermodynamiquéetapérature effectivé, ;(C), en
fonction duquel la RFD peut étre écrite dans la forme suivante

1 0Cap(t, ty)

Rap(t tw) = kT (C) Oty

0t — to). (1.13)

Dans ces systémes la fonction de corrélation peut relaxes das échelles de
temps distinguées. La dépendanc&dee la température effective implique donc
que ses valeurs dépendent de I'échelle de temps consid&ae mieux com-
prendre ce concept, on peut étudier la courbe asymptogigte Eq.(1.10), en
fonction du paramétre =t — t,,,

X(1) = aC(7). (1.14)

A différence des systémes a I'équilibre o0 I'on obtient uigeé droite de pente
a = —1/kgT, ici on obtiendra une courbe qui présente plusieurs pergidives
aux différentes échelles de temps.

Si par exemple on considere un systéme ou la fonction delatore relaxe en
deux échelles de temps bien distinguées, on obtiendra phigree du type mon-
tré en Fig.1.3. A temps courts, relatifs & la dynamique migdsystéme, la courbe
se surposera a celle d’équilibre avec une peritékz 7. A temps longs relatifs &
la dynamique relaxationnelle du systéme la courbe auraemepl/kgT. ;.

Le rapport entrd . s, et les échelle de temps est particulierement important dans
la compréhension de la signification physique de la tempgraffective, il sera
donc traité plus en détail dans les prochains paragraphes.

Pour les systemes cités dessus, caracterisées par uneigyedemte et une
faible production d’entropie, il a été démontré [3] dlig; réponde aux requis
fondamentaux pour étre considéré une température. Erylétila température
effective associé a une certaine échelle de temps est ceflerée par un thermo-
metre, en contact avec le systéme, ayant un temps de répgaise éette échelle
de temps. La température effective associé a une échellenggst contréle la
direction des flux de chaleur et les équilibrations padgellles observables en
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FiG. 1.3 — Graphique paramétrique typique xe) et C'(7), pour un systeme
hors équilibre a faible production d’entropie, dont la fook de corrélation re-
laxe en deux échelles de temps bien distinguées, (lignesrooigtinue). La ligne
noire discontinue représente le résultat qu’on obtieng@ir le méme systéme
considéré a I'équilibre.

interaction, qui évoluent dans la méme échelle de tempsl&Jjtempérature ef-
fective peut donc étre considéré, dans ces cas, comme wresext du concept
de température au régime de hors équilibre [3]. La notioredgérature effective
sera importante dans la suite de ce travail. Je dédieraildeprochains chapitres
a la description de comment la température effective peatrdesurée avec un
thermometre approprié, et de comment elle est liée a lamdtiéxhelle de temps
dans le cas particulier des systémes vitreux.

1.4 Thermometres et TFD

Dans les paragraphes précédents on a vu que le TFD permé&tmitdl tem-
pérature d’un systeme en équilibre a partir d’'un diagramanarpétrique de la ré-
ponse en fonction de la corrélation. On a vu que sous cestamaditions, méme
hors équilibre, il est possible d’obtenir une relation eméfponses et corrélations
Eq.(1.13). Cette relation définit un nouveau paramétre tbdymamique, la tem-
pérature effective. Dans ce paragraphe on s'intéressanm@ation entre la RFD et
la mesure de la température effective d’'un systéme avecaumtmetre. Comme
simple thermometre on peut considérer un oscillateur haige, ayant masse
M, et fréquence proprey [3, 35]. Le choix de l'oscillateur harmonique n’est
pas le seule possible, les mémes résultats peuvent étreustaeec tout thermo-
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FIG. 1.4 — Oscillateur harmonique utilisé comme thermometiesdillateur est
faiblement couplé a I'observable physigiedans chacune des M copies d’'un
Systémesl, SQSM [35]

metre petit (qui perturbe peu le systeme), mais macrosuedig]. Considérons
un ensemble d&/ copies d’'un system§,, k = 1,...M, en contacte avec un bain
thermique a températufg et un observable microscopiqué (qui peut étre par
exemple I'aimantation locale pour un systéme de spin ou lesuations de den-
sité pour un systeme vitreux), dans chaque copie du systamene schématise
en Fig.1.4. Pour mesurer la température on couple I'oseillasimultanément a
I'observableX dans chaque systeme, en choisissant la masse de I'osailldte
grand afin que le couplage soit faible. Pour simplifier on sgp@ussi qué fluc-
tue autour de zéro. Les fluctuations dedécrites par la fonction de corrélation
C'(t,t,) ou par sa transformée de Fourier dans I'espace récipraqus, t.,),
agissent comme un bruit qui transmet de I'énergie a I'agteillr. Chaque sys-
teme S voit la présence de l'oscillateur comme une petite pertishaqui en
moyenne changera les valeurs déslLa réponse d& est décrite par la fonction
de réponsei(t,t,,) ou par sa transformée de Fouriefw,, t,,) dans I'espace re-
ciproque. Leffet produit par le changement des valeursXiasir le thermomeétre
sera de réduire son énergie. On peut démontrer [3], qu'eesedeux quantités
il existe une relation simple qui permet de définir un nouvpatametre ther-
modynamique 'y qui dépend de I'observabl& et de la fréquence propre de
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I'oscillateurwy :

kpTx (wo,tw) = (Eosc)ty (1.15)
ou E,. est I'énergie de l'oscillateur. En définissant
R (w,t,) = %/ dtR(t,t,)e™", (1.16)
0
et -
Cx(w,ty) = 9%/ dtC(t,t,)e™t, (1.17)
0

on peut définir ce paramétre comme :

u)oé'X(Wo, tw)

Tx (wo, ty) = ———
x(wo, o) kR (wo, ty)

(1.18)

Si le systéeme rejoint I'équilibre T'x (wo, t,,) deviens indépendant de I'observable
X choisi et de la fréquence), T'x (wo, t,,) = T, latempérature du bain thermique.
En condition d’équilibre I'équation (1.18) correspond dau TFD. SiS ne re-
joint pas I'équilibre, le thermométre mesurera une “terap@e” T'x (wo, t,,) de
I'observableX relative a une échelle de temps~ 1/wy. La solution en champ
moyen de certains modéles de systemes ayant une dynamiciesei[1, 2], et
pour des liquides cisaillés [3], en condition de hors équalj a montré que pour
ces systéme&'x (wo, t,,) devient indépendant d&, Tx(wo,t,) = T(wo,tw).
Dans ce cad (wy, t,) prend le nom ddempérature effectivé’, (wo,t,) qui
représente la température du systéme mesurée par le thetream’échelle de
tempsT = 1/wy. Dans ces conditions I'équation (1.18) correspond a la RFD,
Eq.(1.13).

1.5 Température effective dans les systemes vitreux

Dans le paragraphe précédent on a vu que pour certains ®gsteors équi-
libre il est possible de définir une température effectiviedgpend de I'échelle de
temps caracteristique du thermometre utilisé pour efeadtumesure. Pour mieux
comprendre cette idée on prend en considération comme éxemgystéme qui
présente une dynamique vitreuse. Si on considére un systéétat liquide et on
le refroidi & une température inférieure de sa températei@idtallisation, assez
rapidement afin d’éviter sa cristallisation, on obtient igide surfondu [37]. Si
on étudie la dynamique d’une particule du systeme dans ceditmms on peut
considérer son mouvement comme la superposition d'un nrmertvibration-
nel rapide, relatif a la particule qui bouge dans la cage éerpar ses proches
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FiG. 1.5 — Exemple de fonction de corrélation des fluctuationdedesité, pour un
liquide surfondu. Les différentes courbes sont relativddfarentes températures
qui diminuent de gauche a droite.

voisines, et d’'un mouvement lent, relatif a la relaxationsgatéme, qui devient
visible a I'’échelle de la particule seulement sur une éeluadltemps plus longue.
En baissant encore la température le mouvement vibratioestera pratiquement
invarié, au contraire on observera un grand changement diéfssivité a temps
longs, qui diminue fortement.

Ce phénomeéne peut étre mis en évidence graphiqguement empeanzonsi-
dération la variation d’'une fonction de corrélation poufétentes températures,
par exemple la fonction de corrélation des fluctuations ahesitie,

F(k 1) = s (1.19)
ol py, = Zj.vzl exp(—ik - r;) sont les composants de fourier de la densité locale,
avecN le nombre totale de particules du systéeme;deurs positions. Les diffé-
rentes courbes en Fig.1.5, montrent gu’en diminuant la éeatpre, deux échelles
de temps bien séparées apparaissgntelative a la relaxation rapide et rela-
tive a la relaxation lente. La premiéere reste pratiquemmavariée en fonction de
la température tant que la seconde augmente fortement émudin la tempéra-
ture. Sil'on continue a diminuer la température, arrivaranoment ou le systeme
ne reussira plus a rejoindre I'équilibre dans le temps exmétal 7, > 7.,,, Sa
dynamique deviendra vieillissante et le systeme restena &lors équilibre et il
sera devenu un verre. On peut donc se poser la question deeyada tempéra-
ture mesurée par un thermometre dans ces conditions de dudlibe. Comme
on a vu dans le paragraphe précédent on peut considérer nmotiétre ayant
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Fic. 1.6 — Exemple de diagramme paramétriquede ¢,,) en fonction de
C'(t,t,) pour un systeme a dynamique vitreuse qui présente deudeéshainps
distinguées [3] : pout,, — oc les courbes tendent & une courbe limite, ayant deux
pentesl /kpThq.:, & temps courts et/ kT, r; a temps longs, avet. sy > Thir, -

un certain fréquence caracteristigug Quandw, est de I'ordre de I'inverse de
T3, wo ~ 1/73, alors le thermometre mesurera la température du Haip,. Si

au contrairew, est de l'ordre de l'inverse de,, wy ~ 1/7, alors le thermo-
metre mesurera une autre val@uy,. Si I'on fait un diagramme paramétrique de
la fonction de réponsg(t, t,,) en fonction de la fonction de corrélation associée
C(t,ty), pourt,, — oo, Fig.1.6, on observera que les différentes courbes rela-
tives aux différents,, tendent a une courbe limite qui présente deux pentes bien
distinguées, la premiere partie relative a la relaxatiquide (75) aura une pente
1/kgThain, la seconde relative a la relaxation lentg)(aura une pentd /kgT.s;.

Ce comportement est caracteristique des systemes qui f@ésdes processus
qui relaxent en deux échelles de temps distinguées, maigesepas toujours le
cas. Le régime asymptotique deyé&C') dépend du modele considéré et on peut
observer trois comportement principaux, comme montré tefigure Fig.1.7 :

i) le premier correspond aux systemes a croissance de donz®n&9, 40], pour
lesquelsl ;s = oo;

i) le second correspond aux verres structuraux [1, 4, 5], a»ex éichelles temps
et deux températures,;,, etT.rr > Thoin ;

iii) le troisieme correspond aux systemes de verres de spin 4652, avec plu-
sieurs échelles de temps. Dans ce cas, en général, on d'dédrouver plusieurs
T.y relatives aux différentes échelles de temps, donc un gyaplde réponse et
correlation courbé [36] (courbe noire en Fig.1.7). Il fa@anmoins remarquer que
cette interprétation ne fait pas I'unanimité. En effet kesuitats des simulations et
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FIG. 1.7 — Exemple de courbeg () relatives a trois différents modéles [36] :
1) Modeéle a croissance de domain&s;¢ = o). 2) Verres structuraux;{ss >
Thain)- 3) Verres de spin, (plusieutS )

des premieres expériences sur ces systemes, dont je nadgtrelques exemples
dans le prochain paragraphe, ne montrent pas un profil seoiant courbé.

1.6 Travaux précedents

La relation de fluctuation-dissipation et la relative déiom de température
effective comme parametre thermodynamique ayant le semsedempérature,
Eq.(1.13), sont des résultats exacts, dans le sens quiiEt®obtenus analytique-
ment, en approximation de champ moyen, pour des modeél¢weatent simples
qui présentent une dynamique vitreuse, par exemple un magelerre de spin
sphérique avec interaction p-spin [1], et un modéle ShgtomKirkpatrick de
verre de spin [2]. Pour des systémes plus réalistiquescbaaiplus complexes,
il n’existe pas encore de solutions analytiques, mais ledyreombre d’études
par simulations numériques [9, 10, 11, 12, 13, 14, 15, 8, I67let quelques
premiers études expérimentaux [42, 43, 19, 20, 21] fontgremse ces résultats
peuvent étre étendus a une plus large gamme de systemesdaarmgraphe on
verra quelques exemples des précédents travaux réalisdesssjet.



28 Introduction Théorique

04l

[ S 2Y
0.3} h

Pie)
S w

=3
i ‘m,““*““‘* .
s (.2 | s mmeagh Ly
had Mmﬂwwwnw“:i?q
= BRI “2axe
X&oﬁ‘»xx)«x&:tf?%
0.1} B T
0 ; , . .
0.6 0.7 0.8 0.9 1
Ct +7.t)

FiG. 1.8 — Diagramme(C') pour un modéle a croissance de domaines magné-
tiques, les différentes courbes sont relatives a diff@etempératures inférieures
arT,, et difféerents,, [41]. On observe une forte violation du TFD (droite de pente
1/kpT) avec ded,;; = oc.

1.6.1 Simulations numériques

Plusieurs simulations numériques basées en général salgtethmes du
type Monte-Carlo ou de dynamique moléculaire on permis diéieéla violation
du TFD. Comme décrit dans le paragraphe 1.5, 'amplitude dielation du TFD
dépend fortement du modéle considéré. Des simulations ki Monte-Carlo,
pour un modeéle de croissance des domaines ont été réalige Barrat [41].
Ces études qui prennent en considération un systeme d’esirgriagnétique, en
deux et trois dimensions, montrent une deéviation impogtaht TFD avec une
température effective infinie Fig.1.8. Des simulations geanique moléculaire
pour un verre Lennard-Jones vieillissant [8] et pour unitigl_ennard-Jones ci-
saillé [7], montrent une faible déviation du FDT, avec unepérature effective
plus grande de la température du bain thermique mais du méhreede grandeur
Fig.1.9. Un autre résultat intéressant a été obtenu padaion numérique d’'un
verre de spin en trois dimensions [16], comme déja introdiats le paragraphe
précédent, I'observation de ces résultats montrés en.E@yrie permet pas une
interprétation univoque. En effet, compatiblement a éarrnumérique, les va-
leurs pour lesquels les courbes de réponse-corrélatioermédu TFD, peuvent
étre interprétées soit comme une ligne droite, ce qui déftnine seuld’ s, soit
avec une courbe, qui definirait différentEs ;. Les exemples présentés semblent
donc confirmer le comportement géC') prévus par la théorie [40, 4, 5], illustrés
dans le paragraphe précédente.

Les limites principales des ces résultats obtenus par ation| dans I'étude
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FIG. 1.9 —a) Diagrammey(C') pour un verre Lennard-Jones, pour différentes
valeurs de,, [8]. b) Diagrammey(C') pour un liquide Lennard-Jones cisaillé pour

différentes valeurs de taux de cisaillemer7]. Dans les deux cas on observe une
violation du TFD avec deux tempeératurEs ; et Ty,;,, avecly ;s > Thgin.

des systémes réels, sont principalement la taille desregst&imulés, qui trés
petite par rapport aux systemes réels et les temps de siomyledurts par rapport
aux temps accessibles expérimentalement. Une confirmetipérimentale des
résultats analytiques et numériques est donc nécessaire.

1.6.2 Travaux expérimentaux

Il'y a peu de travaux expérimentaux sur la relation de flucinadissipation
hors équilibre. Il s'agit d’études sur un verre de spin, suwvarre colloidal (la
laponite) et sur un liquide surfondu de glycerol. Dans lediaserre de spin les
variables mesurées sont les fonctions de auto-corréldéeriluctuations magne-
tiques et la relaxation de la susceptibilité magnétiquey@e tle mesures sont par-
ticulierement complexes car la faiblesse des fluctuatiomgn@étiques porte vite a
la limite des techniques expérimentales. L'étude a étésecphr D. Hérisson et
M. Ocio [21, 44] et vise a vérifier la violation du théoreme defuation et dissi-
pation en condition de hors équilibre sur un verre de spiatgde CdCy ;Ing3S,

. En suivant I'évolution des fluctuations magnétiques etlaxation de la suscep-
tibilité magnétique les auteurs ont confirmé une violatiaM&D et a mesuré une
température effective pour ce systeme. Le diagramme daudltioch et dissipa-
tion obtenu dans cette expérience est montré en Fig.1.1debpremiers travaux
expérimentaux sur le sujet a été réalisé par L. Bellon et @l. [2s auteurs ont
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Fic. 1.10 — Diagramme((C') pour un verre de spin en trois dimensions, pour
différents valeurs de, et de la température du bain thermique [16]. On observe
une violation du TFD, ave€.;; > Tyui,-

analysé la relation de fluctuation et dissipation pendatmafsition vitreuse d’'un
échantillon d’'un verre colloidal de Laponite. Cette exp&éea permis d’observer
une forte violation du TFD, dépendent du temps de vieiltisset, et d’extrapoler
la température effective en fonction du temps de vieilhsset Fig.1.12-a. Dans
le méme étude a été réalisé une analyse complémentaire, fiasiés propriétés
rhéologiques du méme type d’échantillon, des mesures dediiens thermiques
de déformation. Les résultats ainsi obtenus avec la métthédéogique sont com-
patibles (dans la limite de I'erreur expérimentale) avethé&reme de fluctuation
et dissipation. Dans ce cas si une violation existe (dan®delir expérimentale),
elle serait de faible entité, en ouverte contradiction dgecésultats obtenus avec
la premiere méthode. Un autre travail particulieremeréraggsant soit pour les
résultat obtenus, soit pour la méthode employée, a étésédadir N. Greinert et
al.[25], et porte sur une mesure de température effectivarséchantillon de La-
ponite a I'état de suspension colloidal (mesure a I'équa)ibet a I'état de verre
(mesure hors équilibre). Les auteurs ont introduit uneqadet sonde dans la sus-
pension et ils I'ont confinée via des pinces optiques. Enigtides fluctuations
thermiques de la particule sonde, qui se comporte comme aittatesur harmo-
nigue couplé au systeme, ils ont mesuré une températurespoamdante a celle
du bain thermique, quand le systéeme était a I'équilibre nettempérature effec-
tive supérieure a celle du bain en condition de hors éqeiliBe travail semble
donc confirmer les prévisions théoriques de violation du TFD

Néanmoins un autre travail récent, portant toujours surarewvcolloidal de
Laponite, semble contredire ces prévisions. Cet étudesédadir S. Jabbari-Farou;ji
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FiG. 1.11 — Diagramme de fluctuation-dissipation pour un vegemin isolant
(CdCr 7Ing 3S;). Les cercles sont les valeurs obtenus expérimentalernoaentiif-
férentst,, et températures d’arrét. Les courbes continues reprégante extra-
polation pourt,, = co. La courbe maitresse en pointillé, décrit le comportement
asymptotique des résultats, d'apres [44],la forme de cetiebe semble s’accor-
der a celle prévue en champ moyen, pour un systeme analogueg}L

et al. [26], utilisant des techniques de microrhéologiespaset active basées tou-
jours sur 'utilisation des pinces optiques [45, 46], ne tn@@ucune violation du
TFD dans le verre de Laponite sur une trés ample fenétre tisrsalu temps de
vieillissement. Les résultats contradictoires des ceérmapces sont sirement d(s
a la complexité de la Laponite dont les propriétés sont enowl comprises, il
faudra donc d’autres expériences pour avoir des résukatsgitant de confirmer
ou pas la RFD dans ce type de systemes.

Un exemple intéressant d’étude sur un liquide surfonducesi réalisé par
T. S. Grigera et N. E. Israeloff [19]. Cet étude a été mené siiquide de gly-
cerol refroidi rapidement a une temperature inférieurella de solidification,.
Le glycerol est utilisé comme diélectrique dans un condens&t inséré dans un
circuit oscillant. Attravers des mesures directes de loligiectrique et de suscep-
tibilité, les auteurs mettent en évidence une faible viotatlu TFD et mesurent
une température effective supérieure a celle du bain tloygmerfig.1.12-b.

Ces premieres expériences dans le complexe semblent alteune confir-
mation d’une violation du théoréme de fluctuation et digggmadans la forme
prévue en Eq.(1.13), mais elles ne peuvent pas étre co@sgléoncluantes.

En effet on a pu voir que dans certains cas, on se trouve cugafeodes résultats
contradictoires. On peut néanmoins s’attendre a ce qu’vokition des tech-
nigues de mesure et I'utilisation de matériaux différep@srront sirement don-
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un liquide de glycerol surfondu [19]. Les points représentes données experi-
mentales. La ligne continue est un fit exponentiel des pexpgrimentaux.

ner des résultats plus fiables dans un future proche.

1.7 Conclusions

Dans ce chapitre j'ai introduit les principales idées tigagas sOr lesquelles
se base ce travail de these. J'ai décrit le théoreme de fligredissipation pour
les systémes en équilibre thermodynamique (paragraphestljai montré que
dans certains cas, méme pour les systémes hors équililstgibesible de trouver
une relation de fluctuation-dissipation avec une formeanad a celle d’équilibre
(paragraphe 1.3). Dans cette RFD apparait le paramétreddgmamique, appelé
température effective, qui peut étre mesuré avec un thegtierapproprié. Dans
le paragraphe 1.4 on a montré le rapport entre la relationudiitition-dissipation
et la mesure de la température effective dans les cas desmshayant une dyna-
mique vitreuse. Dans ces systemes qui comportent des prcqai relaxent en
différentes échelles de temps bien distinguées, la teryéraffective est stricte-
ment liée aux temps de relaxation (paragraphe 1.5). Dangeenparagraphe on
a vu que la RFD porte a différents résultats pour la tempéraffiective selon le
type de systéme pris en considération. On a souligné queé&selats sont exacts
seulement pour un nombre restreint de modéles en champ naggmh une dy-
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namique vitreuse, pour lesquels il existe une solutionyaigale. Malgré cela, des
nombreux études par simulations numériques, et quelqeesigres experiences
sur le sujet ont permis de vérifier que la RFD, Eq.(1.13), peatappliquée a une
gamme plus large de modeles, plus proches des systemed¥yaessla suite on
décrira les motivations de mon travail, qui vise a vérifieladRFD et le concept
de température effective peuvent étre appliquées a unecasse de systemes, la
matiére active, qui dans les dernieres années a suscitédugad’intérét dans la
communauté scientifique a cause de ses possibles appiga&tobiologie, dans
I'étude de la matiere vivante.






