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Introduction

L’étude des systèmes hors équilibre retient l’attention des chercheur en phy-
sique théorique depuis plusieurs décennies. En effet la plupart des systèmes phy-
siques qu’on côtoie dans la vie de tous les jours sont en conditions de hors équi-
libre. Les systèmes vitreux, les systèmes cisaillés ou les systèmes vivantes sont
tous des exemples de systèmes composés d’un grand nombre de particules en in-
teraction, évoluant dans des conditions de hors équilibre.Pour ce systèmes, pour-
tant très communes, il n’existe pas une théorie physique unique, capable d’en
expliquer l’ensemble de la phénoménologie. De plus, pour ces systèmes, même
les paramètres thermodynamiques fondamentaux, comme l’entropie, la tempéra-
ture, la pression etc. ne peuvent pas être définis rigoureusement d’un point de vue
théorique. À l’équilibre, l’hypothèse d’ergodicité nous permet d’utiliser une ap-
proche statistique du