Chapitre 2

Systemes biologiques et matiere
active

2.1 Introduction

Dans le chapitre précédent on a vu que I'extension de ldoelde fluctuation
et dissipation aux systémes hors équilibre est parti@rient importante pour la
caractérisation des systémes qui présentent une dynawiigeiese ou des sys-
temes faiblement sollicités. Pour ces systemes les presn@udes numériques et
expérimentales semblent en effet confirmer la validité del&ion de fluctuation-
dissipation. Dans ce chapitre on présente une nouvellseclds systemes hors
équilibre pour lesquels I'application de la RFD et du conasptempérature ef-
fective pourrait devenir un instrument d’étude importdamatiere active
Les systémes de matiére active sont des systémes compasggsashd nombre
d’objets qui peuvent représenter des molécules ou dedwstesplus complexes
comme, par exemple, des organites cellulaires ou des ct@es objets, sou-
mises aux forces d’interaction conservatives et aux cotiégexternes, sont aussi
dotées de moteurs moléculaires. Les moteurs utilisentéserve d’énergie soit
présente dans leur environnement, soit stockée dans urvoisaterne. Les
forces non conservatives générées par les moteurs pemninatbe objets moto-
risées de se déplacer plus rapidement et dans une direcéférgntielle.

Un exemple peut étre celui des microorganismes qui gracecanrement de cils
ou de flagelles (moteurs) peuvent choisir la direction etilesge de déplace-
ment dans leur environnement. La présence des forces ngereatives conduit
ces systemes dans une condition de hors équilibre, domdiitance de vérifier
la possibilité d’utiliser dans leur caractérisation lep@epts de physique statis-
tique hors d’équilibre, comme la RFD et la température dffect.a plupart des
systémes actifs sont des systémes biologiques. Par exetapie les cellules, a
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I'échelle des molécules composant les protéines, la dyozerest déterminée fon-
damentalement par les forces thermiques [47] (impliquastéhergies de I'ordre
deFE ~ kgT). Par contre la dynamique a I'échelle des macrostructumesne les
organites cellulaires (impliquant des énergies supésietr > k1) nécessite
I'activation des moteurs utilisent de I'énergie chimiguaup générer des forces
non conservatives qui en permettent les déplacementsJ8@xemple important
de matiere active est constitué par tedonies de bactériegl8, 49]. Beaucoup
d’especes de bactéries peuvent se déplacer dans les nfidjeiges grace a I'uti-
lisation de cils ou de flagelles. Le mouvement de ces filamebtsnu en dépen-
sant de I'énergie chimique, permet aux bactéries un mouveawtif caractérisé
par des changements aléatoires de direction. La prolgat#itces changements
est influencée par la réception sensorielle des stimulugéeéral d’origine chi-
mique, et dépend de la fagon dont I'intensité de ces deraiemsge avec le temps.
De cette facon les bactéries peuvent suivre le gradientudegances chimiques
attractives ou se déplacer dans la direction opposée a diegtale substances
chimiques répulsives.

Un exemple de matiere active, beaucoup plus complexe, naaiylierement
important dans I'étude de la biologie de la cellule @gbsquelett®0], présent
dans toutes cellules dotées de nucléus, cellelesaryotesLe cytosquelette est
'ensemble organisé des polymeres biologiques conferentellules I'essentiel
de ses propriétés mécaniques. Le cytosquelette est aifferie la plupart des
forces exercées par la cellule pour se déplacer et se nd&egrpropriétés méca-
niques sont tres variables et dépendent soit de sa congpp4itii peut présenter
des différences selon le type de cellule considérée, sdi déuation particu-
liere du cycle vitale de la cellule qu’on prend en considératPendant sa vie
une cellule doit répondre a différents types de solliatati mécaniques externes
ou accomplir des operations complexes, comme par exempépbeation et di-
vision en deux cellulex filles ». Grace aux forces actives le cytosquelette est
capable de réorganiser sa structure pour passer d'une plaasgue-fluide a une
élastique-solide et viceversa [28, 30], en permettant aite cellule de remplir
toutes ses fonctions. Dans la suite de ce chapitre je déphira en détail le cy-
tosquelette comme exemple de matiére active (paragraghel2.discuterai les
principaux modeéles théoriques utilisés dans la descriptéla matiere active (pa-
ragraphe 2.3) et les principales méthodes expérimentalemgété développées
pour I'étude de leurs propriétés dynamiques (paragrapghe 2.

2.2 Exemple de matiere active : le cytosquelette

Dans ce paragraphe je décrirai la structure multi-échalleeydosquelette.
Cette description nous permettra de comprendre que la critépte ce systéme
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FIG. 2.1 — Eléments du cytosquelette d’une cellule eucaryoti Bhoyaux. Vert :
microtubules. Rouge : filaments d’actine [51]

est telle qu’une prise en compte de tous ses parametrepa®snvisageable. Ce
fait implique la nécessité d’'une modélisation, qui serapartie importante de ce
travail de these.

Le cytosquelette est une structure composeée par des pagrbariogiques,
qui contrdlent la plupart des propriétés mécaniques delli@eeCes polymeéres,
qui peuvent avoir une taille assez importante a I'échellkiledre, sont parfois
gualifiés de fibres. Le cytosquelette a une structure tréplesm et ses compo-
sants principaux peuvent étre classés en trois grandegoci&® : lesfilaments
d’actine (une protéine, dont il existe différents types), fikments intermédiaires
et lesmicrotubulesune image des différentes structures du cytosqueletteast
trée en figure Fig.2.1.

Lesfilaments d’acting51] (représentés en Fig.2.2-a-b) sont de filaments as-
sez flexibles qu’on trouve en grande quantité dans les fibussufaires. Chaque
filament a une structure en double hélice avec un diametreiddn 7nm et une
longueur qui peut atteindre plusieyisn, soit I'ordre de grandeur du diametre
des cellules. Leur structure n’est pas fixe, car leur polygaéon ne s’arréte pas
tant qu’ils se trouvent dans un milieu contenant leur ctunestit de base, I'actine
globulaire. Il s’agit donc d’une structure dynamique : ldypoérisation s’amorce
d’abord par une phase de nucléation, ou sont formés majentant des trimeres.
Les monomeéres d’actine s’assemblent ensuite suivant uaneleltélice. Dans
cette phase I'asymétrie des monomeres d’actine, fait diegiilament résultant de
leur assemblage présente aussi une asymeétrie : I'une désnéés (normalment
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FIG. 2.2 — a) Processus de formation d’'un fiament d’actine : aticlé, polymé-
risation et depolymérisation [52]. b) Processus de dépiac¢ d’'une cellule au
moyen d’un lamellipode [52].

indiquée avec le symbole) peut polymériser beaucoup plus vite que l'autre (in-
diquée avec un symbole -). L'extrémite va donc avoir tendance a capter en
trés grande majorité de I'ATP-actine, favorisant par congét la polymérisation
a cette extrémité tant que I'extrémité (-) tend a la dépolysaéon, ces proces-
sus sont représentés graphiqguement en Fig.2.2-a-b. Cesfletsxconcomitants
font que la chaine croit en permanence du c6té (+) et déaraibt (-). Si 'on
fixe comme référence le monomere central du filament, I'ebsete la chaine
semble donc se déplacer. Ce processus est a la base d’un maoiégulaire qui
permet a certaines cellules de se déplacer au moyen d'uttiifzode (une large
extension membranaire faite de polyméres d’actine quelliaeeaitilise pour ex-
plorer son environnement). Cependant il faut tenir compeelgdonctionnement
d’un tel moteur est d’'une grand complexité, qui nécessipedaence de beaucoup
d’autres protéines. Ces protéines permettent de régule@lyangrisation et d’or-
ganiser spatialement les filaments d’actine et elles sagiratbur contrélées par
d’autres protéines régulatrices qui interagissant avate tia cellule.

Lesfilaments intermédiairefs1] sont les éléments les moins dynamiques du
cytosquelette. lls sont trés importants pour la structurealau et ils permettent
'ancrage des organites (mitochondries, ribosomes, tyses, etc.). lls ont une
taille intermédiaire entre les microfilaments d’actineest inicrotubules et on les
trouve dans toutes les cellules eucaryotes.

LesmicrotubulesFig.2.3 [51], sont les constituants les plus rigides du £yto
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FIG. 2.3 — Processus de polymérisation et depolymérisation diicrotubule
[52].

guelette. Leur longueur de persistance est en effet degpitssmillimetres, ce qui
dépasse largement I'échelle de la cellule, pour un rayoramade 15 a 25:m
selon les types de microtubules. Cette rigidité leur esté@ef par une structure
tubulaire due a I'assemblage particulier des monomereseguiomposent. Les
microtubules sont polarisés de la méme fagon que les filawkatctine, mais la
biochimie de polymérisation est différente. En partiaylileexiste une instabilité
dynamique qui peut conduire a un raccourcissement treallafwin microtubule,
ce qui peut étre a I'origine d’'une force importante [53, 5. 5

Les polyméres du cytosquelette sont organisés en réseganedux ou cables
suivant les roles qu’ils remplissent. Ce haut niveau d’oiggion est rendu pos-
sible par la présence de centaines de protéines auxiliaité¢s les protéines de
pontage lesprotéines de branchemenés protéines capuchqgresprotéines dé-
polymérisantegt lesmoteurs moléculaires

Les protéines de pontag@u crosslinking protéines), conduisent a la forma-
tion des pontages entre les différentes chaines et modifiempletement les pro-
priétés mécaniques de la structure entiére. La plupartrdsslnkers sont contré-
lés par la cellule au moyen d’autres protéines de régulatierqui permet des
réorganisations parfois tres rapides du cytosqueletteeuti ainsi changer d’une
facon spectaculaire d’'une phase plastique-fluide a unéigilassolide et vice-
versa.

Les protéines de branchemesnbnt parfois considérées comme un cas parti-
culier des précédentes, mais importantes essentiellataastle cas des filaments
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FiG. 2.4 — Exemple de deux moteurs cellulaires se déplacantsomarotubule
grace a deux protéines motrices : la dyneine et la kinesineegdéplacent dans
le deux sens opposés [52].

d’actine.

Lesprotéines capuchoet lesprotéines dépolymeérisanteggulent les taux de
polymérisation des filaments a leurs extrémités.

Tres importantes dans la détermination des propriétésnitiess du cytos-
guelette est aussi la famille de protéines appet@gssines(dont la kinésine et
dynéine font partie). Il s’agit denoteurs moléculairese déplagant le long de
I'actine grace a la conversion de I'énergie chimique (predpar I'’hydrolyse de
I’ATP) en énergie mécanique. Ces moteurs sont impliquésdiasprocessus cel-
lulaires critiques comme la contraction musculaire etaagport vésiculaire. La
myosine peut s’ancrer aux filaments d’actine a une extréatigéune vésicule a
l'autre extrémité et en se deplacant sur le filament d’agiég ainsi transporter la
vésicule (Fig.2.4). Le méme mécanisme intervient quandylasine se connecte
avec deux filaments d’actine en causant leur déplacemeiprogoe, dans les
fibres musculaires.

Le cytosquelette contribue a des nombreuses fonctionsiauleda cellule,
dont la régulation de sa forme, I'ancrage aux membranesalleges voisines, le
maintien de sa structure interne, le transport de protéaes un endroit parti-
culier de la surface ou la contraction des cellules mus@adaont seulement une
petite partie de la liste des fonctions connues. De nombr&es inconnus sont
mis en évidence régulierement par la recherche qui estdtigs dans ce domaine.
Il apparait donc claire que le cytosquelette est une streictwlti-échelle d’'une
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grande complexité et que son étude nécessite I'introduct@modeles simpli-
fies. Dans le prochain paragraphe je décrirai les principaoceles actuellement
utilisés.

2.3 Modeles de matiere active

a) Transport Active b) .
Vesicule

a) Microtubules Vesicule L\
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FIG. 2.5 —a) Exemple de schématisation d’'un ensemble de composani de |
cellule. Ce cas représente I'activité autour d’un Centrosmastre cellulaire or-
ganisateur des microtubules) et plusieurs phénomeénespssnén compte, en
particulier la diffusion et le transport actif des vésiaufear différents type de
moteurs[56].b) Moteur de kynesine, composé par deux extrémités qui sé lien
'une a l'actine du microtubule l'autre a la vésicule a tnamder, reliés par une
partie rigide [57].

Comme on a vue dans le paragraphe précédent les structulagidues do-
tées de processus actifs présentent une grande complexitéodélisation de
telles structures est donc tres complexe, et ne peut preamdoompte tous les
details de ces systémes. Les premiers modeles introduitsI’gtude du cytos-
quelette, encore largement utilisés par les biophysictsomécaniciens, sont
basés sur la mécanique des milieux continus. Dans ces nsddé&lature molécu-
laire des composants du cytosquelette et plus en générgtaplasme est omise
et la cellule est imaginée comme un milieu continu. Les kifées composantes
du cytosquelette sont cosidérées comme des objets rigidéexibles soumis a
I'ensemble des forces [60] :

1. les forcegshermiquegrises en compte par une dynamique brownienne;

2. les forces dues aux interacticctsmiquespar exemple celles dues aux mo-
teurs cellulaires;;
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FIG. 2.6 —a) La Biosphére, oeuvre architectural basée sur le principga tinse-
grité, réalisée par I'architecte Richard Buckminster Fulevontréal pour I'ex-
position universelle de 1967 [58)) Structure de tenségrité proposée par Ingber
en 1993 comme unité élémentaire du cytosquelette. Les Géldmgides repre-
sentent les microtubules reliés entre eux les 24 cableégseptant les filaments
d’actine [59].

3. les forces dérottement dues a la viscosité du cytoplasme et les contraintes
dues a la matrice extracellulaire.

L'évolution spatio-temporelle des différents objets ded lois de la mécanique
classique. Les filaments d’actine, les filaments intermidiaet les microtubules,
composant le cytosquelette, sont approximés par des lghigdres plus ou moins
flexibles (les filaments d'actine étant plus flexibles degrfdats intermédiaires,
et ces derniers plus flexibles des microtubules), ou parliEsaes composées par
des éléments rigides plus petits. Les vésicules et autgesibes seront, en gé-
néral, approximeés par des objets sphériques (ou ellidsgidd es moteurs sont
approximés par des objets un peu plus complexes, compas§gnéral, par un
segment rigide (corp du moteur), doté de deux extrémitésidap I'une de s’atta-
cher aux filaments du cytosquelette, et I'autre aux chargemaporter (organites
et vésicules), comme montré en Fig.2.5.

L'activation des moteurs, comme le travail qu’il peuvenéexter, sera déter-
miné par plusieurs parameétres dont le principal est la atretgon d’ATP dans
le cytoplasme. Une description detaillée de cette appradhalynamique du cy-
tosquelette peut étre trouvé dans [61]. L'efficacité de pe tye modeles dans la
description du cytosquelette et, plus en général, de ldabinde la cellule, dé-
pendra tant du nombre d’objets et de processus généramirtesfqu’'on réussit
a inclure dans le modele, que de la précision des différeamanpetres utilises,
comme par exemple la quantité d’énergie disponible poumleteurs, la visco-
sité, ou le module élastique des différents objets.
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La description des systemes biologiques basés sur la nggeades milieux
continus s’est avérée étre tres puissante car, basée siandiesnents théoriques
bien connus, elle est capable de décrire un grand nombreodegsus observés
expérimentalement. Par exemple, elle est capable deeéorimment les mécano-
chimiques contrdlent les changements morphologiqueslagts ou d’expliquer
la relation entre les déformations membranaires et lesatianis de la quantité
d’actine intracellulaire [62].

Néanmoins, les modeles basés sur la mécanique des milietixwes pré-
sentent des points faibles. En particulier une descripb@sée sur les objets et
les forces est plus apte a décrire un processus particuleengn la dynamique
d’ensemble de toute une cellule (contenant un nombre éndentcemposants et
de processus différents). En outre ce modele ne tient papteate toutes les in-
teractions chimiques qui interviennent entre les molécqleé composent les dif-
férentes parties du cytosquelette, ici considérées conesid’dbjets homogeénes.
Ces interactions peuvent avoir des répercussions sur lardgnea globale du cy-
tosquelette, pourtant omis par ce modéle. Ces importartasda ont été mises
en évidence par Ingber et al., qui ont proposé un modeélestotait différent, base
sur la théorie de léenségrité&de I'anglais« tensile integrity»[63].

A différence de la théorie basé sur la mécanique des mili@mtirws, qui
utilise un approche locale, la théorie de la tenségritésetun approche globale
dans la modélisation du cytosquelette. Elle étudie des hasdkes structures ca-
ractérisées par la faculté a se stabiliser grace au jeu dessfde tension et de
compression qui s’y répartissent et s’y equilibrent. Ldb#ité de ces structures
est donc obtenue par la répartition et I'équilibre des @ntes mécaniques dans
la totalité de la structure. Ainsi un systeme mécanique avtapt un ensemble
discontinu de composants comprimés au sein d’un continlaicochposants ten-
dus, peut se trouver dans un état d’auto-équilibre stahitkéd de tensegrité a été
introduite par l'architecte Buckminster Fuller en 1961, fupour la premiere
fois une description de la tenségrité dans le contexte dialalit¢ des construc-
tions réalisées avec un ensemble de barres (éléments co@ag) et de cables
(éléments tendus), Fig.2.6-a.

Les premiers modéles de tenségrité pour la cellule ont égogés dans les
années 90 par Ingber et al. [63, 64, 65, 66]. Dans ce modéfertess de tension
dans la cellule représentent les microfilaments d’actinesefilaments intermé-
diaires du cytosquelette. Ces forces sont équilibrées pastacture d’éléments
interconnectés rigides comprimés, représentant le résssamicrotubules, et par
les forces d’adhésion de la cellule & la matrice extra cghel Les modeles de ten-
ségrité mettent en évidence une description du cytosdeeketrée sur la compo-
sante moléculaire ou les différents composantes appartissmme un ensemble
hiérarchisé au fonctionnement collectif.

Le premier modeéle proposé était extrémement simple, étamititué de 6
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eléments rigides, représentant les microtubules, refige eux par 24 cables re-
présentants les filaments d’actine Fig.2.6-b. Grace a lianaéion des outils in-
formatiques et des techniques de calcule numérique, bepuwd® modéles plus
complexes, contenant un grand nombre d’éléments, ont éffopés [67]. Plus
récemment en faisant le point sur le modéle de tenségrite ldanompréhension
de la cellule [68, 69], Ingber a montré la capacité de la tgritgéde prévoir les
comportements complexes de la cellule, imiter la formatiemotifs a I'intérieur
du cytosquelette et fournir une explication unifiée, prémgncompte I'ensemble
des paramétres en jeu et des résultats obtenus expériemaatdl Il se présente
donc comme un candidat trés prometteur dans le cadre de larébension de la
biologie cellulaire.

Récemment T. Shen et P.G. Wolynes ont étudié le probleme dedélisation
du cytosquelette, considéré comme un prototype de matéve gen utilisant une
approche de physique statistique. Ici le cytosqueletteastidéré d’'un point de
vue microscopique, ou entre en jeux seulement les élémentigaux de la struc-
ture, leur interactions et les forces chimiques (non caagises). Cette approche
permet d’étudier le systeme dans des conditions de horsl&qui naturelless,
qui dépendent exclusivement des forces auquelles sontisdesnéléments du
systeme. Dans leur étude ils proposent la solution vanialtie de I'équation mai-
tresse d’'un systeme a multi-corps composé de particulefrigples motorisées
[70, 71] Ce modéle trés simple prend en considération I'attion a deux corps
entre les particules du type sphéres dures adhésives. Gettadtion est souvent
utilisée dans les problémes concernant les protéines Iéauolaires, par exemple
dans les études de leur cristallisation [72]. Ici le choixcdepotentiel d’interac-
tion permet mimer I'effet des protéines liantes dans lesesyas cellulaires. La
dynamique du systeme est réalisée en tenant compte des thezeniques et de
frottement, qui enduisent un mouvement brownien des pdesc et des forces
non conservatives, dues aux moteurs chimiques, qui suiver@omportement
stochastique gouverné par deux parameétres. Le premiempaeaest I'énergie
disponible pour I'activation du moteur (liée a la concetitrade I'ATP dans les
systemes biologiques). Le seconde parameétre, lui, meti&iorel’activation du
moteur aux conditions structurales du systéme : un motéulitesdamantquand
son taux d’activation est indépendant des réarrangemientsigaux locaux qu’il
cause. Au contraire il est ddusceptiblequand son taux d’activation en dépend.
Pour un moteur susceptible le taux d’activation diminueguson effet est d’aug-
menter I'énergie structurale du systeme. Cette diminutiansd’activation des
moteurs a été observée dans le cas de la croissance desutmibestdont la vi-
tesse est controlée par I'activation des moteurs celkgdir3].

L'extréme simplicité de ce modéle le rend inapte a une detson réalistique
du cytosquelette mais elle permet d’étudier les aspecisrgar de la dynamique
hors-équilibre des systémes actives et d’en mettre en isédieur dépendance
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FIG. 2.7 —a) Stabilité de la phase cristalline (densité critiquig pour le systeme
de particules motorisées du type sphéres-dures pure (Phétress-dures adhé-
sives (II) en fonction du paramétre(lié a la frequence d’activation du moteur)
pour différents valeurs du paramétrdont dépend la sensibilité des moteurs aux
conditions de I'environnement (— 0 moteursadamantess — 1 moteurssus-
ceptible$ b) Stabilité de la phase cristalline (densit§ pour le systéme de parti-
cules motorisées du type sphéres-dures pure (l) et sptares-adhésives (Il) en
fonction des paramétreset s. [71]

des parametres des moteurs. Dans ce cas précis, T. Shen &/dh@es [70,
71] étudient I'effet des moteurs sur la stabilité des phasgstalline et vitreuse,
pour le systéme constitué de particules motorisées, dasesld’'un potentiel de
sphéres dures pure, et dans celui de sphéres dures adh€swvdisairement a
ce qu’on pourrait s’attendre, I'effet de I'activation mote qui introduisent de
I'énergie dans le systeme, peut augmenter la stabilité pledae cristalline (ou de
celle vitreuse), Fig.2.7. Cet effet peut étre observé daasllale ou I'activité des
moteurs cellulaires peut étre associée a une phase rigidgakguelette.
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2.4 Methodes expérimentales d’études de la matiere
active

b) Plasma membrane

Cytoplasm

FIG. 2.8 — schéma des deux principaux mécanismes avec lesguiule peut
internaliser des substances extracellulaires [®1Phagocytose, relative a I'inter-
nalisation d’objets ayant une taille importante (de I'erdiu micron)) Endocy-
tose, relative a I'internalisation d’objets ayant une teetiille (de I'ordre de 100
nanometres).

Dans ce paragraphe je donnerai un apercu des principalé®dest expéri-
mentales utilisées pour étudier la rhéologie des systentés &ls que la cellule.
Je montrerai ensuite un exemple d’étude expérimental que,lp méthode uti-
lisée et le type de grandeus physiques mesurées, sera tiiscd{@tre mis en
relation avec les résultats obtenus dans mon travail. Linsipales méthodes uti-
lisées dans I'étude des propriétés mécaniques du cytettpiekploitent la ca-
pacité spontanée des cellules a internaliser des substartracellulaires [61].
Toute cellule est capable d’effectuer cette opérationgpatocytose des parti-
cules ou des macromolécules sont associées a la membraneeede la cellule
qui s’invagine pour former de petites vésicules de moins@nfin de diametre.
Chacune de ces vésicules transporte son contenu vers d'adsgules mem-
branaires de la taille du micron, leesdosomef50]. Avec un processus similaire
d’autres cellules (macrophages, amibes) réussissergraatiser directement des
objets qui dépassent le micron garagocytoset qui se retrouvent a I'intérieur
de la cellule dans une vésicule qui prends le nomltigosomeCe processus est
utilisé normalement par les cellules macrophages pouirégindes bactérie ou dé-
bris de cellule Fig.2.8. Ces deux mécanismes peuvent éliseatpour obtenir, a
l'intérieur des cellules, des endosomes ou phagosomesatiqges contenant des
billes-sondes, par exemple par endocytose de nanopagimagnétiques ou par
phagocytose de billes magnétiques [75]. Une autre méthmaleent utilisée est
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FIG. 2.9 —a) Photo au microscope électronique d’'un ensemble de mikévsp
magnétiques attachées a une cellule musculaire humgimthoto microscopie
en champ clair des microsphéres attachées a une cellulai@usdumaine (en
noir), les points en vert sont les microsphéres reconnuekabgorithme nume-
rique qui suit leur trajectoire [61].

basée sur I'utilisation de sondes magnétiques dont lacaiefst couverte de diffé-
rentes protéines capables de se lier avec celles de la meenteHlulaire. L'étude
de la dynamique des sondes par un rhéomeétre spécialemeant ©ptical Ma-
gnetic Twisting CytometgflOMTC), permet ainsi d’obtenir les informations sur
la rhéologie de la cellule [61, 74].

Les études expérimentaux de la viscoélasticité a I'inbérte la cellule sont
peu nombreuses car les techniques de micromanipulati@reicloscopie néces-
saires pour ce type d’études sont trés récents [61, 74]. Cqmonrda microrhéo-
logie des fluides complexes, deux types d’approche différgamt principalement
utilisés. La premiére approche, qualifieepdssive s’appuie sur I'observation du
mouvement brownien des billes-sondes internalisées @aosllule. Le module
viscoélastique du cytoplasme est alors déduit a I'aide el'®quation de Stokes
généralisée [45], qui suppose la validité du théoréme deéutition-dissipation
dans la cellule vivante (pourtant a priori hors de I'équidithermodynamique).
Dans la seconde approche, ditdive les billes-sondes internalisées sont piégées
par pinces optiques ou magneétiques et la viscoélastiag@dalu cytoplasme est
déduite, cette fois-ci de fagon directe, a partir de la répate chaque bille a une
perturbation externe du champ magnétique [61, 74, 76, 77].

Un exemple intéressant de ce type d’étude expérimentalé @ealisé par P.
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{r¥(af)) (nm?)

FiG. 2.10 —a) Déplacement carré moyen des spheres magnétiques erofoncti
du At, pour différentes températures (cercles colorés), labean cercles noirs
est relative a une mesure ou I'ATP est épuisé. Dans la fetéttistribution de
probabilité des déeplacements en fonction du déplacemant gitiéerentes tem-
pératuresb) Exemple de trajectoire d’'une particule-sonde magnetajtechée a
une cellule musculaire humaine [74].

Bursac et al. [61, 74]. Les auteurs ont étudié la rhéologia dehantillon de cel-
lules musculaires humaines en utilisant des microsphéagmétiques. Ces der-
niéres ont été liées aux cellules grace a deux protéingedidRig. 2.9). L'étude
de la dynamique des microsphéres soumises a un champ negpgnéscillant
externe, réalisé avec la méthode OMTC, a permis aux auteucsldeler soit
le déplacement carré moyen des microsphéres, lié a lewsuiié, soit le mo-
dule d'élasticité pour ce type de cellules. En particuldkr,déplacement carré
moyen Fig.2.10-a on peut observer qu’'en présence d’ATRdses actif) les
particules-sonde suivent un comportement ballistiquen@secourts et diffusif
a temps longs. Ce comportement change drastiquement qUdiR Est épuisé et
le systeme devient passif. Dans ce cas on observe un mouvsowsdiffusif des
particules-sonde a temps court (comme si elles étaientraéés dans une cage),
qui devient super diffusif a temps long (les billes partesusonde semblent ef-
fectuer des sauts). Un exemple de trajectoire d’'une bifede obtenu dans cette
expeérience est montré en figure Fig.2.10-b, [61, 74].

Ces types d’expériences ont une limitation importante : ieda lier des
sondes dans la cellule en change la structure, ainsi on riggp&tudier les ca-
racteristiqgues du systeme composégellule-sondes. Néanmoins elles restent
particulierement importantes car elles sont les premigoepermettent une ob-
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servation directe des proprietes rhéologiques des celNantes.

2.5 Conclusions

Dans ce chapitre j'ai donné une description des systemesatiérm active.
Ces systéemes sont particulierement importants en biolagig@@sents dans la
pluspart des organismes vivants. Leur étude permet de nosiemprendre beau-
coup des phénomenes, comme par exemple la rhéologie desssolie bactéries,
ou l'organisation des structures internes des cellulentszaDans le paragraphe
2.2 j'ai traité I'exemple du cytosquelette. Cette structtoemée de différents
types de filaments de protéines, constitue une sorte deestpupbur la cellule.
Contrairement a ce qu’on pourrait penser en parlant de dtgidkecytosquelette
n'est pas une structure rigide fixe, mais une structure ecti@apable de changer
sa forme et pouvant passer d’un phase solide-élastique fiuithe-plastique en
permettant a la cellule de répondre aux contraintes exdeEreoutre le cytosque-
lette participe a un grand nombre de processus cellulaimasne, par exemple, le
transport de vésicules ou la division cellulaire.

Dans le paragraphe 2.3 jai décrit les principaux modélésrilques utilisés
dans la description du cytosquelette. En particulier j&rit le modéle basé sur la
mécanique du milieu continu, encore le plus utilisé par lemBcaniciens et les
biophysiciens. Le modele de tensegrité, plus récent, qug léa derniéres années
a pris une place de plus en plus importante dans la descrigtiaccytosquelette
et qui mieux se préte a la modélisation numérique, en peamte#iinsi des si-
mulations par ordinateur capables de rendre compte de fepldes propriétés
rhéologiques du cytosquelette.

Dans la derniere partie j'ai présenté une approche diftéreasée sur la phy-
sique statistique. Dans cette approche on modélise lesmsgstactifs d’'un point
de vue microscopique, ou les seules hypothéses nécessanesrnent le type
de particules et leurs interactions. L'utilisation de lacagique statistique dans
I'étude de ces modeles permet donc de comprendre les sys#atifs d’'un point
de vue thermodynamique. J'ai montré un exemple de cetteatiétlun modele
simple pour le cytosquelette, composé de particules splEsien interaction et
motorisées [70, 71]. Comme on verra en détail dans la suiteyadele sera le
point de départ de mon travail.

Dans le paragraphe 2.4 jai présenté les méthodes expédlasrgue, trés
récemment, ont été mis au point dans I'étude de la rhéolagia dellule. Ces
méthodes utilisent la capacité spontanée des cellulesialiser des substances
extracellulaires. En suivant la dynamique des micro palgg magnétiques ainsi
introduites a I'intérieur de la cellule les chercheurs pruwdéduire les propriétés
du cytosquelette. A titre d’exemple jai décrit 'une desmiéres expériences
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réalisées avec cette méthode.

Dans ce contexte, on peut se demander si, comme dans les&ystanes vi-
treux montrés dans le premier chapitre, les systemes demaittive présentent
une violation du TFD, et s'il est possible de définir une terapée effective.
Dans le cas affirmatif, il serait important comprendre lep@pentre la tempéra-
ture effective et les parameétres qui controletiaictivité »du systéme, comme par
exemple la force des moteurs cellulaires dans le cytostjeeléexistence d’'une
tel relation permettrait par exemple, a partir d’'une megiirecte de tempéra-
ture effective, d'avoir acces a I'information relative adtivité des moteurs. Dans
ce travail je me propose de trouver une réponse a ces questiouatilisant une
approche par simulation numérique. Je proposerai deux lembasés sur celui
proposé par T. Shen et P.G. Wolynes [70, 71], décrit dansriegpaphe 2.3. ||
s’agit de deux modeles simples, un modele de particulesispied motorisées
et un modele de polymeres semi-flexibles motorisés. Commeldaras proposé
par Shen et Wolynes ces deux contiennent seulement lesliagte principaux
du probleme : une interaction a deux corps entre particlile®raction entre les
particules et le milieu qui les contien (prise en compte per dynamique brow-
nienne de ces derniéres), et la présence des processsggaciirés par les mo-
teurs. Le choix d’un tel type de modeles, “simples”, estdaibs le but de mettre
en évidence les effets des forces des moteurs sur la dynarhas d’équilibre
des systémes, autrement beaucoup plus difficiles a exérapolr des systemes
plus complexes. Une description détaillée de ces deux repdera présenté dans
la seconde partie de ce travail. Dans la premiére partie dchpin chapitre je
décrirai en général la méthode utilisée pour la simulatierddux modeéles de
matiere active, lalynamique moléculaireCette méthode est une des premieres
utilisées dans la simulation des systemes contenant unl grambre des parti-
cules interagissantes. Je l'ai choisie car elle présentgequirs avantages : ily a
des algorithmes trés stables du point de vue numérique egranele flexibilité,
dans le sens qu’elle a été utilisé avec succes dans la siamutg beaucoup de
systemes différents (liquides et verres entre autress Batout parce qu’elle per-
met de calculer aisement les grandeurs auxquelles je daiedsé : les fonction
de repose et corrélation décrites dans le premier chapitte éaliser de calculs
ou I'on simule des conditions similaires a celles expéritals montrées dans ce
chapitre. Je décrirai en détail ces méthodes de calcul dassconde partie du
prochain chapitre.



Chapitre 3

Methode de la dynamique
moléculaire

3.1 Introduction

Dans le chapitre précédent on a vu que les exemples réelstigeractive,
tels que le cytosquelette ou les colonies de bactériesegtmémement complexes
a étudier. A petite échelle, la dynamique de chaque molécofeernant des éner-
gies de l'ordre dell ~ kT, est déterminée par les forces thermiques. A plus
grande échelle les forces thermiques ne suffisent plus é&eeplla dynamique
des structures plus complexes, car les énergies conceotseaucoup plus im-
portantest > kpT. A cette échelle ils interviennent des processus actifs qui
utilisent de I'énergie chimique, ce qui donne a la matiénivaades propriétés
structurales surprenantes : dans les cellules vivantesxganple, le cytosquelette
peut changer sa structure et passer d’'une phase plastigde-# une élastique-
solide et viceversa. Les processus actifs permettent sussinsport rapide de
certaines macromolécules d’une partie a une autre, ariéutéde la cellule. La
multiplicité et complexité des processus impliqués dampsdduction de I'énergie
chimique et dans la conséquente activation des moteurdaieds est telle que
une compréhension globale du probleme est & I'heure aetingiossible.

Une aide importante dans la compréhension de ces systemegpé d’'une
approche par simulations numériques. Malgré les grandgégsalans les perfor-
mances de calcul des ordinateurs modernes, une approctapesn compte tous
les processus entrant en jeu, pour des modeéles tres réadistencore impossible.
On doit se contenter soit d'analyser en détail une petitégrodu systeme, et un
processus spécifique, soit comme dans notre cas, d’'utdisaimulations numé-
riques pour comprendre le probleme du point de vue de la n@eastatistique,
en utilisant des modéles de matiére active simplifiés, maiSennent en compte
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les processus de base qu’on estime étre fondamentaux. &uper, dans ce tra-
vail on est intéressé a vérifier si, pour ces type de systewrssdguilibre, il est
possible d’appliquer la relation de fluctuation-dissipatiintroduire le concept
de température effective et en étudier la relation avemiee$§ non conservatives,
induites par les processus actifs. Pour cela on utilisena dedelés tres simples,
un atomique et un moléculaire qui prennent en compte lesrgdras principaux
du probleme :

1. Lesinteractions thermiquesntre les particules et le milieux ou elles sont
immergées. On considérera des particules évoluant avedymamique
brownienne.

2. Lesinteractions conservativemtre les particules. On choisira de potentiels
d’interaction adaptées aux problémes biologiques.

3. La présence dgwocessus actifsnodélisés par un algorithme stochastique
qui simule la présence des moteurs cellulaires appliqudeparticules.

Dans cette approche j'ai choisi d'utiliser la méthode deylaainique moléculaire.

Cette méthode a été utilisée depuis longtemps dans beaueodpndaines de

la physique, en particulier dans les études en physique ofaf@re condensée.
Plus réecemment la dynamique moléculaire a été utilisée swexes dans I'étude
des systemes hors équilibre, comme les verres [8], ou dansiawilations de

liquides cisaillés [7], ces derniéres avec une approctenti I'étude de la RFD

hors équilibre. Le choix de cette méthode permet doncikatiion d’algorithmes

stables, et des méthodes d’étude de la RFD qui ont déja festpeeuves. De plus,
comme on verra dans le dernier chapitre, elle permet desegales simulations
qui reproduisent des conditions similaires a celles exp&miales et donc une
comparaison qualitative des résultats avec ceux des presragpeériences sur la
matiére active.

Dans la suite de ce chapitre jintroduirai la méthode de la@yique Mole-
culaire, newtonienne (paragraphe 3.2) et brownienne gpapae 3.7). J'en décri-
verai les principes de base et les principaux algorithme#&mentés dans le code
de simulation que j'ai réalisé dans le cadre de ce travaihsDa derniere partie
je décrirai les méthodes de calcul des principales grasdgwsiques qui seront
utilisées dans les derniers chapitres.

3.2 Dynamique Moléculaire Newtonienne

La Dynamique Moléculaire (MD) classique [78], est une tegha de simula-
tion numérique dans laquelle I'évolution temporelle d'@ntain nombre de parti-
cules (atomes ou molécules) interagissantes est obtenntgrant les équations
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du mouvement de Newton :

d2I'Z'

F, = miai:miﬁu

(3.2)
oum; eta; sont respectivement la masse et I'accélération de la pltiavec
1 <i < N.F; = F¢os + F¢*! est la force totale qui agit sur la particule due a I'in-
teraction avec les autres particules du systafi&g’ = —V,.U (ry,ra,....rx,)
et aux contraintes extern®§*’. U (ry, s, .....ry, ) €st le potentiel d’interaction
qui dépend de la position des particutes

La dynamique moléculaire est une méthode déterministiqms te sens qu’une
fois fixée une configuration initiale (position et vitessesipchaque particule du
systeme), son évolution temporelle est en principe corapient déterminée. On
dit en principe parce que la finitesse du pas d’intégratidesetrreurs d’arrondis-
sement, toujours présents dans une simulation numériquenp a une déviation
de la trajectoire exacte. Un choix adéquat du pas d’intégradt de la précision
numérique permet quand méme une bonne approximation dgdatiire exacte.

Quand on exécute une simulation de dynamique moléculaireifiateur cal-
cule la trajectoire du systeme dans un espace des phasesieestin6/N (3N
positions eBN impulsions), de ce point de vue on peut voir la dynamique molé
laire comme une méthode de mécanique statistique, carezthegb d’obtenir des
configurations du systeme, distribuées en accord avec taircensemble statis-
tique. Dans une simulation de dynamique moléculaire il@gburs possible tenir
constants certains des parametres thermodynamiquesobedds parametres a
tenir constants permet donc d’obtenir des configurations da ensemble statis-
tique choisi [78]. Par exemple on peut réaliser des simanaten tenant constants
le nombre de particuled, le volumel” et I'énergie totale”, et obtenir des confi-
gurations distribuées selon I'ensemble microcanonitygeFE. On peut réaliser
des simulations en tenant constants le nombre de partidylésvolumeV et la
températurd’, donc obtenir des configurations dans I'ensemble canomgué’,
et ainsi de suite pour les autres ensembles.

En mécanique statistique les quantités physiques sontwdédesn faisant la
moyenne de leurs valeurs sur un ensemble des configurdtimaynamique mo-
léculaire donne un moyen d’obtenir ces configurations. Ereg# les valeurs des
quantités physiques sont obtenues en faisant la moyenrmtelie des valeurs
instantanées obtenues pendant la simulation. En effet g@aitemps de simu-
lation longs, si le systeme est en équilibre on s’attend guisse explorer tout
I'espace des phases. La moyenne temporelle sera, dans cee&®nne approxi-
mation de la moyenne d’ensemble.

La dynamique moléculaire peut étre aussi utilisée dangrialation des sys-
temes hors équilibre. Dans ce cas, elle est utilisée poliseéan grand nombre de
trajectoires independentes, (réalisations indépendaletta méme expérience), et
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les quantités physiques sont obtenues en faisant direstame moyenne d’en-
semble.

3.3 Modéliser les interactions physiques

Lingrédient fondamentale dans une simulation est le cloixmodéle pour
le systéme physique. En dynamique moléculaire ce choixaskiitrdans celui
du potentiel d’interactior/ (rq, ro, .....ry, ). Cette fonction représente I'énergie
potentielle du systeme, et elle dépend de la position régig des particules. Le
choix plus simple pour le potentiel d’interaction est duepptentiel de paires

N N

U(I‘l,...,I'N7) :ZZgb(rl,...,rN). (32)

i=0 j>1

Les potentiels de paires sont trés utilisés dans les simontatles systemes li-
quides, colloides et verres. Un exemple de potentiel tréfis@iest le potentiel
Lennard Jones (12-6)

Gry (r) = de {(g)% - (g)] . n—6. (3.3)

r r

ou ¢ fixe I'échelle d’énergieg est le diamétre des particulesreest la distance
entre deux particules en interaction. L'énergie poteletiitale est obtenue avec
la relation Eq.(3.2). Ce potentiel (montré en Fig.3.1) a usmti¢p partie fortement
répulsive pour- petit, présente un minimum pour= 2/%s et une parie attrac-
tive pourr grand. A petites distances le termig'r'? est dominant, cette partie
modelise la répulsion entre particules en empéchant Igaarposition. A grandes
distances le terme /7% devient dominant , cette partie modelise I'attraction des
particules et donne la cohésion du systeme. Les parametret n, peuvent étre
adaptés au cas par cas selon le systeme physique dont oréadigerla simula-
tion.

Le rayon d’interaction du potentiel LJ est infini, mais daapfatique on uti-
lise un rayon d’interaction limité.. Cette approximation est possible car pour
grandes distances la valeur du potentiel tend a zéro (denelir commise est
petite). Par exemple en correspondance.de 2.50, communement utilisé dans
les simulations, le potentiel a une valeur de 1.5% de la pdar du puits de po-
tentiel. Cette approximation permet une grande économig@utationnelle, car la
plus part du temps de simulation est employé dans le calsubdees. L'introduc-
tion der. permet ainsi de réduire d’un factedrr? /313 le nombre d’interactions,
ou L est I'aréte de la boite de simulation, donc de réduire cénailement les
temps de simulation.



Modéliser les interactions physiques 55

FiG. 3.1 — Diagramme du potentiel Lennard Jongg et du potentiel Tronqué et
Décalég’ ;, en fonction de la distanceentre deux particules.

Dans le cas du potentiel LJ, I'utilisation dgintroduit une discontinuité dans la
valeur des forces entre deux particules, qui aura une vétearmpourr;; < r. et
zéro pourr;; > r.. Cette discontinuité peut introduire une instabilité dansd-
lution numérique des équations différentielles du cales frces. Pour éviter ce
probléme la solution plus utilisée est d’approximer le ptits LJ avec sa version
Tronquée et Décalé; ,,[79, 80, 81] :

§Z5LJ(7") - QSLJ(TC) - (T - Tc) (wz—;"m)r:r- e

0 r>Tr,

¢,LJ<T) = (3.4)

ol un terme linéaire est ajouté au potentiel de sorte quersadéla force) et le
potentiel méme, deviennent nulles en correspondancg te potentiely;,; et le
potentiel tronquée et décajé ; sont montrés en FIG.3.1.

Le potentiel LJ et plus en général le potentiel de paires @atudtre de bons
modeles pour beaucoup de systemes physiques, par exemplesgaz, liquides,
verres ou colloides. Pour d’autres systemes comme par égdegpmetaux ou
les semi-conducteurs I'approximation a deux corps, tropetbe, ne permet pas de
rendre compte de la plupart des processus physiques irgpli@our ces systemes
plusieurs types de potentiels a multi-corps ont été magglise qui permet des



56 Méthode de la dynamique moléculaire

simulations de dynamique moléculaire plus réalistiquesn@e on verra plus en
détails dans le prochain chapitre, dans notre étude osertlile potentiel LJ sous
différentes formes, soit pour modéliser l'interactionrerarticules actives pour
un systeme atomique, soit pour l'interaction entre diffiésepolymeéres dans un
systeme moléculaire.

3.4 Conditions aux limites périodiques

Dans les simulations de dynamigue moléculaire on consigigmeombre fini
de particules, avec une limite imposée par les moyen infogues actuels, de
I'ordre de 10° particules pour les plus grands systémes [82, 83], doncrenco
tres loin des systemes réels, ayant un nombre de particelésrdre du nombre
d’AvogadroN 4 ~ 1023, Si, par simplicité, on considére un systéme de forme cu-
bigue d’arétd., le rapport entre le nombre de particules a la surface ehlzmbre
totale sera de I'ordre d&/L. Contrairement & ce qui se passe pour les systémes
de grande taille, ou ce rapport est négligeable, dans lésmsgs de petite taille ce
rapport devient important. Dans une simulation de dynamigoléculaire il faut
donc tenir compte du fait que les effets de surface sont thames Afin d’éviter
les effets de surface il est convenable d’utiliser des dmrdi aux limites pério-
diques. L'idée est la suivante : on considére une boite cegbigntenant toutes les
particules du systeme et on imagine que la boite soit dugdigu’infini, par trans-
lation rigide, dans les trois directions cartesiennesspaee est ainsi rempli par
un nombre infini d'images de la boite d’origine et des paltisu’elle contient.
Toutes les images évoluent ensemble dans le temps, magsrsmntl I'évolution
temporelle de la boite principale est effectivement réaligar le programme. Si
on considére une particuléndividuée par sa positioR; on assume qu’elle repre-
sente un ensemble infini de particules ayant positRns (la + mb + nc) avec
I,m,n, entiers eta, b, c les vecteurs déterminants la boite principale. Lartifice
est qu’une particule interagit non seulement avec lesquéet de la méme boite,
mais aussi avec leurs images dans les boites voisines uadigit est représentée
schématiquement pour un systeme en deux dimensions en 3igure

3.5 Calcul des forces

Le calcul des forces est la partie de la simulation qui comserte plus de
temps. Cette operation comporte deux actions, la premigrkeealuation des
distances;; parmi tous le couples (j) particules, la seconde est le calcule de la
force f; qui agit sur chaqu’une de¥ particules di aux autre§ — 1 particules.



Calcul des forces 57
@ Q @ 0 @ Q
d @] @

@) 5 O& Q 5 O@ Q 5 QQ

Q Q [ Q [ Q
@ 9 @ @ |9 o
D Q Q
Q 5 O@ o 5 @@\ Q 5 OQ

Q Q |9 Q@ |9 Q
@ Q @ Q @ 9
Q Q@ Q
o N Q@ Q N o@ Q N O@
Q [ Q [ Q

FIG. 3.2 — Exemple de conditions aux limites périodiques en dimensions.
Une particule appartenant a la boite principale peut igteavec les particules
dans la méme boite et avec leursnagess dans les boites voisines.

Pour un potentiel des paireson a :

j>t
Ol],I'Z'j =Tr; — Ty et
1 de T
fij = =Vnd(ry) = —— <#) Lij. (3.6)
©j i

Dans le paragraphe 3.3 on a vu gqu’en approximant le potentieéc un potentiel
tronqué et décalé on peut économiser du temps de calcul,reidéoant seule-
ment les forces entre particules distantgg < r., mais cette operation reste
globalement de I'ordré&(N?). Pour réduire ce temps on peut utiliser la méthode
de laliste des voising8] : on considére que chaque particule est entourée d’'une
sphere ayant rayory, = r¢ + rg, comme décrit en Fig.3.3, et on construit une
liste de toutes les particules a son intérieur (liste desing). La liste varie dans
le temps, donc elle doit étre mise a jour régulierement. lawalers et la fré-
quence de mise a jour de la liste sont choisies en considguanpourrg trop
grand la liste contiendra beaucoup de particules et il f@trdp de temps pour la
calculer. A I'inverse, si on choisit une valeur trop petiteliste sera plus courte,

il faudra moins de temps pour la calculer, mais il faudra l#trae jour trop sou-
vent. Les bonnes valeurs pour ces parametres seront évauémas par cas en
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FiG. 3.3 — Représentation graphique de la liste de Verlet : lacodeten noir
interagit avec toutes les particules a I'intérieur de laésple troncature de rayon
rc (en bleu), la liste des voisines est constituée de toutgsaldEules contenues
dans la sphere de rayon (particules bleues plus particules rouges).

cherchant un compromis entre les deux effets [84]. En atitisa méthode de la
liste des voisins le temps d’évaluation des distances digjiet il sera proportion-

nel aN(n — 1)/2, oun est le nombre de particules contenues en moyenne dans
les listes.

Une version plus complexe de la méthode de la liste des wgipelédinked
list method[85, 86], développée pour les simulations avec un grand nemies
particules, permet de réduire encore le temps nécessacal@ul des distances.
L'idée de base est la méme, seulement dans ce cas la boitawdatsn est divi-
sée en\, cellules ayant une aréte> r.. Les listes relatives a chaque particule,
seront calculées de sorte a contenir seulement les pagiappartenant aux cel-
lules voisines. Avec cette méthode, qu’on ne détaille matgrhps pour calculer
les distances devient proportionnelas N N, [86].

3.6 Algorithme d’intégration

Le coeur d'un programme de simulation de dynamique molé&euést I'al-
gorithme d’intégration des équations du mouvement. Leccfits types d’al-
gorithmes utilisés sont basés sur la méthode des diffésefimties, ou le temps
est discrétisé sur une grille dont deux point consécutifsuoe distance\t. En
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connaissant les positions et les vitesses des particulestampst, le schéma
d’intégration donne ces quantités a un temps At. Litération de cette pro-
cédure donne I'évolution temporelle du systéme. Les esreammis dans cette
approximation sont principalement de deux types :

— Erreurs de troncationliées a la précision de la méthode des différences
finies. Cette méthode est basée sur un développement de daglguan-
tittesr(¢) et v(t), tronquées a un certain ordre, dont le nom. Ces erreurs
dépendent du type d’algorithme utilisé.

— Erreurs d’arrondissemeriiées au nombre fini de chiffres utilisées pour les
variables dans le calcule a I'ordinateur. Ces erreurs saépendantes de
la particuliere implémentation de I'algorithme et sontimgeques de la mé-
thode.

Les deux peuvent étre réduites en diminuanhte PourAt grand les erreurs de
troncation sont dominantes, mais elles diminuent rapicaecAt, tant que les
erreurs d’arrondissement diminuent plus lentement et dd®iennent dominantes
pourAt petits. Entre les différents types d’algorithmes d’intégm, I'un des plus
utilisés, pour sa simplicité et stabilité, d'stigorithme de Verle{87]. Lidée de
base est d’écrire deux développements de Taylor tronquésdad 3 pour les
positionsr(t + At) etr(t — At) :

r(t £ At) = r(t) £ v(t)At + %a(t)mt2 + ébAt“ + O(AtY), (3.7)

our(t) sont les positionsy(t) les vitessesa(t) les accélérations &i(t) les dé-
rivées troisiemes des positions des particules. En addaiot les deux équations
précédentes on obtient :

r(t + At) = 2r(t) — r(t — At) + a(t)At? + O(At?). (3.8)

Cette relation donne la nouvelle position des particule®awps(t + At) a partir

de leur position et accélération$t) = (1/m)V,U(r(t)) au tempg. De la rela-

tion Eqg.(3.8) on peut voir que la précision dans le calculmmsvelles positions

est de I'ordre deAt*, méme si les dérivées troisiemes n’apparaissent pas direc-
tement. Un défaut important de I'algorithme de Verlet daedecforme est que

les vitesses ne sont pas calculées directement. Leurgsalent importantes car
utilisées dans le calcul de I'énergie cinétique et donc dangrification de la
conservation de I'énergie totale du systéme. Les vitessiesmt étre calculées a
partir des positions avec la formule :

_r(t+ At) —r(t — At)

v(t) = N, (3.9)

avec une précision de I'ordre det?. Ces défauts peuvent étre corrigés en utilisant
une autre version de l'algorithme de Verlet appel@docity Verlet[88], ou les
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positions et les vitesses au tenmps At sont obtenues a partir des positions et
vitesses au temps

r(t + At) = r(t) + tv(t) At + %a(t)Atz,
(3.10)
v(t+ At) = v(t) + %[a(t) + a(t + At)]At.

Dans I'implémentation de cet algorithme on introduit ungzege intermédiaire
pour le calcul des vitesses : on évalue d’abord les vitesdasstant ¢ + % a
partir des positions et accélérations au terpsn calcule les accélérations au
tempst + At a partir des positions au temps At et ensuite les vitesses au temps
t + At a partir des vitesses au temps % et des accélérationstar At :

r(t+At) = r(t)+tv(t)At+%a(t)At2,

v(t+ %) = v(t)+ %a(t)At,

(3.11)
alt + A = (1/m)V,U(r(t + At)),

v(t+ At) = v(t+ %) + %a(t + At)At.

Cette méthode permet d’obtenir la méme précision dans leladés trajectoires
avec I'avantage que les vitesses sont directement catcal@e une précision de
I'ordre de A3,

3.7 Dynamique moléculaire brownienne

La dynamique moléculaire newtonienne, n’est pas la métpbadeapte a si-
muler des systémes contenant plusieurs type de particuigs/gluent dans des
échelles de temps trés différentes, comme par exemple $&&nsgs biologiques.
Ces systemes peuvent étre bien décrits par une dynamiquaibrowe. Dans ce
paragraphe je donnerai donc une description de comment wnapeliquer la
méthode de la dynamique moléculaire pour simuler des sgsténowniens. Une
particule brownienne est une particule de grandes dimessiomergée dans un
solvent constitué de particules beaucoup plus petites. duevement de la parti-
cule brownienne est di aux collisions irrégulieres ave@&eticules du solvent.
En principe, pour simuler un systeme de particules browr@enon pourrait inté-
grer les équations du mouvement de Newton pour toutes lé&syes, celles du
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solvent comprises. Une une telle approche nous obligemitvde la dynamique
rapide triviale d’'un nombre énorme de particules, pour pausuivre celle d’'un
petit nombre de particules browniennes, lentes, dont ohétedier les propriétés
physiques. Entre autres, pour pouvoir simuler correctétré@amlution des parti-
cules du solvent on serait obligé d’utiliser un pas d’inédigm At petit par rapport
a I'échelle de temps de la dynamique des particules browmen_es temps de
simulation deviendraient ainsi énormes.

Pour pouvoir utiliser la dynamique moléculaire d’'une fagfficace dans I'étude
d’un systéme brownien on considére alors une approcheddiffe : les particules
du solvant sont omises de la simulation et leur effet estame par la combi-
naison des forces aléatoires et des termes de frottemgnt@8lynamique du
systeme est donc obtenue comme solution d’une équationrageizen.

d .
m; vi(t) _
dt
—&m;v; est la force de frottement agissant sur la particulie massen; et vi-

tessev;, ¢ est le coefficient de frottement gf(¢) est la force d’amortissement
satisfaisant les conditions suivantes :

(mi(t)) = 0, (3.13)
(ni(®)mi(t)) = 2mkpTES(t — ). (3.14)
L'intégration numérique de I'EQ.(3.12) peut étre réaliséec une généralisa-
tion de I'algorithme de Verlet vu dans le cas Newtonien, &piorithme d’Er-
mak’s [89].
r(t+6t) = r(t) + c16tv(t) + cpot?a(t) + or, (3.15)
v(t+0t) = cov(t) + (c; — co)dta(t) + crdta(t + 6t) + 6v©. (3.16)

—Emivi(t) + Fi(t) +ni(t). (3.12)

Ou les coefficients sont définis par les relations :
’ ot £ot
or“ et §v¢ sont des variables aléatoires [78]. Chaque coupfé, 6v, par

exempledr;,© , v,,¢ est généré par une distribution Gaussienne a deux valeurs,
ayant moyenne égal a zéro, variances

(3.17)

Co = ¢€

t+6t

72 = (0ra%)) = 26720 / It (3.18)

k: T t+5t
72 = ((00a57) = 2620 / e (3.19)
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et coefficient de corrélation)., définie par la relation suivante :

L —E6ty2
Cro0r0y = (0736760 7) = 25% / £ (80 = 5tk§1T s §e<5t ) '

(3.20)

Cette méthode ne permet pas d’avoir des résultats précisps teourts, mais a
temps longs est elle permet d’obtenir un bon compromis gmé&eision de résul-
tats et temps de simulation[78].

La méthode peut étre améliorée en tenant compte de I'effenéraoire da
aux interactions hydrodynamiques “véhicules ” par le salv®léanmoins l'in-
troduction des interactions hydrodynamiques augmenteedfacon importante
la complexité du code. Pour mon étude ou I'intérét prina@pedt de mettre en
évidence l'effet d0 a I'introduction des moteurs sur lestipates browniennes,
j'ai opté pour un code simple, basé sur 'algorithme d’Erfeaki I'interaction
hydrodynamique est omise.

3.8 Calcul des quantités physiques

Pour calculer une quantité physique, avec la méthode denandigue mo-
|éculaire, il faut d’abord I'exprimer en fonction des coorhées et des vitesses
des particules et d’en calculer la moyenne sur différemtgsdtoires ou sur plu-
sieurs configurations indépendants. Dans le premier castilréaliser plusieurs
simulations a partir de configurations initiales indépenslaDans le second il faut
réaliser une seule simulation et considérer des configumst séparées dans le
temps par um\t > 7, ce qui assure leur indépendance. En général on procéde en
définissant une valeur instantanée au tetrgesla propriété physiqué a laquelle
on est intéressé :

At) = A(ry(8), oot (8), vi(h), s vy (£)), (3.21)

et on calcule sa valeur moyenne :

Nconf

An(1), (3.22)

t=1

1
Nconf

(A1) =

ou A, (t) est la valeur dei(t) dans la configuration du systeme, et.,,; est le

nombre total de configurations indépendants considérg&egtdiique il y a deux
différentes facons de procéder selon le type de quantitthaugut calculer. Quand
les quantités a calculer sont simples et ne ralentisserd’pas facon importante
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I'exécution du codeA(t) et) _, A(t) sont directement calculées pendant la simu-
lation. La moyenne est ainsi obtenue a la fin de la simulatiodieisant par le
nombre total de configurations indépendants obtenues.

Quand au contraire on doit calculer des quantités compléegpositions et les vi-
tesses des particules sont périodiqguement enregistréesudéichier trajectoire
Ce fichier est en suite analysé avec un autre programme quiledés quanti-
tés désirées. Cette méthode, qui implique I'utilisationné'wyrande quantité de
mémoire dans les supports de stockage, présente |'avatiageuvoir analyser
plusieurs fois les mémes résultats, ou de calculer des Hesnguantités qu’'on
n’avait pas prévu au départ, sans devoir refaire les simaktDans la suite de ce
paragraphe je décrirai la méthode de calcul des moyennepidatités physiques
standard le plus souvent calculées dans une simulationrdamdgue moléculaire
et en particulier celles qui seront importantes dans maailta

Energies

L'énergie potentielle est généralement calculée au mémpgejue les forces
d’interaction. Sa valeur moyenne, dans le cas d’'un poteditrgeraction a deux
corps pour un systeme constitué Meparticules, est donnée par

W) = Q23 éllrit) —x;(0)). (3.23)
L'énergie cinétigue moyenne est donnée par :
(E(0)) = (3 mi(wi(0))?), (3.24

i=1

L'énergie totaleE'(t) = E.(t) + U(t) dans une simulation Newtonienne doit étre
conservée. En effet il est pratique courante de la calcubdrague pas de simu-
lation comme un test pour vérifier qu’elle reste constantndant la simulation
une partie de I'énergie passe de I'énergie cinétique a petkntielle et viceversa,
mais leur somme reste constante. En réalité méme dansgiérietale il y a des
petites fluctuations de 'ordre d’une part sii*, dues aux erreurs numériques
d’intégration (décrites dans le paragraphe 3.6). Ces fltionsadiminuent avec le
pas d’intégrationA¢. Dans de trés longues simulations on peut parfois observer
une lente variation de I'énergie totale, aussi générée pavaleur excessive du
At. Cette variation est plus génante que les fluctuations carataoas I'état ther-
modynamique du systéme change, et les moyennes ainsiésadcné sont plus
liées a un seul état. Pour réduire cet effet on peut diviserlomgue simulation
en plusieurs simulations plus courtes en rétablissanthadealeur de I'énergie
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entre I'une et I'autre. Une observation importante est ge’meilleure conserva-
tion de I'énergie peut étre obtenue en réduisant le pasadjiation, mais un\¢
trop petit impligue une augmentation des temps simulataéochose meilleure est
de trouver un compromis entre précision et temps de simoalafpour plus de
détails voir les références [78, 90]).

Température et pression

La température est liée a I'énergie cinétique par le théerdidquipartition
de I'énergie, qui assigne une énergie cinétigue moyenrgg; T par degré de
liberté. En dynamique moléculaire on mesure la températstantanée directe-
ment a partir de I'énergie cinétique instantanée, a chagaele simulation :

E.(t) = ;NkBT,
(3.25)
1 N
() = gy 2o m(vilD)
Pour mesurer la pression on utilise la relation du viriel :
N
W(I‘l,...,I'N) :Zri'Fiv (326)

=1
ou F; est la force totale agissant sur la particul&a valeur moyennéd?’) est

obtenue en faisant la moyenne temporelle pendant la to&jeale dynamique

moléculaire :
t N

(W) = lim ! dr Y ri(7) - mai(7). (3.27)

t—oo ¢ 0 —
1=

En intégrant par parties on obtient

;. N
Wy =—1lim = [ dr S w(r) - milis(r)P, (3.28)

t—o00 0 =
En utilisant le théoreme d’équipartition on a donc
(W) = —dNkgT, (3.29)

oud est la dimensionalité du system#& le nombre de particules & la constant
de Boltzmann. L'EqQ.(3.29) peut étre récrite dans une fornrmmae commetqua-

tion du viriel :
N

1 INT
PV = NkpT + E(Zri FINTY, (3.30)

=1
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qui permet d’obtenir la pressiai.
Si les particules interagissent via un potentiel de palea®lation précédente
peut étre écrite directement en fonction du potentiel :

1 do

ce qui permet d’évaluer la pression quand on utilise lesitiond au limites pé-
riodiques.

) (3.31)

Coefficient de diffusion

Pour étudier la diffusivité d’'un systeme de particules daedynamique mo-
léculaire on utilise le déplacement carré moyen :

1 N

Ar¥(t) = 3 (Ini(®) = rilto)*))- (3.32)

Si on représente graphiquemeht? en fonction du temps pour un systéme a
I'état liquide on observera qu'il est proportionnelta pour les temps courts, ol
les particules bougent librement dans la cage formée pgorisiers voisins,
(mouvement ballistique). A temps longs, relatifs a la diftun de la particule dans
le systeme entier)r? devient proportionnel &. Pour un systéme a I'état solide
Ar? sature a une valeur finie pour les temps longs. Le coefficiemtifflision D

est proportionnel a la pente du déplacement carré moyernraita pour le temps
qui tends a I'infini :

N S
D= }E?o aAr (1). (3.33)

Fonctions de corrélation

L'exemple plus simple de fonction de corrélation a calcalexc la dynamique
moléculaire est la fonction de corrélation de la dengifi€¢ = >, 6(r — r;), qui
prend le nom déonction de corrélation de pairg(r) définie par la relation :

o) = (D0 Dol ). (334)

1 jFi

ou (...) indique une moyenne d’ensemblgr) donne la probabilité de trouver
une paire de particules a distancpar rapport a celle attendue pour un systéme
ayant la méme densité ou les particules sont distribuéexdacon totalement
aléatoire. La fonction de corrélation de paire donne doreinformation sur la
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structure du systeme : si par exemple on prend en consioleratisysteme a I'état
liquide ¢(r) présentera un pic principal en correspondance de la destangenne
entre premiers voisins, et pougrand elle oscillera présentant des pics de moins
en moins prononces tendant a la valeur 1 a I'infini. Dans lelzascristal lag(r)
présentera plusieurs pics prononcés en correspondandésties des proches
voisins. Les positions relatives des pics sont caraciguiss pour chaque type de
structure cristalline en permettant ainsi de les distingue

La méme information sur la structure du systéme contenus ldayir) peut
étre obtenue dans I'espace réciproque a travdexteur de structure statiqu&n
définissant la transformée de Fourier de la dengit¢ comme

N

p(k) =) e, (3.35)

=1
Le facteur de structure statique sera donné par la relation

N

S0 = 1 (pR)p(—K)) = (D). (3.36)

ou (...) indigue une moyenne d’ensemble. Dans les simulations dendigue
moléculaire, ou I'on utilise les conditions aux limites jpéliques, le vecteur d’'onde
k sera soumis a la restrictia (i +1) = ¢ikri Cette restriction fixe une valeur
minimum pour les vecteurs d’onde qu’on peut explorer, gpieé de la taille de
la boite de simulatiork,,;, = 27/L. L' Eq.(3.36) devient alors :

N
S(k) = %Q: el (rimrs)ey (3.37)
(5]
Le facteur de structure statique est une quantité trésaatile permet de comparer
directement les résultats des simulations avec ceux désierpes dscattering
Dans un liquide ou un verre l8(k) a une forme similaire a celle de ldr) et
pour un cristal elle a des valeurs non nulles seulement ersmyndance dds,
relatifs aux pics de Bragg.
Une autre fonction de corrélation importante esolaction de autocorrélation
des fluctuations de densitéfinie par la relation

1
Fi(k,t) = N(Pkﬂfk%

(3.38)
N

1 |
Fy(k,t) = ﬁze“k(”“)‘”(“)”>-

7
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Cette relation est importante car elle contient une parti€id®rmation rela-
tive a la dynamique du systeme, comme on avait montré darerégaphe 1.5
en Fig.1.5 laF(k, t) permet d’évaluer le temps de relaxation du systémet,
comme on verra dans les prochaines paragraphes, peutifsgeutomme fonc-
tion de corrélation dans les calculs de réponse-corrélgtiopermettent d’évaluer
la température effective dans un systéme hors équilibre.

3.8.1 Calcul de température effective

Dans ce paragraphe je décrirai les deux méthodes prinsigalealcul de tem-
pérature effective utilisées dans mon travail.
La premiére méthode est basé sur un calcul directe a parttr rédation de fluc-
tuation et dissipation Eq.(1.13). Son importance résides dafait qu’elle permet
de vérifier si prévisions théoriques obtenues pour les syesésitreux et les sys-
temes faiblement sollicités [1, 2, 3], montrées dans le itteaf, peuvent étre
étendues aux systemes de matiere active.
Dans la seconde méthode la température effective est abéanétudiant la dyna-
mique d’'un ensemble particules massives interagissantedasysteme actif. Le
particules massives assument ici le réle de thermometremeodans I'exemple
de l'oscillateur harmonique montré dans le paragrapheQefte approche est
particulierement important car elle se préte a une impldatiem expérimental,
elle ouvre donc a la possibilité de de comparer les résuhliatyiques, avec ceux
obtenus par simulation et expérimentalement.

Méthode de la RFD

Dans cette méthode on utilise la relation de fluctuation &figation dans sa
forme intégrale, qui relie la fonction de corrélatiofit) a la fonction de réponse
intégrée associég(t) :

1
kpTers

X(t) [CAB(to) — OAB(t — to)], (3.39)

Out, estl'instant ol on commence a perturber le systéme. Dansinmdation de
dynamique moléculaire une choix pratique pour les obsésaipnjuguéesi ()
et B(t), décrites dans le paragraphe 1.2, est la forme suivante :

1 o,
Act) = Nzeje[%k'ra“)l, (3.40)
J

Bi(t) = 2 ejcoslik-r;(t)], (3.41)
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OuU ¢; est une variable aléatoire ayant valeays= +1 avec égale probabilite,
qui représente une charge appliquée sur la particulsvec ce choix pour les
observables! et B, leur fonction de corrélatiof’'s5(t) aura la forme :

Cx(t) = (Ax(to + t)Bk(to))e = Fis(k, 1), (3.42)

ou Fi(k, t) est exactement la fonction de autocorrélation des fluctogtile den-
sité définie en Eq.(3.38). Pour calculer la réponse, a uiocgiempst, on per-
turbe I'Hamiltonien du systéme en rajoutant la quantité :

S(H) = —hBy(t), (3.43)

et on suit I'évolution dans le temps de I'observallg(t, + t). La fonction de
réponse sera donc obtenue avec relation

d(Aq(t +to))
)= ———— 3.44
RA,B( ) 6h<t0) Y ( )
ce qui permet de calculer la réponse intégrale [91] :
fott Ay (t
XA,B(t) = / dt/RAyg(t/) ~ < I;L( )> (345)
to

ou la derniére égalité est valide quand le systeme restegimaéle réponse li-
néaire { petit). (A (¢)) est obtenu en faisant la moyenne sur plusieurs trajectoires
independetes, chacune desquelles moyennée sur differéalesations de la dis-
tribution des charges, afin que I'Eq.3.42 soit vérifié. La représentation paramé-
trique de la réponse intégrée ainsi calculé, et de la relatrrélation, calculée
pour le systeme imperturbé, permet donc d’obtenir les asude réponse et cor-
rélation du type décrit dans le chapitre 1. L'inverse de latpele ces courbes,
considéréees a temps longs, sera la température effectiverané.

Méthode des particules massives

Dans cette méthode on utilise I'idée développée dans leitchdp4, c’est-a-
dire celle de trouver un thermometre approprié et de le evugl systéme hors
equilibre afin d’en mesurer la température effective. Uractacile a implémen-
ter dans une simulation de dynamique moléculaire a été algpéé par L. Ber-
thier et J. L-. Barrat [92]. La méthode consiste a utilisenist&me dont on veut
mesurer la température effective comme un bain thermiquedmilibrer un sous
systemehermomeétreconstitué de particulesaceursayant la méme dimension
gue celles du systeme, mais une masse beaucoup plus grande m. En ana-
logie a ce qu’on a vu pour l'oscillateur harmonique (chapitr4), quand le ther-
mometre a un temps caractéristique de I'ordre du temps deat@bn du systeme,
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T R T, alors le poids de Boltzmann pour le sous systemeesara-E;, /T.s),
ou E;, est I'énergie du sous systeme. Dans ces conditions le time@&tne mesu-
reral.;; au lieu de la température microscopiglieOn peut modifier le temps
caractéristique du thermometre en modifiant la masse desutiadont dépend
leur fréquence de Einstein [93] :

Wl = \/ 5 Ap@ / Brg(r)V2V (r) (3.46)

ou p est la densitég(r) est la fonction de corrélation de paires,\dt. la masse
du traceur. Le temps caracteéristique sera donc proposglania racine carrée de

la masse du traceur :
— o /M, (3.47)
wWE

Dans une simulation on introduira donc un certain nombreadigqules massives
N, petit par rapport a celui des particules du systéeme, afinajperturbation
introduite soit négligeabld/’;, < N,,.. Ces particules auront une masdg. > m
afin de vérifier la condition;, ~ 7,. Les traceurs interagiront avec les particules
du systéme avec un potentiel du type Lennard-Jones et éoals/ec une dyna-
mique newtonienne. A chaque pas de simulation I'énergiéticjne des traceurs
sera enregistrée et elle nous permettra de calculer la tatope effective a partir
de la forme généralisée du théoreme d’équipartition desfgie [92] :

1 3

<§Mtrvtr> == §kBTeff- (348)

Ter =

3.9 Conclusions

Dans la premiére partie de ce chapitre j'ai décrit la méthadisée pendant
le cours de ma these pour étudier la structure et la dynanpiguedeux modeles
simples de matiere active hors équilibre. J'ai donc déestdrincipes générales
de la dynamique moléculaire Newtonienne et browniennesgbiimcipaux algo-
rithmes utilisés dans la réalisation de mon code de sinmmafi’'ai ensuite décrit
la méthode de calcul des principales quantités physiquagapb étre obtenues
avec la dynamique moléculaire et que j'utiliserai dans t&chaine chapitre pour
étudier deux modeles de matiere active. En particulier tepsragraphe 3.8.1,
j'ai décrit deux méthodes complémentaires pour calculertempérature effec-
tive. L'utilisation combinée de ces deux méthodes résallbeucial dans la suite,
pour démontrer I'existence et la mesurabilité d’'une terapge effective dans le
cas de la matiére active. Dans le prochaine chapitre jearantilans le detail de
mon travail de thése en proposant deux modeles de matiére aten décrivant
les résultats de leur simulation numérique.
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Dans cette partie de la thése je proposerai deux modéles diemnactive.
Pour simuler ces deux modeles j'ai realisé un programme Basé& méthode de
la dynamique moléculaire brownienne. Ce code, écrit en laggu@++, est basé
sur l'algoritme proposé par Ermak [89], décrit dans le paraghe 3.7.

Les résultats des simulations en conditions de hors égeitibrmettront, dans
les deux cas, la vérification d’une violation du TFD, et la gibgité de définir et
mesurer une température effective. Cette partie sera codepabes trois chapitres :

1. Dans le premier chapitre je proposerai un premier models sinple de
matiere active. Un modele de particules sphériques matesis)’'étudierai
ses proprietés structurales et dynamiques en mettant elerdse les diffé-
rences entre les resultats des simulations en équilibragoms étaints), et
hors équilibre (moteurs allumées). Je passerai ensuitétade de la rela-
tion de fluctuation et dissipation et a la mésure d’une terapge effective.

2. Dans le seconde chapitre je décrirai un modele de matieracin peu
plus complexe, réalisé avec des éléments dotés d’'unelgilnoterne : un
modele de polymeres semi-flexibles motorisés. Comme daas [erécé-
dent J'en étudierai la structure et la dynamique en condsial’équilibre
et de hors équilibre, la relation de fluctuation et dissipati et le rapport
entre la température effective et les forces des moteurdedeerai la der-
niere partie de ce chapitre a une méthode de calcul de tertyréraffective
qui permettra de mettre en relation les résultats de meslaiion avec ceux
des prémiéres experiences réalisées danc ce domaine.

3. Dans le dernier chapitre, de conclusion, je résumerai laili@és obtenus
dans le cour de mon travail de thése.






Chapitre 4

Modele des particules sphériques
motorisees

4.1 Introduction

Dans la premiere partie de la thése, (chapitre 1), on a vu ouiel@s systemes
hors équilibre le théoreme de fluctuation et dissipatiorstnfgus valable. Mais
dans certains cas, il est possible de trouver une relatidluckeation-dissipation
que, avec l'introduction d’un nouveau paramétre thermadyique, la tempéra-
ture effectivel;;, prend une forme analogue a celle d’équilibre Eq.(1.13pDa
le chapitre 2, j'ai décrit les systémes de matiére actives B@mples célebres
de matiéres active qu’on trouve en nature sont le cytostiaedes cellules vi-
vantes ou les colonies de bactéries. Ces systemes sontffiéitedia étudier a
cause du grand nombre d’éléments différents qui les compade la complexité
de leurs interactions, et surtout parce qu’ils sont in&ringement hors équilibre.
Cette complexité a induit un grand travail de recherche pouwer des modéles
simples, capables d’expliquer les principales caradiguiss du comportement
de la matiere active, dont j'ai montré quelques exemples taparagraphe 2.3.
Dans ce chapitre j'introduirai un premier modéle de mategtve, avec l'idée
de répondre a la question s’il est possible d’appliquerlktion de fluctuation et
dissipation pour les systémes des matiére active, et scomiprendre le role de
la température effective dans leur caractérisation. Pelar futiliserai un modéle
simple, constitué de particules sphériques motorisémggw de structure interne,
et évoluant dans un milieu liquide. Ce modéle, est baséeidéelproposée par
T. Shen et P. G. Wolynes, dans un étude analytique pour unlenstheple de
cytosquelette [71], et il sera décrit en détail dans le paotiparagraphe. Dans
les paragraphes suivants j'étudierai la structure et laadyque du systeme en
conditions d’équilibre et de hors équilibre, en mettant eidénce les effets dis
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a l'activation des moteurs. On verra que, malgré sa sint@lice systeme permet
une premiére compréehension des effets de I'activation d#surs sur la struc-
ture et la dynamique des systemes actifs, et surtout de dénda possibilité
de définir et mesurer une température effectiig, résultera étre un parametre
important dans la description de la matiere active car lig@eedfacon simple a la
force induite par les moteurs, sa connaissance permet agorembnter a I'infor-
mation relative aux forces actives.

4.2 Modele des particules sphériques motorisées

Le premier modéle de matiére active que j'ai considéré eshoele simple
de N particules sphérigues interagissantes et motoriséefinéens dans un vo-
lumeV en trois dimensions. Un tel systéme est sirement trop sipguiedes ap-
plications réels dans le contexte des études du cytostpielet’autres systemes
actifs réels. En particulier, les particules motoriséas/pat se déplacer liborement
dans I'espace sans aucun lien avec un réseaux de filameptsspeét, comme
c’est le cas dans le cytosquelette ou les moteurs sont agamlx filaments le
composant. En contrepartie la simplicité du modéle perraenettre en évidence
les effets dus aux moteurs, sans avoir a tenir compte deddasusfets présents
dans un systeme réel et qui en rendrai I'étude beaucoup plaplexe. Avec ce
modéle il devient plus simple de vérifier si pour un systénté kEcrelation de
fluctuation et dissipation, Eq.(1.13), reste valide, ddagossibilité d’'introduire
le concept de température effective.

Les particules du systéme sont considerées en contact ave&in thermique
représenté par la combinaison des forces aléatoires eedred de frottement.
En négligeant les effets hydrodynamiques, I'évolutiongemlle des vitesses
des particules sera donné par I'équation de langevin B@)3que je rappelle ici
pour commaodité :

mvi(t) = —Emgvi(t) + £5(t) + £(t) + ni(t), (4.1)

oun; est un bruit blanc gaussien qui représente I'agitatiomtiggre, ayant moyenne
(n;) = 0 et corrélationgn;n) = 26m;Té(t — t') (on a miskp = 1). Le terme
¢&m;v; est la force de frottement agissant sur la parti¢udg$ est le coefficient de
frottement. Le choix d’une valeur élevée pour le coefficamfrottement,{ = 10
dans notre cas), permet de retrouver un régime sur-amGeige condition uti-
lisée pour décrire la dynamique des macromolécules dansdeleles pour le
cytosquelette [71] ou plus en général I'évolution des cecples dans les cellules
vivantes. Le choix de I'EQ.(3.12) au lieu d’une équation aegevin en fonction
des positions nous permet d'utiliser directement l'altjonie d’'intégration de Er-
mak’s [89] déja décrit en paragraphe 3.7.
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FiG. 4.1 — Potentiel d’interaction Lennard-Jor®es— n, avec n=18.

Le termef? représente la force conservative agissant sar chaquewartidue
aux autres particules :

N N
fr==>f==> ViU(y) (4.2)
j=1 j=1

avec le potentiel Lennard-Jon&s—n [94] représenté graphiquement en Fig.4.1 :

Ulri;) = 4e [(%YR - (%) n] . n=18 (4.3)

ou r;; est la distance entre les particulest j. La répulsion a rayon court pa-
ramétrisée pat permet d’éviter la superposition des particules et donnme do
une mesure du diamétre de la particule. Le parameétre pmertiée,c, décrit la
profondité de I'attraction. Lattraction & moyen rayom,s;, = 02/, mime
I'effet des croisements entre différents parties du cydesgjte dues aux protéines
liantes. En choisissamt = 18 on obtient un potentiel adhésif de spheres molles
avecr,;, < o souvent utilisé dans la description des structures biocatdées
[71, 72], le diagramme de phase pour le systeme a I'équi{ibeurs éteints) est
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FiG. 4.2 — Diagramme de phase relatif au potentiel de type Lehdamnes avec

n = 18 [94], le carré vert représente le point dans la phase ligpaie le quel
j'ai réalisé les simulations.

connue, et il présente les trois phases : gazeuse, liqugtdiée en fonction de la
température et de la densité de particules [94], sa repsigengraphique est pré-
senté en Fig.4.2. Le ternfé’ représente la force du moteur agissant sir chaque
particule: suivant un processus stochastique mimant les processugjokeis que
dans les systemes réels activent les moteurs chimiquessiaplicité, on utilise

ici une série d’'impulsion isotropiques :

pendant un nombrede pas de la trajectoire de dynamique moléculaire, desforce
indépendantes sont appliquées a une fraction de particitesies aléatoirement.

Le sous ensemble de particules motorisées ainsi que laidivedes forces ap-
pliquées change a chaque mouvement motorisée d’une duréd digensité de

la force exercé sur chaque particule est choisi comme un@dnay de la force
moyenne qui agit sur un systéme passive équivalent :

N ij> (4.4)

ou le vecteum est généré aléatoirement sur la surface d’une sphererenitais
parametres , F' et la fraction des particules motorisées sont choisiesaffagon
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FIG. 4.3 — Schéma des interactions entre les particules méexi€n rouge les
particules avec le moteur activé, en bleu celle a l'intérghurayon d’interaction.

a enduire le systeme dans un état de hors équilibre statientwmijours en restant
dans une condition de réponse linéaire. Dans les simutaflanconsidéré des

moteursadamantg71], dont la direction des forces est choisie aléatoirenaen

distribué isotropiquement (Fig.4.3), les moteurs agidmric indépendamment du
changement structurale qui induisent.

4.3 Simulations

Dans ce paragraphe je présenterai les résultats des sonsldti modele pré-
cédemment décrit. Pour toutes les simulations j’ai utili8@ configurations indé-
pendantes d&’ = 500 particules. Ce choix a été pris apres avoir vérifié que pour
des systemes plus grands les propriétes structurales amitymes sont équiva-
lentes.

J'ai concentré mon attention sur un point stable de la phaselé déterminé par
la températurd” = 0.8 et une densit¢ = 1, afin de m’assurer que les change-
ments des propriétés structurales et dynamiques obsel¥gsndent exclusive-
ment de I'action des moteurs et non d’éventuels changerderbase.
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J'ai fixé la gamme de valeurs pour les parameétres des moteegcsias simu-
lations préliminaires. En paticulier le choix de la valearrg, a été faite en tenant
compte que dans chaque simulation on doit avoir un grand reddifférentes
activations des moteurs, d’'une fagon que leurs effets suytiamique relaxatio-
nelle n’introduise pas du cisaillement. Le temps total deusation fixe donc une
limite supérieure aux valeurs dg;. D’autre part, pour des,, trop petits, I'éner-
gie introduite dans le systéme par le moteur est rapidemssipéde par le bain
thermique et le systéme reste trop pres de I'équilibre. &\plegs nombreux tests
préliminaires, que je ne détail pas, ce parametre a été fax&aléurr,, = 5000
(pas de dynamigue moléculaire).

Lintensité de la force de moteurs a été fixé dans une gammeldergf =

10%, ...100%F. Ce choix permet de rester en régime de réponse linéaire. Cette
condition a été vérifié en monitorant la température du systeéEn effet, pour

des valeurs d’intensité dans cet interval, la températurgydteme hors équilibre

ne varie pas par rapport au systéme imperturbé et resteacd@sfAu contraire
pour des valeurs plus grands, le bain thermique en contaeetel@ systeme n’ar-

rive plus a dissiper I'exces d’énergie introduite par lesencs, la température
augmente alors sensiblement et le systeme sort du réginggdese linéaire.

Le nombre des particules motorisées a été fixg,a= 10%N. Cette valeur
est celle optimale qui permet de porter le systéme dans trstationnaire de
hors équilibre pour toute la gamme d'intensifé$ choisie, sans sortir du régime
de réponse linéaire. Pour des valeurs inférieures, leragsteste trop proche de
I'’équilibre pour les valeurs plus bas dé/, tant que pour des valeurs supérieures
le systéme sort du régime de réponse linéaire en correspoadas valeurs plus
élevées deg.

Pour chaque simulation j'ai suivi la procédure suivantepamant du systeme
al'équilibre thermodynamique, a un certain temf$ai activé les moteurs et j’ai
attendu un certain interval de temps, nécessaire a re@untétat stationnaire de
hors équilibre. Une fois rejointe cette condition au tempst,, j'ai commencé a
mesurer les quantités physiques auquelles j'étais irgéréxour simplicité, dans
la suite du travail, je considérer@i comme l'instant initial de I'évolution du sys-
teme, je fixerai don¢, = 0.

Dans la suite du paragraphe jétudierai d’abord la stru&ti@dynamique du
systeme, en faisant la comparaison entre le systeme alllirguet hors équilibre.
Ensuite je vérifierai la relation de fluctuation et dissipatilans des états station-
naires de hors équilibre générés par I'activation des mstet j'en déterminerai
la température effective avec les deux méthodes décritesld@paragraphe 3.8.1.
Tous les résultats seront présentés en utilisant les Uret@sard-Jones standard :
pour la longueur, I'énergie, le temps et la temperature disera respectivement
o, ¢, (mo?/e)V/? etkg /e [78].
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4.3.1 Structure

On commence par comparer la structure du systeme passiénsaéteints)
et active (moteurs allumés). Dans les deux cas le facteuruswe statique,

5(Q.t) = (p(Q,1)p"(Q,1)), (4.5)

avecp(Q,t) = N3N ¢Qri) |a transformé de Fourier de la densité ins-
tantanée, devient stationnaire et isotropique aprées uieelphase transitoire :
S(Q,t) — S(Q). Dans la Fig.4.4 je montre 1&(Q) pour le systéme passif et
pour le systéme actif pour une valeur de la foféé = 50%F. Les deux courbes
sont pratiquement identiques, avec un maximum @y, ~ 5.7, ce qui cor-
respond approximativementa /r,,, our,, est la distance la plus probable entre
premiers voisins, qui correspond approximativement aumim du potentiel
d’interaction. Cette condition, vérifiée pour tous les vadede fV testés, indique
gu’a I'état liquide, les moteurs n'affectent pas la struetwui reste pratiquement
inchangée. Cet effet est similaire a celui qu’on peut obsegrwer les liquides sur-
fondus quand on change la température ou, méme pour deSorggienportantes
de température, la structure moyenne change trés peu [95].

AT T T T T T T T T 7

o—e Liquide a I’équilibre
= -a Liquide actif

R U R R
10 11 12 13 14 15

FIG. 4.4 — Le facteur de structure statiqug()), pour le systeme en équilibre et
porté hors équilibre pour les moteurs ayéé = 50%F'.
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4.3.2 Dynamique

La dynamique relaxationelle des liquides surfondus et de®s est examinée
normalement en suivant I'évolution, soit du déplacementécanoyen, soit de la
fonction de autocorrélation des fluctuations de densitg [9bdéplacement carré
moyen est donné par la relation :

A1) = (3 Inft) ~ i), (4.6)

ou NV est le nombre total de particulesrepouri = 1,2, .., N leurs positions. La
Fig.4.5 montre I'évolution dé\r?(t) en fonction du temps pour différentes valeurs
de lintensité de la force des moteufd!. Contrairement a ce qu’on a observé
pour la structure, qui reste pratiqguement inchangée av&aain des moteurs, les
effets des moteurs sur la dynamique deviennent ici treseétéd. La dynamique
a temps courts ne varie pas en fonction de la force des madtelts reste de type
ballistique Ar?(t) ~ t2), pour toute la gamme dg. Par contre a temps longs
elle devient diffusive {r?(t) ~ t), et varie fortement avec la force des moteurs.
L'effet des moteurs est donc d’augmenter fortement la sifité du systeme. Cet
effet est tant plus évident si on considére la variation deffawent de diffusionD

en fonction de la force es moteur3.est proportionnel a la pente du déplacement
carré moyen pour — oo,

D= limt_méﬂr(t) —r(0)), @4.7)

ou (...) indique la moyenne sur toutes les particules. Dans la fere#tr~ig.4.5,

il est montrél /D en fonctionf™ /F, méme si la gamme de forces est limitée, on
peut observer que le coefficient de diffusion varie expar#@ment en fonction
de l'intensité de la force des moteutg,D ~ exp(3f* /F), avecs ~ 2. En étant
plutbt intéressé a une étude de type qualitative des résuttaet dans la suite, je
n'ai pas approfondi I'étude sur la raison physique de cedtéiquliére valeur de
I'exposants.

En considérant que les moteurs ont un grand effet sur la dgo@ntde par-
ticule seule, on peut s’attendre a un effet aussi importantssdynamique des
fluctuations de densité. En effet cette hypothéese est caidinpar I'analyse du
graphique de la fonction de autocorrélation des fluctuatamdensité :

1 N
F,(Q,t) = N<Z Q=5 0y (4.8)
Le graphique en Fig.4.6 montrE, en fonction du temp$ dans une échelle
logarithmique-linéaire pour différentes intensités dasds des moteurs, qui va-
rient de zéro, condition d’équilibre, jusqu’@0%F, et pourQ correspondent au
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FIG. 4.5 — Déplacement carré moyén2(t) en fonction du temps pour diffé-
rentes valeurs de I'intensité de la force des moteurs. Dafeniétre I'envers du
coefficient de diffusionl /D en fonction de lintensité dg /F, avec en bleu

une courbex guides, qui montre une dépendance du type exponentielle entre ces
deux quantités.

maximum du facteur de structur@,= Q... Méme si la diminution dé’, reste
lente pour tous les valeurs @&/, car elle tombe a zéro dans une échelle de temps
logarithmique, sa diminution est au tant plus rapide tastfteces des moteur
augmentent en intensité. Dans la fenétre en Fig.4.6 on montnment le temps
de relaxation, 7, = F,(Q,7,) = e~!, diminue en augmentant l'intensité de la
force des moteursy, diminue avec une loi de puissange ~ (fM/F)™, avec

~v ~ 0.7. Comme dans le cas de la diffusivité je n’ai pas trouvé uneieqn
physique a cette valeur spécifique. Néanmoins on peut alrsgqoe ce phéno-
meéne est similaire a celui observée dans les liquides slufogisaillés, our,
diminue en fonction du taux de cisaillement suivant une épdissance, avec un
exposant du méme ordre de grandeuryd6].

Pour chaque force appliqguée #/a dépend du vecteur d’ondg, comme on peut
voir dans la Fig.4.7, relative &' = 50%F, F, diminue plus rapidement a I'aug-
menter de). Le temps de relaxation structurelle extrapolé par leshesider,
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FIG. 4.6 — Fonction de autocorrélation des fluctuations de tienalculée &) =

Q maz, pour différentes intensités des forces des moteurs. Rdasétre est monté

le temps de relaxation, en fonction des intensités des forces des moteurs, avec
en bleu une courbe guide», qui montre une dépendance du type exponentielle
entre ces deux quantités.

(fenétre dans la Fig.4.7), dépend donc du vecteur d'@hde, ~ Q2. Cette dé-
pendance reste la méme pour toute la gammg'tigrésultat non montré). Leffet
des moteurs a donc une forte influence sur le temps de redaxatite du systéme,
mais il n'affecte pas sa dépendance du vecteur d’@égpde

Jusqgu’aici on a vue que l'activation des moteurs permet deple systéme
dans un état stationnaire de hors équilibre sans en modifgrdcture moyenne.
En variant l'intensité des forces des moteurs on peut ctamtt& dynamique re-
laxationnelle lente du systeme sans en modifier la dynamigpiele, qui reste
donc thermalisée a la température du bain thermique. Ondoeat se demander
si, comme dans les cas des systémes vitreux ou des liquideadws faiblement
cisaillés, décrits dans le premier chapitre, il est posgilel définir et mesurer une
température effective liée a I'échelle de temps de la dygaenrelaxationnelle,
donc aux forces des moteurs. Les prochains paragraphed dédés a répondre
a cette question.
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FIG. 4.7 — Fenétre principale : fonction de autocorrélation fiiestuations de
densité pourf™ = 50%F, pour différents valeurs d@, avecQ, < Q... < Q.
Dans la fenétre secondaire : la dépendance du temps detretesa fonction de

Qa Ta ™~ 1/Q2

4.3.3 Température effective : méthode de la RFD

Dans ce paragraphe j'utiliserai la premiére méthode deitditempérature
effective décrite dans le paragraphe 3.8.1, basée suidaiton de la forme inté-
grale de la RFD (Eq.(3.39)), et qui permet d’obtenir les ceanparamétriques de
réponse et corrélation.

Comme déja dit dans la partie introductive aux simulatiopatggraphe 4.3),
pour toute la gamme des forcgd utilisée, I'évolution hors équilibre du systéme
est considéré a partir du moment ou elle devient statioan@ktte condition nous
assure que la conditiotrhiinOO xa(t, tw) = X(O)|c@t.)=c €st bien vérifie,

On rappelle en outre que le choix des observables conjugliées, est faite
en suivant I'Eq.(3.40), ce qui assure que la relative famctle corrélation, en ac-
cord avec I'EQ.(3.42), correspond exactement a la fona@autocorrélation des
fluctuations de densit€5(7) = F(Q, 7), ici T = t — ¢} est le temps passé aprés
I'instant¢;; ou 'on commence a perturber I'hamiltonien du systéeme.
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FIG. 4.8 — Représentation paramétrique de la Relation de Flumtueit Dissipa-
tion dans le cas de la matiere passive et active. Les ceroles vides sont les
données obtenues avec la simulation du systeme en équjlibrrespondent
a la prévision théorique du TFD (ligne pointillé en noireh &uleurs les don-
nées relatives au systeme hors équilibre, pour différentessités des forces des
moteurs.

La validité de I'Eq.(3.42), est assurée en faisant la mogesur 100 réalisations
différentes du champ des charggsour chaqu’une des 100 trajectoires indépen-
dants du systéme. Toutes les fonctions de corrélationstésitca@lculées en cor-
respondance du maximum du facteur de structijre; Q /4.

Dans la Fig.4.8 je montre les résultats des simulations ldaces du systeme
passif (aI'équilibre), et actif pour différentes inteésitles forces des moteyi¥.
Les courbes sont une construction paramétrique de la rédoésaire intégrée
x(C) en fonction de la fonction de corrélation en utilisantr comme parametre
[3]. Toutes les courbes arrivent@ = 1, y = 0), comme imposée par la condition
de normalisation & = 0.

Dans le cas a I'équilibre le TFD est vérifié et moins l'invedsela pente de
x(C) correspond & la température du bain thermique; 0.8.
Hors équilibre, pour toute la gamme @&, la pente de((C) relative aux temps
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FIG. 4.9 — Température effective mesurée avec la méthode degémmrrélation,
normalisée a la température du bain thermique, en fonctola dorce des mo-
teurs. En bleu une courkeguide», qui montre une dépendance du linéaire entre
ces deux quantités.

courts,C' — 1, correspond a celle d’équilibre. Cet effet confirme I'obs¢ion
faite dans le paragraphe précédent ou on a vu que la dynamagidge du sys-
teme n’est pas influencé par I'activation des moteurs, etrelite thermalisé a la
température du bain thermique.

A temps longs(C' — 0, les courbes((C) s’éloignent de la courbe d’équilibre et
rejoignent une autre ligne droite dont la pente diminueuddfaenter de l'intensité
de la force des moteurs. Notre systeme actif se comporte clumme les sys-
temes vitreux ou les liquides surfondus faiblement ciésjldont le graphique de
réponse et corrélation présente la forme typique a dewepembntrée en Fig.1.7.
Comme dans ces cas il est donc possible de définir et mesureempérature
effective.

T.;4(C) = —dx(C)/dC. (4.9)

En Fig.4.9 je montre les valeurs dg;; obtenues a partir d’'une extrapolation li-
neaire des courbes en Fig.4.8. On peut observer icigyedépend linéairement
de lintensité des forces des moteurs; ;/Tyuin ~ v(f/F), avecy ~ 1. Dans
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le prochain chapitre, I'étude d’'un autre modele de matietea me permettra de

montrer que la dépendance linéaire effirg; et f semble étre une caractéris-
tique général des systemes actifs qui évoluent dans dessétibnnaires de hors
équilibre.

Dans le chapitre 1 on a vu que une des conditions fondamerpal& que
T.r; aie les sens physique d’'une température est qu’elle soiinalgle avec un
thermometre approprié. Dans le prochain paragraphe jersranionc comment
effectuer cette mesure, et j'en comparerai les résultas esux obtenus avec la
RDF.

4.3.4 Température effective : méthode des particules massives

Dans ce paragraphe j'utiliserai la deuxiéme méthode delladéctempérature
effective décrite dans le paragraphe 3.8.1, basée sdisaiibn d’'un thermomeétre
réalisé avec un ensemble de particules massives couplégstame actif.

Cette méthode est importante car d’une part elle permet digevéa condi-
tions de mesurabilité de la température effective, néaesdaonfirmer qué’. s,
a le sens thermodynamique d’une température. D’autre parest a la base de
certaines des méthodes expérimentales utilisées pourendsy, [25], décrites
dans le paragraphe 1.6.2.

Comme montré dans le paragraphe 3.8.1, une particule trag@unt un temps
de relaxation long, (proportionnel a la racine carrée de asse), [3, 7, 97], agit
comme un thermomeétre qui couple avec les temps longs eedatiféarrangements
structuraux du systeme, (et non & ses modes de vibratiodespi ~ 0, qui
“mesurent” la température ambiant [98], voir Fig.4.10).

Dans les simulations j'ai donc couplé au systéme actif us-systéme consti-
tué d’'un petit nombreV,, = 10 de particules massives (traceurs), ayant masse
M, > m, viale méme potentiel Lennard-Jones vue en Eq.(4.3), d'unenfaco
ne pas modifier le facteur de structure du systeme.

Les traceurs ont été insérées dans la boite de simulatieruaeedistribution

spatiale aléatoire et ils évoluent selon une dynamiqueoreanne sans étre cou-
plées au bain thermique.
Comme dans le cas précédent, dans chaque simulation, gadatun certain in-
terval de temps nécessaire a que la dynamique du systenende\stationnaire.
Une fois rejointe cette condition jai commencé a monitdi@nergie cinétique
des traceurs, dorit. ;¢ (7).

Dans le graphique en Fig.4.10 je montre la distribution desses des parti-
cules traceurs (pour les 10 traceurs indépendants). Lagdsrreprésentées par
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FIG. 4.10 — Fenétre principale : distribution de probabilité destesses pour
différents traceurs ayant masses,. L'intensité de la force du moteur est fixée
afM = 60%F. Les courbes continues sont obtenues par un ajustement gaus
sien (4.10). Dans la fenétre secondaifé r; en fonction del/,, obtenue a partir

des ajustements gaussiens des valeurs obtenus par simylas points dans la
fenétre principale).

les points son surposées a

P(v) = (4.10)

My mtrv2
V 27 Tesy eXp( 2Teff) ’
ouT. s estle seul parametre d’ajustement. La raison pour lagsielpplique une
distribution Maxwellienne est que le sous-ysteme se cotapmmme un systéeme
normal immergé dans un environnement, dans ce cas condéitogatiére active.
La fenétre secondaire en Fig.4.10 montre le dépendan@ésgden fonction de
M,, pour une valeur de l'intensité de la force des motetité, = 60%F. Une
particule traceur trés légere suit la dynamique rapide (gehfréquence) de son
environnement et mesure ainsi la température du bain tihem{iigne pointillée
horizontale en bas). Au contraire une particule traceurdewsuit la dynamique
lente (& basse fréquence) de son environnement et messrelamtempérature
plus élevée. Quand la particule traceur est assez lourdespoue seulement la
dynamique, lente relative au temps de relaxation struliéude son environne-
ment, elle mesurera la température effective du systegre(ointillée horizon-
tale en haut)7;r ~ 1.23.

Dans le graphique en Fig.4.11 je compare les valeur$.de obtenus par
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les simulations basées sur les méthodes de Réponse-Corrétati(4.9), a ceux
obtenus a partir de I'énergie cinétique moyenne des traceur accord avec
I'Eq.(3.48). Les barres d’erreur représentent I'écaretges valeurs dé,;;(t).
Comme dans le cas précédentles; ainsi mesurées dépendent linéairement des
M Tegr ) Toain ~ v(fM/F), avecy ~ 1. Les valeurs obtenus avec les deux me-
todes se surposent sur presque toute la gamnfé/davec seulement une petite
différence, (a l'intérieur de I'erreur), en correspondades valeurs plus élevés de
M dont on ne comprends pas l'origine. A la vue de ces réswtapeut conclure
gue pour le systeme de particules sphériques motorisésisgbesible de définir
et mesurer un température effective, liée a I'intensitérdeteurs par une simple
relation linéaire. Si ces résultats ne sont pas strictefiisnau modele utilisé, le
parametrel.;; pourrait devenir tres importante dans I'étude des systéamifs,
par exemple en biologie. En effet la connaissance du grapteq Fig.4.11 per-
met, a partir d'une simple mesure dgy;, de remonter a l'information relative
aux forces actives qui portent le systeme hors équilibresen systeme biolo-
gique ¢a signifierait que en mesurdhn,; on pourrait comprendre quel type de
processus chimique est a la base de I'activation du systéme.
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FIG. 4.11 — Comparaison des températures effectives en foragidifférentes in-
tensités des forces des moteurs, obtenues avec la méthoggotse-corrélation,
(carrés rouges), et des particules massives (cercles)blensvert une courbe
« guidex», qui montre une dépendance du linéaire entre ces deux tpgnti
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4.4 Conclusions

Dans ce chapitre j'ai étudié un premier modéle de matiéieeatres simple,
un systéme de particules sphériques motorisées. L'étutiestieicture via le fac-
teur de structure statique a montré que le systéme reste stals I'activation des
moteurs, la variation de l8(() a I'activation des moteurs reste négligeable pour
toute la gamme des intensités des forces ou le systeme regépanse linéaire.
Au contraire I'étude de la diffusivité et de la relaxatiomusturale montre une
forte variation des propriétés dynamiques du systéme aaetivhtion des pro-
cessus actifs. En particulier le coefficient de diffusiomugmente fortement et le
temps de relaxation structurettg diminue d’une facon importante en augmentant
l'intensité de la force des moteurs. L'étude de la relatierfldctuation et dissi-
pation en condition de hors équilibre (Fig.4.8), a montré uiolation du TFD,
pour toute la gamme des intensités des forces des motetés.tess courbes de
réponse et corrélation, ainsi obtenues, présentent unaenpent a deux pentes
du méme type prévu théoriquement pour certains verreststawx [1, 4, 5], ce
qui a permis d’étendre la notion de température effectiveaamude la matiére ac-
tive. Dans le dernier paragraphe j'ai montré que la tempégatffective peut étre
mesurée avec un thermometre approprié, qui couple avecddesrents du sys-
teme, et réalisé, dans ce cas, avec un ensemble de partiags/es. Les valeurs
de T.;, ainsi obtenus coincident dans I'erreur numerique aveese@btenues
avec la premiére méthode. Ces premiers résultats sont yj@mement impor-
tants car montrent que I&;, est liée d’'une fagon simple a l'intensité de la force
des moteursI, sy peut donc étre considérée comme un parameétre important dans
la description des systémes actifs car sa connaissancgaoust de remonter a
l'information relative aux forces non conservatives quitpot ces systemes hors
équilibre. Pour comprendre si les résultats obtenus damchagitre son spéci-
figues au modéle utilisé ou, au contraire, plus générauxs kgorochain chapitre
je réaliserai un étude similaire sur un modele de matiéteeaplus complexe, en
cherchant un contacte avec les premieres expérienceséeEakur des systemes
réels.



Chapitre 5

Modele de polymeres semi-flexibles
motorisés

5.1 Introduction

Dans le chapitre précedent j'ai étudié un systéeme de mattdree tres simple,
constitué de particules sphériques motorisées privesrdetste interne. J'ai pu
vérifier que, en utilisant les forces des moteurs, tel systgeut étre mis dans un
état stationnaire de hors équilibre. Dans ces conditicasallyse des courbes de
réponse et corrélation, montrées en Fig.4.8, a permis dfgbsune violation du
théoreme de fluctuation-dissipation. Les courbes préstotecomportement a
deux pentes, du type prévu pour certains verres structyfiauk 5] ou observé
avec des simulations de liquides cisaillés [8, 7]. L'analgles courbes de réponse
et corrélations a permis de mesurer une température gfestipérieure a celle
du bain thermique et liée d’'une facon simple a l'intensitgé fil@ces des moteurs.
Ces valeurs de température effective ont été confirmés awemanure différente
réalisée via un thermométre approprié, qui se couple avagriamique lente du
systeme, constitué d’'un ensemble de particules massiigd (Fl). Le systeme
de particules sphériques peut étre utilisé, par exemplen@un modele simple
de colonie de bactéries, mais pour des systemes plus coespleabsence de
structure interne reste une approximation tres forte. &iggemple, on prend en
considération le cytosquelette, I'un des principaux eXeside matiere active en
biologie, décrit dans le chapitre 2, on peut observer quprigsipaux composants
(flaments d’actine, filaments intermédiaires et microtabuont une structure fi-
lamenteuse. Pour cette raison les premieres recherchassatiere active se sont
orientées vers des modéles composeés par des filamentgjiasaras [99]. En sui-
vant cette idée, dans ce chapitre, j'introduirai un secgstesne de matiére active
plus complexe, composé d’éléments actifs dotés d’'unetsmeititerne et ayant la
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forme de filaments. Comme dans le cas du systeme de partiphiésgues, jai
besoin d’'un modeéle simple, permettant de mettre en évidesitet des forces
non conservatives, introduites par les moteurs, sur latstrel et la dynamique
du systéeme. Avec la méthode de la dynamique moléculaireinpi@mentation
simple d’'un tel systeme peut étre réalisée utilisant degnpdtes semi-flexibles
motorisés, évoluant dans un milieu liquide selon une dygambrownienne. Les
détails du modele seront illustrés dans le prochaine pajphg:; et dans les pa-
ragraphes suivants je décrirai les résultats des simoitiGomme dans le cas
précedent j'étudierai d’abord la structure et la dynamiquesysteme en condi-
tion d’équilibre (moteurs étains), et hors équilibre (mwgeallumés), je passerai
ensuite a I'étude de la relation de fluctuation-dissipadbde la température ef-
fective pour le systeme porté dans un état stationnaire de dwuilibre. Suite
aux résultats obtenus on verra que méme si ce modéle regtsitnple pour des
comparaisons quantitatives avec des systemes réels iepdemconfirmer que la
température effective est un parametre important dansskerigéion des systemes
actifs, et qu’elle peut étre liee d’'une fagcon simple soit &arkes induites par les
moteurs, soit a d'autres observables plus faciles a ob¢ep&rimentalement.
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5.2 Modele des polymeres semi-flexibles motorisés

Pour obtenir un systeme dont les composants actifs ont umefde filaments,
je me suis basé sur le modele de polymeéres semi-flexiblespéqpar Miura et al.
[100]. Ce modele a l'avantage d’avoir une implémentatiorildaen dynamique
moléculaire et de permettre de varier la flexibilité des pualyes et a l'aide de
seulement trois paramétres, ce qui rend facile de retrdaseonditions de semi-
flexibilité recherchées pour notre systeme.

A différence du systéme des particules sphériques, oldeatiane des phases
était déja connu grace a des précédents travaux [94], dar@sde diagramme de
phase n’est pas connu a priori. Pour simplifier I'étude deystésne en retrouvant
des conditions de simulation analogues a celles étudi¢ssielaas des particules
sphérigues, j'ai choisi de travailler avec un potentiekintoléculaire purement
répulsive. L'absence de la partie attractive permet ert dféaoir une région des
phases plus ample ou le systeme reste liquide, et d’avoic dae plus grande
liberté dans le choix des paramétres de température etélensi
Un autre avantage d’utiliser le potentiel purement répelsi de pouvoir choisir
un rayon de troncature plus court, ce qui réduit sensiblement le nombre d’inter-
actions entre particules,(Fig.3.3), et donc de réduirdegs de simulation.

Le systéeme est donc constitué g polymeresinteragissant via un poten-
tiel Lennard-Jones purement répulsif. Chagque polymeéreoestitué parV,, mo-
nomeres Chaque monomere constituant les filaments est considérérgact
avec un bain thermique représenté par la combinaison dessf@léatoires et
des termes de frottements, les effets hydrodynamiquesggtigés. L'évolution
temporelle des vitesses des monomeres sera donné par I'équation de Lange-
vin Eq.(4.1). Le schéma des différentes forces d’inteoasticontenues dans ce
modele est montré en Fig.5.1. Dans 'Eq.(4ff)est la force agissant sdr chaque
particule; due aux autres particules :

fi = _vriUtot (I‘l, ro,..... I‘N) .

(2

Le potentiell;,;(r) a deux contributions :

Utot(r) == Uintra(r) + Uinter(r)a (51)

Uinter (1) décrit I'interaction entre monoméres appartenant a pofgméifférents
et Usnira (1) décrit l'interaction entre les monoméres appartenant amengoly-
mere,

Uin er\T") = jer r),

t ( ) g'rLL]t'r'a( ) intra (52)
Uintra(r) = VH (T) + ULJ (T)

Chaque monomere appartenant a des polymeres différentagittavec un po-

tentiel Lennard-Jone$]*", tronqué et décalé d’'une facon a obtenir un potentiel
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FIG. 5.1 — Schéma des interactions entre polyméres

purement répulsif. On choisit un rayon de troncatyre- %o (correspondant au
minimum du potentiel L-J), et on rajoute au potentiel sawaén correspondance
der, :
12 6
U (r) = de [(%) -(%) } +U(re), (5.3)
on obtient donc un potentiel répulsive poug r. et nulle pour > r..

Le potentiel intramoléculair€;,,,., est obtenu comme somme de deux inter-
actions : la premierd/tr est une interaction harmonique qui agit entre premier
voisins. La secondé/;"/"*, est une interaction Lennard-Jones purement répulsive
qui agit entre les seconds voisins et ceux d’ordre supévi¢wr potentiel harmo-
nique a la forme suivante :

Uig"(r) = k(r —ro)* (®-4)

ou k est la constante d’élasticite, et r, sont respectivement la distance et la
distance d’équilibre entre premiers voisins. La rigidiédachaine de monoméres
constituant les polymeéres est obtenue a l'aide de la secoadie du potentiel
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intramoléculaire [100] :

- [

Il s’agit d’'une interaction Lennard-Jones qui agit entrestétes monomeres ap-
partenant au méme polymere sauf les premiers voisins. lenfel est tronqué

et décalé avec un rayon de troncatuf&” = 255, ce qui le rend purement
répulsif. Le choix de la valeur des parametkes, et.S permet de contrdler la ri-
gidité des polyméres et d’obtenir ainsi des polyméres flezjtsemi-flexibles ou
semi-rigides [100]. Le term&" dans I'Eq.(4.1) représentant la force du moteur
agissant sir chaque polymerd_es moteurs sont attachés au monomere central
dans chaque polymere. Comme dans le cas précédent leurstfidttenu par une
série d'impulsions isotropiques générées par un procesgeubastique dont les
parametres sont :

+ Uity (5.5)

1. Le nombre de polymeres que, a un temps donné, sont at@cimasoteur.
Cette valeur, donnée en pourcentage sur le nombre total gmerds, est
constant durant toute la simulation. Pendant la simula&snpolymeres
avec un moteur activé peuvent changer, mais le nombre tetatateurs
activeés restera constant.

2. Intensité et direction de la force développée par les unsté'intensité est
indiquée en pourcentage de la force moyenne agissant systémee passif
équivalentf = — ij:l f;;. La direction varie aléatoirement d’un moteur
a l'autre et entre deux activations difféerentes du méme uampte/ec une
distribution uniforme.

3. Le temps d’activation,,, est le temps pendant lequel le moteur reste al-
lumé. Pendant un tempsla force agira sur un polymére a chaque pas de
simulation, avec intensité et direction constantgsest indiqué en nombre
N de pas de la simulation. Le choix de la valeurrgea été faite en tenant
compte de deux contraintes : la premiére est que dans chiagui@tson on
doit avoir un grand nombre de différentes activations detes, de fagon
telle que leurs effets sur la dynamique relaxationelle tgoss d’introduire
un cisaillement. Le temps total de simulatigg pose donc une limite supé-
rieure au choix de,;, 7y < t;,;. La seconde est que pour des valeurs trop
petits, I'énergie introduite dans le systeme par les metseirait rapidement
dissipée par le bain thermique, dans ce cas le systemeaiestep prés de
I'équilibre.

Dans le prochain paragraphe j'étudierai la structure egteachique de ce systeme
en conditions d’équilibre.
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5.3 Simulations a I'équilibre

Comme pour le modele des particules sphériques, janalydaksrd la struc-
ture et la dynamique du systeme a I'équilibre (sans activadies moteurs). Les
simulations d’équilibre serviront ensuite comme réféeepour le systeme hors
équilibre, me permettant de mettre en évidence I'effet deteuors sur les proprie-
tés structurales et dynamiques du systeme.

La premiéere étape dans la simulation de notre systeme es¢panation de
la configuration initiale. Dans le cas du systeme des polgmarotorisés cette
procédure nécessite d’'une attention particuliére. Enquoaigr il faut réaliser une
configuration ou aucun monomere se surpose, car dans ceprastaiel L-J ten-
dant a l'infini causerait des erreurs numériques, donddtatu code de simulation.
Cette condition est simple a réaliser pour des systémes oundixules sont de
petite taille ou en nombre réduit. Dans notre cas on veuseitides polyméres
longs par rapport a leur épaisseur et en nombre suffisantqouwoir étudier les
proprietés statistiques du systéme. Ces conditions onssié&da réalisation d’'un
algorithme séparé qui introduit dans la boite de simulatiopolymere a la fois,
avec une orientation aléatoire et vérifie qu’il ne se surgaseaux autres, préce-
demment introduits.

La premiere configuration est toujours réalisée a trés lubsssté et tempéra-
ture pour permettre a I'algorithme de ranger correctenwarg kes polymeres dans
la boite de simulation dans un temps raisonnable. Une fais peemiére confi-
guration réalisée, il faut exécuter une chaine de simulat{ou la configuration
finale de I'une devient celle initiale de la successive), egnaentant lentement
la densité et température, jusqu’a rejoindre les valeusg@les. Un exemple de
configuration initiale ainsi obtenue est montré en Fig.B@ur toutes les simu-
lations qui suivent j'ai fixé les valeurs po#r= 9000, 1o = 0.4 etS = 1, ces
valeurs permettent d’obtenir des polymeres semi-flexidles].

Comme dans le cas des particules sphériques le choix d’'ueervélevée
pour le coefficient de frottement; & 10 ), nous permet d’obtenir une dynamique
dans un régime de sur-amortie, condition utilisée pouricta dynamique des
macromolécules dans les modeles biologiques [71].

Pour le choix de la longueur des polymeres jai réalisé chfiées simula-
tions et étudié la structure et la dynamique du systéme, eilili¥g thermodyna-
mique, en fonction du nombre de monomenés pour chaque polymere. Dans
les prochaines paragraphes je montrerai qu’'une bonne @ik ce parameétre
estN,, = 21. En effet on pourra observer que paiy, < 21 soit la structure que
la dynamique changent d’une facon importante, pour desirgabie N, > 21 la
structure et la dynamique du systéme changent trés peu.dlmgy plus grandes
de N,, = 21 n'apportait pas plus d’'information, mais aurait I'incomeént de
augmenter considérablement les temps des simulations oéddee le nombre
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FIG. 5.2 — Configuration initiale pour un systeme de 250 polymée=s21 mono-
meéres chacun

de polyméres dans le systeme.

Comme dans le cas précédent, pour rendre plus simple |'anaddgspropriétés
du systeme en conditions de hors équilibre, je concentagierition dans I'étude
d’un point stable de la phase liquide, a une température 0.8 et a une densité
p = 1. Dans la suite de ce paragraphe, je montrerai les résuktatsichulations
réalisées pour plusieurs systemes qui different par le neid monomeéres pour
chaque polymeére. Ces systemes contiennent un nombre deguelyiv), = 250
et un nombre de monomeres par polymeére varidfjle = 5, ...,101. Tous les
résultats seront présentés en utilisant les unités Lenlares standard [78].

5.3.1 Structure a I'équilibre

J'ai commencé par analyser la structure du systéme passié(ns éteints) en
fonction des différentes longueurs des polymeres. Le iacte structure statique,
est défini par I'EQ.(4.5), oWV sera ici le nombre total de monoméres contenus
dans le systém& = N,,;, = N, « N,,,.

Dans la Fig.5.4, je montre les différentes courl5ég) relatives aux diffé-
rentes valeurs d#&/,,,. Toutes les courbes présentent trois pics principaux appro
mativement aQ/% ~ 4.8, Q) ~ 10.7 et Q}1** ~ 15.6. Le premier pic de
S(Q) correspond approximativementa /r..5, le second & /(2 * ry),et le
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S(Q)

FiG. 5.3 — Facteur de structure statigg?) en fonction du nombre de mono-
meres par polymere.

troisieme &7 /ry, ol r, est la distance entre premiers voising gt ;) = 20 le
rayon de troncature du potentiel Lennar Jones intermaé&eulOn peut remar-
quer que apres une forte variation deg)) a V,, petits, les courbes relatives a
N,, > 21 changent trés peu.

La forme particuliére du facteur de structure peut étre mEmprise dans
I'espace réel, en observant le graphique de la fonction délation de pairg(r)
Eq.(3.34), montrée en Fig.5.4. La forme complexe dgta, Fig.5.4-a, peut étre
considéré comme la superposition de deux structures eliffés. Une premiere
structure de base obtenue en considérant les monomeéretemgpd a polyméres
différents, (Fig.5.4-b), surposée a une deuxieme strectiviale relative aux mo-
nomeres appartenant au méme polymere, (Fig.5.4-c), daméfaier pic corres-
pond a la distance entre monomeres premiers voisins, leé&aaxa celle entre
second voisins et ainsi de suite pour le pics d’ordre superiea largeur de ces
pics est un effet thermique di au mouvement vibrationneha@someres a I'in-
térieur du méme polymére.
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FIG. 5.4 — Fonction de corrélation de paijé-), calculé pour le systéme de po-
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limeres semi-flexibles a I'equilibref, = 0, avecN,, = 21. a) Fonction de cor-
rélation de pairg(r), relative & tous les monomeres du systeld-onction de
corrélation de paire relative aux monomeres appartenaotyangres différents.
c) Fonction de corrélation de paire relative aux monomerpsidgnant au méme

polymeére.



102 Modeéle de polyméres semi-flexibles motorisés

5.3.2 Dynamique a I'équilibre

Comme dans le cas des particules sphériques, on analysedaiyre du
systeme a 'equilibre en étudiant I'évolution dans le tempsiéplacement carré
moyen, et de la fonction de autocorrélation des fluctuatitendensité.

Le déplacement carré moyen est calculé avec la relatiod BY}.Ou dans ce
casN = Ny = N,,, * N, est le nombre totale de monomeéres dans le systéme,
ri(t), 7 = 1,..., N;y SONt les positions des monomeres au temphs représenta-
tion graphique de\r?(¢) en fonction du temps, pour différents valeursidg est
montrée en Fig.5.5. On peut observer que pour tous les gadew,,,, le systeme
présente une dynamique ballistique a temps courts, quéedediffusive a temps
longs. Le coefficient de diffusion des monomeérfescalculé a partir de\r?(t),
via 'EqQ.(4.7), diminue d’abord rapidement en fonction g, pour N,, < 21,
pour devenir presque constant pdyy, > 21 (fenétre dans la Fig.5.5).

L'autre quantité qui permet d’analyser la dynamique dueystest la fonction
de autocorrélation des fluctuations de densité Eq.(4.8) [95

le+02 T T T T TTTTT T T T T T T T T T T
—N =5
E m E
F —N =11 E
- m 4
L —N=31 ]
—-N =101
m

o f
t F 0.008 T T T T T T T T T T ]

N - m
0.01- -

= 0.006 = .
< L M 1 J
g A 0.004 |- - 3

&~
0.0007 =
E 0 P I B Pl E
E 0 20 40 60 80 100 3
le_06k | IR | Lol | n} IEEERI i
0.01 1 100 10000

FiG. 5.5 — Déplacement carré moyeén2(¢) en fonction du nombre de mono-
meres par polymerd/,,,. Dans la fenétre le coefficient de diffusiéhen fonction
de N,,. En bleu la droiteD = 0.007, a la quelle tendent les coefficients de diffu-
sion pourN,, grands.



Simulations a I'équilibre 103

1"\ TTTTTTT' T TTTTTTT' T T T T T TT17T
- N =
m
-—ONmzll
08 N =21
m
|l —N =51
m
N =71
m
= 06 N =101
2 m
Ql L
N—
[95)
B 04
021
1 1111111‘ 1 1111111‘ 1 1111111‘ Ll
8.01 0.1 1 10 100

t

FIG. 5.6 — Fonction de autocorrélation des fluctuations de tehs(Q), t), rela-
tive aux monomeres, en fonction du nombre de monomeres panere. Toutes
les courbes sont calculées en correspondancg de) e,

A I'équilibre F, dépend seulement d@ et ¢, les différentes courbes dans
le graphique en Fig.5.6, montreht dans une échelle logarithmique-linéaire en
fonction du temps, pour différentes longueurs des polymeres. On peut rerearqu
que les différents courbes tombent & zéro dans une échédéewbs logarithmique,
avec un temps de relaxation 7, = Fi(Q, 7,) = ¢!, qui augmente exponentiel-
lement avecV,,, 7, ~ exp(vN,,), (Fig.5.7-a), aveey ~ 1072. Ce graphique
permet de comprendre que, en utilisant des polyméres trays|I(V,, > 21), on
serait obligés d’utiliser de temps de simulation tres lopgsr observer la dyna-
mique lente du systéme.

Une ultérieure analyse des temps de relaxatipren fonction de(), pour
N,, = 21, confirme une dépendance du type~ Q2 (Fig.5.7-b), exactement
comme dans le cas du systeme de particules sphériques vsidedaaragraphe
4.3.

Les résultats a I'équilibre obtenus dans ce paragraphatsetiisés comme
référence dans le prochain paragraphe ou ils serviront trareat évidence l'ac-
tion des moteurs sur la structure et la dynamique du syst@meé lpors équilibre.
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FiG. 5.7 —a) Temps de relaxation,, en fonction du nombre de monomeres par
polymére, calculé &**, La courbe« guide» en bleu, montre une dépendance
exponentielle entre ces deux quantitdsTemps de relaxation,, en fonction du
vecteur d’ondé), relatif au systeme ave¥,, = 21. En bleu une courbe guide»,
montrant la dépendaneg ~ 1/Q?
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5.4 Simulations hors équilibre

Dans ce paragraphe j'analyserai la structure et la dynadgusystéme porté
dans un état stationnaire de hors équilibre par I'activadies moteurs.

J'analyserai d’abord la structure et la dynamique en fondtie I'intensité des
forces des moteurs, qui varie dans une gamme de valeurs etzue I'énergie
cinétique du systeme, définie par le bain thermique, regstetant. En effet au
dessus d'un certaine seuil d'intensité, le bain thermiquejuel le systéme est
couplé, n’est plus capable de dissiper I'excés d’énerdrednit par les moteurs.
Dans ce cas le systéme commence a varier sa températureaati aorsi de I'état
stationnaire. Ensuite je mesurerai la température effedii systeme en fonction
de l'intensité de la force des moteurs, a l'aide des deux odéth décrites dans
le chapitre 3. Avec la premiere méthode, celle de répons@lation, je vérifierai
que méme dans ce cas, les graphiques paramétriques deeadgarmrélation
présentent un comportement a deux pentes, du méme typeul®lonu pour
le systeme de particules sphériques, qui permet de définisenle température
effective pour chaque intensité de la force des moteurs. ésune effectuée avec
la deuxieme metode confirmera les valeurdg obtenues avec la premiere.

Dans la partie final du chapitre je mettrai en évidence laipi$d d’'un
contact entre mes calculs et les premieres expériencasée&zalsur la matiére
active. Je suiverai I'idée développé dans I'expérienchsésapar P. Bursac et al.
[61, 74], qui ont étudié les proprietés rhéologiques d'ugltute a I'aide de billes-
sonde magnetiques. Je montrerai, que la températureieffelain systeme actif
peut étre mise en relation avec la diffusivité d’un enserdblparticules massives
introduites dans le systeme, ou jouent le role des billeslsoOn verra que cette
relation est du type linéaire, et qu’elle semble étre aséagm@l car elle peut étre
rendue indépendante de la température du bain thermiquenpaimple repara-
métrisation.

Toutes les simulations qui suivent sont réalisées en tarmargtant les para-
metres relatifs au potentiel d’interaction, avec les viaaudilisées pour les simu-
lations & I'équilibre. Le systeme simulé est constitué diombre de polymeres
N, = 250, ayant chagu’un un nombre monomeér€s = 21. Pour étudier la
relation entre la dynamique du systéme et la force de mqtgensferai varier
lintensité entre une gamme de valeyt¥ = 10%,...100%F, avec un temps
d’activation du moteur fixé & = 500 (pas de dynamique moléculaire). Cette va-
leur s’accorde bien avec la dynamique relaxationelle dtesys avedV,, = 21,
pour laquelle a I'équilibre on & trouvé un ~ 10000 (pas de dynamique mo-
léculaire), ce qui permet d’avoir un nombre de différentets/ations du moteur
nect > 20 pour chaque simulation. La température microscopifjuke volume
de la boite de simulatiol,,,. et le nombre total de particulég,; (donc la densité
p), seront tenus constants pendant chaque simulation.
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5.4.1 Structure hors équilibre

J'ai commencé par comparer la structure du systéme passi(ns éteints) et
actif (moteurs allumés). Dans le deux cas le facteur detsireistatiques(Q, t),
(4.5), devient stationnaire et isotropique aprés un baefslientS(Q, t) — S(Q).

En Fig.5.8 je montre5(Q) pour le systeme passif et pour le systéme actif avec
M = 10%,..90%F. Les courbes hors équilibre changent un peu par rapport
a celle d’equilibre, le pics qui diminuent en intensité atrléargeur augmente

a augmenter d¢’’. Cependant, toutes les courbes mantiennent la méme forme,
avec trois pics principaux situés approximativeme@t'&® ~ 4.8, Q¥ ~ 10.7
ety ~ 15.6.

Méme si dans ce cas l'effet des moteurs est un peu plus éviglEnpour
systeme des particules sphériques, on peut quand mémeabgee I'activation
des moteurs n’'affecte pas les caractéristiques princpddela structure d’'une
facon importante.

2,5 T T T T T T T T T
— Equilibre
r — f)=10%F
—e ['=30%F
2 ! s

— [}=50%F

!

S(Q)

FiG. 5.8 — Facteur de structure statiqug()), pour le systéme en équilibre et
porté hors equilibre par les moteurs. Les différentes cesigont calculées pour
différents valeurs de l'intensité des forces des motefi¥s= 10%, ...90%F'.
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5.4.2 Dynamique hors équilibre

Comme pour le systeme en équilibre (paragraphe 5.3.2), aleétu dyna-
mique relaxationelle du systéme hors équilibre via le d@éptent carré moyen
Ar?(t), Eq.(4.6), et de la fonction de autocorrélation des fluanatde densité
Fy(Q,1),Eq.(4.8).

La Fig.5.9 montreAr?(¢) en fonction du temps pour différentes valeurs de
I'intensité de la force des moteuy$!. On peut observer que, comme dans le cas
des particules sphériques, étudié dans le chapitre pnécd@etivation des mo-
teurs a un fort effet sur la dynamique relaxationnelle diesys. La dynamique a
temps courts, de type ballistique, reste inchangée pote tagamme dg¢*’. Au
contraire la dynamique a temps longs, diffusive, changeelfacon importante,
avec une forte augmentation de la diffusivité en fonction’aegmentation de
fM. Cet effet est tant plus évidente si on observe la Fig.5.1l+de coefficient
de diffusion, varie de plusieurs ordres de grandeur en immcle /.

10

e Equilibrium

F = [/=10%F
10°F f)=20%F
— f)=30%F

: f)=50%F
10° e fY=70% F

f)=100%F

FIG. 5.9 — Déplacement carré moyer? en fonction du temps pour différentes
valeurs de l'intensité de la force des moteyi¥, = 10%, ...90%F.

Limportance de I'effet de I'activation des moteurs sur imdmique du sys-
teme est confirmé par I'analyse du graphique de la fonctiautiecorrélation des
fluctuations de densité.
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FiG. 5.10 — Fonction de autocorrélation des fluctuations deitdeh$(Q, ¢), en
fonction de l'intensité de la force des moteurs, relativg/&-<.

Comme pour le modéle de particules sphériques, sous I'edfebteurs le
systeme rejoint un état stationnaire isotropiquE.éf), t, t,,) dévientindependent
du temps d'attente,,, (Fs(Q,t,t,) — Fs(Q,1)). Fs(Q,t) sera donc définie par
'Eq.(4.8).

La Fig.5.10 montref, (@, t) pour différents valeurs de l'intensité de la force
des moteurg™. F, tombe a zéro lentement, dans une échelle de temps logarith-
mique, mais sa diminution est tant plus rapide tant les fod®s moteurs aug-
mentent d’'intensité. En Fig.5.11-b jai mis en évidenceddd diminution du
temps de relaxation, en fonction def*. On retrouve ici la méme dépendance
7o ~ (fM/F)™, avecy ~ 1 qu’on avait observé pour le systéme de particules
sphériques.

Ces premiers résultats montrent que méme pour le systeméyegues semi-
flexibles motorisés, les forces des moteurs permettent dkfisrola dynamique
relaxationelle lente du systéme sans en modifier celle eapicen laissant inaltéré
sa structure. Dans la suite je vérifierai donc, si aussi ppaysteme, il est possible
de définir et mesurer une température effective, et quelaestlation avec les
forces des moteurs.
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FiG. 5.11 —a) Linverse du coefficient de diffusiom/D en fonction de I'inten-

sité de fM/F. La courbe en rouge met en évidence une dépendance en loi de
puissance entre ces deux quantitéd) ~ (f/F)~", avec3 ~ 2. b) Temps

de relaxationr,, en fonction de I'intensité de la force des moteurs. En blee u
courbe« guides, montrant une dépendance en loi de puissancs;, (f* /F)~7,

avecy ~ 1.
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5.4.3 Température effective

Pour calculer la température effective du systéme de palysrsemi-flexibles
motorisés, j'utiliserai la méme procédure déja testéeesarddéle plus simple de
particules sphériques. En patrticulier jétudierai d’aba RFD, ensuite je réali-
serai une mesure indépendante basée sur la méthode destarsgzamassives.
Les résultats des simulations seront donc comparés entit auec ceux obtenus
pour le modéle précédent.

Pour chaque intensité de la force des motgfidfsjai donc porté le systéme
dans un état stationnaire de hors équilibre, ce qui asswuedithté de I'Eq.(1.10).

A partir de l'instantt; jai commencé a perturber I'namiltonien du systéme via
I'Eq.(3.43) et a monitorer I'évolution temporelle de I'aébsableA(r), (Eq.(3.40)),
avecr =t —t}. Laréponse intégrég(), Eq.(3.45), a été calculée en moyennant
sur 100 trajectoires independentes du systeme et 100atatis différentes du
champ des chargesLa fonction de corrélation associéér) = F,(Q*, ), a
été calculé en moyennant sur 100 trajectoires indeperslenperturbées.

La Fig.5.12, montre les courbes paramétrigyés), obtenues en utilisant
comme parametre [3].
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FIG. 5.12 — Représentation paramétrique de la RFD dans le cas deitaerpas-
sive et active. La ligne pointille en noire corresponde ar&vision théorique du
TFD, pour le systeme a I'équilibre potir= 0.8. En couleurs les données relatives
au systéme hors équilibre, pour différentes intensité$atess des moteurs.
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FIG. 5.13 — Température effective mesurée avec la méthode densép
corrélation, pour les systeme de polymeres, carrés roeg@sur le systeme de
particules sphériques, cercles bleus. Les coukbgsides, en rouge et en bleu
montrent respectivement la relation linéaire effre; et f* pour les systéme de
polyméres et celui de particules sphériques.

Dans le cas a I'équilibre le TFD est vérifie, et moins l'inede la pente de
x(C), est la température du bain thermiqies= 0.8. Hors équilibre, on retrouve
ici le comportement a deux pentes des counggs), comme dans le modéle pré-
cédent. A temps court§, — 1, la dynamique rapide du systéme est peu influencé
par les les forces des moteurs, au contraire de celle a temngs,C' — 0, qui
en est fortement dépendante. En Fig.5.13 je montre lesrgatief. ;; obtenues
a partir d'une extrapolation linéaire des courbes en Fig,5comparés a ceux
obtenus pour le systeme de particules sphériques.

On peut observer que le systéme des polymeéres est plus Iseadiforce
des moteurs, que celui de particules sphériques, car laticarideT ;, en fonc-
tion de fM est ici plus importante. Néanmoins ces deux quantités comseune
dépendance linéaitB. s/ Tygin ~ Vp(fM/F), avec iciy, ~ 20.

A ce point il reste a vérifier si, méme dans ce cas, les tempésaeffectives
ainsi obtenues correspondent a celles mesurées avec ladueélles particules
massives.
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FiG. 5.14 — Distribution de probabilité des vistessepour différents traceurs
ayant masses.,,. L'intensité de la force du moteur est fixég¥ = 50%F. Les
courbes continues sont obtenues par un ajustement Ga(4giéh

Pour cela, jai procédé comme pour le modéle précédentdgac couplé le
systéme actif avec un sous-systéme constitué\par= 10 traceurs, ayant masse
M,. > m, en utilisant le potentiel/:/*"(r) défini en Eq.(5.3), afin de ne pas
modifier la structure du systéme. Comme dans le cas précagetrateurs ont
été insérées dans la boite de simulation avec une distnibspatiale aléatoire
et leur énergie cinétique a été mesurée a partir du momera dynlamique du
systeme devenait stationnaire.

Le graphique en Fig.5.14, montre la distribution des véssdes traceurs,
pour différentesV/;,. Les données représentées par les points sont surposées aux
courbes deP(v) EQ.(4.10), oul, s, est le seul paramétre d’ajustement. Comme
pour le modéle précédent, pour toute la gammeédkie les vitesses des traceurs
suivent une distribution Maxwelienne.
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FiG. 5.15 — Température effective en fonction de la masse desurs, calculée
pour le systeme de polyméres (et pour le systeme des particules sphérigbgs (
Les barres d’erreur représentent I'écart type des valeafsd(¢).

Dans le graphique en Fig.5.15, je montre la déepend@ngede M,,, calculée
pour fM = 50%F, comparée a celle obtenue pour le systéme de particules sphé
riques. Dans le deux cas, polif,. > 1000 les traceurs suivent la dynamique a
basse frequence de leur environnement, en mesurant aitengaérature effec-
tive.

Dans le graphigue en Fig.5.16, je montre la températuretaffeavec les
deux méthodes. On peut vérifier que dans le cas des polyneméglexibles, les
deux mesures concordent, et que la température effectpendée la force des
moteurs via une relation linéaire, comme dans les cas demsgstle particules
sphériques. Le fait que deux systemes actifs si différethvesient des résultats

qualitativement analogues, confirment I'importance declapgérature effective
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FIG. 5.16 — Température effective en fonction de I'intensitdadéorce des mo-
teurs obtenue avec la méthode de réponse et corrélatio@saauges, et avec
celle des particules massives, points bleus. Les barregdiaeprésentent I'écart
type des valeurs d&.;(¢) mesurés par les traceurs. La courbguidesen vert
montre une dépendance du linéaire efitrg et /.

dans la description des état de hors équilibre des systectitss H devient donc
intéressant de vérifier si ce parameétre peut étre mis enarelavec d’autres ob-
servables de plus simple acces expérimentale que les factiess.
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5.4.4 Relation température-effective diffusion : méthode des
billes sonde

Dans ce paragraphe je veux répondre a la question si la tampgeffective
peut étre mise en relation simple avec des quantités phasidaciles a obtenir
expérimentalement.

Il'y a encore peu d’expériences réalisées sur la matiéreeacine expérience
récente susceptible d’étre mise en relation avec mes satstlcelle proposée par
par P. Bursac et al. [61, 74], (décrite dans le paragraphe 2.4)

En particulier dans cette expérience il est montré qu’ilreatntenant possible
d’attacher des particules micrométriques (particuleslspau cytosquelette, suivre
leurs trajectoires via microscopie optique, et d'en caclg déplacement carre
moyen en fonction de différents parametres thermodynagsida la cellule, comme
par exemple la température.

En suivant cette idée j'ai introduit dans le systéme un eb$eihe particules
sonde (Fig.5.17), comme pour le cas de la mesure directetemfz@érature effec-
tive, mais dans ce cas j'ai étudié leur dynamique pour détemsi elle peut étre
mise en relation avec la dynamique de la matrice des polysraatis.

Particules Sonde

FIG. 5.17 — Exemple de configuration initiale d’'un systeme dédgrperes semi-
flexibles dans lesquels sont introduites les particuledasgan bleu).
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FiG. 5.18 — Déplacement carré moyen?(t) des particules sonde en fonction
du temps, pour différentes valeurs de I'intensité de ladates moteurs. A temps
courts la dynamique des particules sonde est de type mplstcourbex guide»
rouge~ t>. A temps longs leur dynamique est de type diffusive, courbaides
bleu~ t.

Le déplacement carré moyen des particules sonde montrégenld, décrit
une dynamique du type ballistique a temps courts, et diftusitemps longs, avec
une diffusivité qui augmente en fonction gé’/. Cet effet est similaire a celui
observé par P. Bursac et al. [61, 74], montré en Fig.2.10-Esocourbeg\r?(t),
relatives aux particules sonde attachées au cytosqueletife (en présence de
ATP), sont calculés en fonction de la température du baimtiggie.

Dans la Fig.5.19, je montre un exemple de la trajectoire @jparticule mas-
sive, en équilibre (moteurs éteints) et hors équilibre g allumés). On peut
observer que la particule sonde suit une dynamique du tyeenittant, du méme
type de celui observé expérimentalement dans le cytodtgieletif, montré en
Fig.2.10-b [61, 74].

A partir du déplacement carré moyen des particules sondermtién du
temps, I'EQ.(4.7) permet de calculer leur coefficient déudibn pour toutes les
intensité des forces des motefrs.
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10

FIG. 5.19 — Projection sur le plane X-Y de de trajectoire d’undipale sonde, a
I’équilibre (en noir) et hors équilibre (en rouge).

Si on réalise un graphique paramétrique du coefficient desiiin des sondes
en fonction de la température effective de la matrice denpaies, en utilisant
M comme parametre, il devient donc possible de vérifier sidtexune relation
simple entre ces deux quantités.

La Fig.5.20 montre le graphique paramétriquelde/T;.;, en fonction de
Terf/Toain » OUp = N,,,/V est la densité du systéme’Bt,;,, la température du
bain thermiqueD est le coefficient de diffusion des particules massiveg, gt
la température effective de la matrice des polymeres, lEs@n correspondance
des mémes valeurs ¢é’. Les courbes ont été calculées a trois différentes tempé-
ratures du bain thermiqu& = 0.5, T, = 0.8 etT}, = 3.0 avec densité fixée = 1,
et pour trois valeurs de la densppé= 0.8, p = 1 etp = 1.2 & une température
fixéeT, = 0.8.

On peut observer que, avec une simple reparamétrisatiooefécient de dif-
fusion et la température effective sont liées par une meidinéaire. Cette relation
semble étre assez générale car elle est indépendante téntetapérature du
bain thermique que de la densité du systeme. Ce résultatréisuparement im-
portante car il permet d’obtenir la température effectiuesgstéme actif a partir
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FiG. 5.20 — Graphique du coefficient de diffusion en fonction aléempérature
effective. Les trois séries de valeurs obtenues pour eorpératureg;, = 0.5 (en
vert), 7, = 0.8 (en bleu) efl;, = 3.0 (en rouge)

d’une simple mesure de diffusivité d’'un ensemble de pdeggonde, indépen-
damment de la température du bain ou de la densité. Cettenafmm, unie a
celle de la relation entré,; et f* Fig.5.16, permet théoriquement de remonter
a I'information relative aux forces actives.
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5.4.5 Température effective via la relation mobilité-diffusivité

Dans ce paragraphe je décrirai une troisieme méthode posurerda tem-
pérature effective d’'un systeme hors équilibre, qui seita gbit pour avoir une
ultérieure confirmation des résultats obtenus jusqu’asimit, parce qu’elle peut
étre facilement implémenté expérimentalement dans leegtatle la matiére ac-
tive. Cette méthode est basée sur la relation de Einsteia ntiffusivité et la
mobilité pour particule brownienne. Considérons une palgicde forme quel-
conque (particule traceur), immergée dans un liquide aiilige thermique. Sa
diffusivité D, sera définie par la relation 4.7. Si a un certain tefjus applique
une petite force constanfea la particule, sa mobilit§ sera déterminée par la

relation : (e (0) ()
. 1 I‘f t) — I‘f té
= lim - 5.6
x = lim - 7 , (5.6)
ou f est une force faible appliquée la particule browniennggt(t) — rs(t))))
est son déplacement moyenne dans la direction de la fordie|age.
Méme si la diffusivité et la mobilité changent en fonctionlddorme et di-
mension de la particule considerée, leur rapport ne chaag©f], et a I'équilibre

il est défini par la relation de Einstein :

D
2 = kT (5.7)
X

Cette relation est une autre forme du théoreme de fluctuatidisspation, stric-
tement valide a I'équilibre, mais comme on a vu dans le chagitdans certains
cas il est possible de trouver une forme analogue qui resiteeMaors équilibre
[3, 101]. Telle généralisation pour la relation de Einst@ermet aussi de définir
une température effective, qui prend la forme suivante :

D
< kpTeyy (5.8)

L'idée d'utiliser I'Eq.(5.8) dans les calculs de températaffective a déja été uti-
lisée avec succes par A. Makse et J. Kurchan dans des siomgatumeériques,
réalisées par dynamique moléculaire, portant sur un systiermatiére granulaire
faiblement cisaillée [97], pour lequel une températureaife a pu étre mesurée
via I'étude du rapport entre diffusivité-mobilité pour gerticules traceurs de dif-
férente forme et dimensions [97]. Récemment une implémentakpérimentale
de cet étude a été réalisé par C. Song, P. Wang et A. Makse, gjaiuahé un
systéeme macroscopique de matiere granulaire faiblem#icitgo Dans ce cas les
auteurs ont pu déterminer la température effective du systn étudiant le rap-
port diffusivité-mobilité de différentes particules tear macroscopiques [102],
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FiG. 5.21 — Graphique paramétrique de la diffusivité des palggzsonde en fonc-
tion de leur mobilité, pour différentes valeurs de la fores adnoteurs, dans le
systeme de polyméres semi-flexibles, considérés a T=0.fehte des courbes
représente la température effective du systeme [97]

dont la dynamique peut étre simplement suivie en filmant paréca optique leur
évolution dans le systeme.

Dans le cas cités, le fait que le particules sous étude spiantoscopiques
rend plus facile la détermination du rappdrf y, néanmoins il est facile de com-
prendre que ce type de mesures peuvent étre facilementnmaptées pour des
systemes microscopiques. En particulier, pour les systemiEs, il pourrait étre
possible d'utiliser les techniques expérimentales dégpatiibles, comme par
exemple celle des billes sonde magnetiques [61, 74], éédaits le paragraphe
2.4, ou celle des pinces optiques [25, 26, 45, 46]. Avec litage que, I'indépen-
dance du rapporD/x de la forme des particules sonde, laisse une grande liberté
dans le choix des particules sonde a utiliser expérimantaie

Dans mes simulations j'ai considéré le systéme de polynsses-flexibles
avec billes sonde, décrit dans le paragraphe précédent.

J'ai d’abord calculé la diffusivité dans les différenteatétationnaires de hors
équilibre, relatifs aux différentes forces des moteursute j'ai répété les simu-
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FIG. 5.22 — Température effective en fonction de I'intensitdadéorce des mo-
teurs obtenue avec le trois différentes méthodes, cell@pense et corrélation
(carrés rouges), celle des particules massives (pointshlet celle du rapport
diffusivité-mobilité en (étoiles vertes). La courkeguidesen vert confirme la
dépendance du linéaire enffe; et /.

lations, en applicant, une faible force constafitaux billes sonde et mesuré la
mobilité y(7), avecr =t — ¢}.

En Fig.5.21 je montre le graphique paramétrique de la dvfiésen fonction
de la mobilité calculés en utilisantcomme parametre. En accord avec I'EQ.(5.8),
la pente a temps longs des courlisy ), relatives a différentes forces des moteurs
M, corresponde aux températures effectives recherchéps [97

Les valeurs d&l;;; ainsi obtenus, montrées en Fig.5.22, sont en excellente
accord avec ceux obtenus avec les méthodes précédentas;atfement donc
la validité.
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5.5 Conclusions

Dans ce chapitre j'ai introduit un nouveau modéle de maaetae, un sys-
teme de polyméres semi-fexibles motorisés. Comme pour leleagparticules
sphériques ce modéle, tres simple par rapport aux systé&alss contient seule-
ment les ingrédients principaux d’un systéme actif : unerattion simple entre
les polymers, une interaction entre les polymeéres et ledr@mement, prise en
compte par une dynamique brownienne, et la présence desssueactifs ob-
tenue en attachant des moteurs aux polyméres. A différereceigr modéle, les
éléments actifs présentent ici une structure interne, effarme de filament, qui
se rapproche plus aux éléments actifs des systemes ré&adgitele cytosquelette.

Apres avoir étudié la structure et la dynamique du systerégailibre, j'en ai
étudié la dynamique relaxationnelle, dans des états statices de hors équilibre
enduits par l'activation des moteurs. Cet étude a montréiglierse part la struc-
ture du systeme varie faiblement avec I'activation des orsted’une autre, sa
dynamiqgue relaxationnelle est fortement modifiée. Soibkfficient de diffusion
D, que le temps de relaxation structureltg, dépendent fortement de I'intensité
de la force des moteurs, et ils peuvent ainsi étre contrééése/parametre.

L'étude du graphigue paramétriqgue de réponse et corraldfm.5.12), a
montré une violation du TFD, pour toute la gamme des intéssles forces des
moteurs. Le courbes de réponse et corrélation, ainsi oesepuésentent un com-
portement a deux pentes du méme type prévu théoriguementeains verres
structuraux [1, 4, 5], et déja observé dans des simulatienkgdides cisailles
[8, 7]. Ce fait a permis la définition et la mesure d’'une tempieaeffective
Ty pour le systeme hors equilibre. Comme dans le cas du modéfmdesiles
sphériques on retrouve i@i.;; > T, dépendant de l'intensité des forces des
moteurs via une relation du type linéaire: ¢ / Tyain ~ 7,(f/F), avecy, ~ 20,
confirmé cette derniere par deux mesures indépendantegeisavec la méthode
des particules massives et avec celle de la relation mgfiiffusivité Fig.5.22.

Méme si le modéle utilisé est trop simple pour des companaigaantitatives
avec des expériences sur des systemes réels, dans la gamtieide ce chapitre
j’ai voulu vérifier si, au moine du point de vue qualitatiMgyéut donner des infor-
mations pouvant étre mise en relation aux données expéamenDans une ex-
périence récente, P. Bursac et al. [61, 74], ont montré lalpbtesd’attacher des
particules sonde au cytosquelette, et en suivant leurctajes via microscopie
optique, d’en calculer le déplacement carré moyen en foncte différents para-
metres thermodynamiques de la cellule, comme par exempéenpérature. En
suivant cette idée j'ai introduit dans le systeme un enseniblparticules sonde et
j'en ai analysé la dynamique. Le déplacement carré moyepaeisules sonde,
ainsi calculé, montre un comportement ballistique a tenqustcet diffusive a
temps longs, du méme type de celui mesuré expérimentalaetaeate cytosque-
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lette en présence de I'ATP (systeme actif)[61]. Dans mesllgitions, j'ai aussi
mis en relation le coefficient de diffusion des particulesdss, calculé a partir de
leur déplacement carré moyen, avec la température effaitiva matrice de poly-
meres actifs. Les résultats de ces simulations, réalistasdifférentes tempéra-
tures du bain thermique et de densité du systeme, (Fig,50jtrent qu’il existe
une simple relation linéaire entre ces deux quantités, etogtte relation peut
étre rendue independent de la température et de la densii@@aimple repara-
métrisation. Ce résultat est particulierment intéressantioformation contenue
dans la relation entre la diffusivité et la températureatife Fig.5.16, unie a celle
entre la température effective et I'intensité des forcesrdeteurs Fig.5.20, per-
met, & partir d’'une simple mesure de diffusivité des patEgonde, de remonter
a l'information relative aux forces actives dans le systéme
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Chapitre 6

Conclusions

L'idée inspiratrice de ce travail de thése vient de récanatgux de physique
théorique sur les systémes hors équilibre. En particuéarde en champ moyen
de certains systemes vitreux, [1, 2], a montré possiblerid&ane relations de
fluctuation et dissipation Eq.(1.13), valide hors équdilat’'une fcon formellement
analogue au Théoréme de Fluctuation et Dissipation (vakdgement a I'équi-
libre). Cette relation définie un nouveau paramétre thermaahyque, laempé-
rature effectiveayant le sens thermodynamique d’une température [3], eut p
donc étre utilisé dans la description des systemes horkl#qui

Dans ce travail j'ai voulu répondre a la question si la relatie fluctuation et
dissipation et donc le concept de température effectivegient étre appliqués a
une autre classe de systemes hors équilibre, celle desmsstie matiére active.
Comme expliqué dans le chapitre 2, ils s’agit de systemes oségs d’'un grand
nombre de particules, des molécules ou des objets plus egaglcomme, par
exemple, des organites cellulaires ou des bactéries. Geupest peuvent utiliser
une réserve d’énergie soit présente dans leur environrntesminstockée dans un
réservoir interne, pour activer des moteurs capables dérgéles forces néces-
saires a leur déplacement. La présence des forces non eainges fait si que ces
systemes a évoluent hors équilibre.

La plupart des systemes actifs sont des systémes biolagiguleur étude oc-
cupe une partimportante de la recherche en biologie, maéelestiplus récemment
en physique théorique. La grande complexité des systemmastiere active réels
rend leur compréhension trés difficile, dans cet étude paicddécidé de travailler
avec deux modeles simples, contenant seulement les pusdesslamentaux du
probleme : l'interaction entre les particules, i’ intetiao entre les particules et
leur environnement, prise en compte par une dynamique leowe, et la pre-
sence des processus actifs obtenue en attachant des nantearticules.

J'ai étudié ce deux modeles en utilisant la méthode de lardimee molécu-
laire brownienne. Pour cela j'ai réalisé un code de simotaten langag€++,



126 Conclusions

basé sur I'algorithme de Ermak [89].

Le premier modéle étudié, constitué de particules sphésiquotorisées (cha-
pitre 4), a servi surtout pour vérifier si la relation de flattan et dissipation et
le concept de température effective pouvaient étre appdisjaux systemes actifs
et pour comprendre le rapport entre la température efteetiles parameétres qui
contrélent I« activité », du systeme. L'étude de sa structure, Fig.4.4, a montré
gue le systeme reste stable avec I'activation des moteargatiation du facteur
de structure statiqué(() a I'activation des moteurs reste négligeable pour toute
la gamme des intensités des forces pour lesquelles le sys&ste en réponse
linéaire.

Au contraire, I'étude de la dynamique relaxationnelle dstéye, réalisé via
le calcul de la diffusivitéD et temps de relaxation structureltg, a montré une
forte dépendance des forces des moteurs. En particulieeféaent de diffusion
D augmente fortement et le temps de relaxation structurglldiminue d’'une
facon importante en augmentant I'intensité de la force deteuns (Figs. 4.5 et
4.6). Pour veérifier si une température effective pouvaie élkfinie et mesurée,
jai utilisé les deux méthodes indépendantes décrites ldgparagraphe 3.8.1, la
premiere basée sur une vérification directe de la relatidissipation via un cal-
cul de réponse et correlation et la seconde basé sur laitdis d’'un thermometre
réalisé en immergeant dans le systeme un ensemble de [Emticassives.

L'étude de la relation de fluctuation et dissipation en ctiadide hors équi-
libre a montré une violation du TFD, pour toute la gamme désngités des
forces des moteurg! testées. Le courbes de réponse et corrélation ainsi olstenue
(Fig.4.8), présentent le comportement a deux pentes dupil pour certains
verres structuraux [1, 4, 5] ou obtenu par simulations nigués pour de liquides
faiblement cisaillés [8, 7], que j'ai décrit dans le chapitr. Cette caracteristique
a permis de définir et mesurer une seule valeuff'ge pour chaque valeur de
M, et de déterminer que ce deux quantités ont une dépendarypeedkinéaire,
confirmée par la mesure réalisées avec la deuxieme méttrogel.L1).

Le seconde systéme étudié est constitué de polyméres sxibids motori-
sés. Ces éléments sont dotés d’une structure interne, et iferane de filament,
ce qui comporte une meilleure approximation des élémertifs grésents dans
les systemes biologiques, comme par exemple les principaumposants du cy-
tosquelette, décrits dans le chapitre 2. Comme dans le ceédanét, I'étude de la
structure et la dynamique en conditions d’équilibre et des léguilibre, a montré
que si d'une part la structure du systeme varie faiblemeat #activation des
moteurs Fig.5.8, d’autre part, sa dynamique relaxatidaredt fortement modi-
fiée. Soit le coefficient de diffusio, que le temps de relaxation structureltg,
dépendent fortement de I'intensité de la force des motetiis, peuvent ainsi étre
controlés via ce parametre Fig.5.11.

L'étude des courbes de réponse et corrélatigii) pour le systéme hors équi-
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libre, (Fig.5.12), a confirmé ici la violation du TFD pour teda gamme deg
utilisées. Les courbeg(C') ont la forme a deux pentes déja observé pour le sys-
teme de paricules sphériques. Le cal€yl; en fonction def, réalise avec le
deux méthodes, a permis de vérifier que méme pour ce systeomsamt tres dif-
férent du précédent, on retrouve une dépendance de tyéréirgntre ces deux
quantités.

Ces résultats sont particulierement importants car demwainue |l s, peut
étre définie et mesurée les systemes de matiere active. lemdki#pce linéaire
T.;; et fM, retrouvé pour le deux modéles, semble étre une caraiessgéné-
rale systemes actifs. Cela confirme I'importance/flg comme parametre ther-
modynamique dans I'étude des systémes actifs, car sa ssanae de permet
de remonter facilement a I'information relative aux forcesm conservatives qui
portent ces systeme hors équilibre.[103].

Méme si le deuxiéme modele est encore trop simple pour depamisons
guantitatives avec des expériences sur des systemesdaessia dernier partie
de mon travail j'ai voulu vérifier si, au moins du point de vuealitative, il pou-
vait donner des informations susceptibles d’étre mise®krion a des données
expérimentales. Dans une expérience récente, P. Bursa¢adt,al4], ont montré
la possibilité d’attacher des particules sonde au cytdstjee et en suivant leur
trajectoires via microscopie optique, d’en calculer leldépment carré moyen
en fonction de différents parametres thermodynamiquea dellule, comme par
exemple la température.

En suivant cette idée j'ai introduit dans le systéme un eb$eihe particules
sonde et j’en ai analysé la dynamique. Les résultats desroegasions ont mis
en évidence que déplacement carré moyenne des particulgs, sonsi calculé,
montré un comportement ballistique a temps courts et dvifLes temps longs, du
méme type de celui mesuré expérimentalement dans le cgiestguen présence
de de I'ATP [61].

Dans mes simulations, j'ai aussi mise en relation le coefiicde diffusion
des particules sondes, calculé a partir de leur déplacecaerd moyen, avec la
température effective de la matrice de polymeres actifs.résultats de ces simu-
lations, réalisées pour différentes températures du hammique et de densités du
systeme, ont montré gu’il existe un simple relation linéantre ces deux quan-
tités, et que cette relation peut étre rendue independdattdenpérature et de la
densité une simple reparamétrisation (Fig.5.20).

Ce résultat est particulierment intéressant car I'inforamatontenue dans la
relation entre la diffusivité et la température effectivg.5.16, unie a celle entre
la température effective et l'intensité des forces des oret&ig.5.20, permet,
a partir d’'une simple mesure de diffusivité des particul@sde, de remonter a
I'information relative aux forces actives dans le systéme.

Toujours en suivant I'idée de mettre en relation mes calaué des expé-
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riences possibles, jai introduit une troisieme méthoderpoesurer la tempéra-
ture effective, susceptible d’étre facilement implémenggérimentalement. Cette
méthode permet de obtenir la temperature effective a paftin mesure de diffu-
sivité et mobilité de particules-sonde insérées dans ey L'avantage de cette
technique est que ces mesures sont independantes de ladesiparticules-sonde
utilisées, ce laisse une grande liberté dans le choix deSrimax a utiliser expé-
rimentalement. De plus soit la diffusivité que mobilité pent facilement étre
mesurées avec des techniques expérimentales déja digsmidmme celle des
billes sonde magnetiques [61, 74], décrite dans le parhagrag!, ou avec I'utili-
sation de la technique des pinces optiques [25, 26, 45, 46].

Le résultats des simulations réalisées avec cette méthnteermis de calcu-
ler T, ;s en fonction def" dans le systéme de poliméres semi-flexibles motorisées
et donc de confirmer ceux obtenus avec les méthodes de Riootlzssipation
et des particules massives Fig.5.22.

A la lumiére de ces résultats il apparait claire que le condegempérature
effective peut étre appliqué avec profit dans I'étude detesyss actifsT. ;; peut
étre définie et mesurée dans ces systemes et sa connaissaimpagtante car
permet de remonter a l'information relative aux processti$saqui en contrélent
la dynamique lente. Méme si je suis conscient que les modgileg’ai utilisé
sont trés simples par rapport aux systemes réels j'ai eskaggaliser mon travail
en cherchant un contacte avec les premiéres expériencksraatiere active, en
espérant qu'’il puisse étre utile pour les prochains travapeérimentaux sur le
sujet
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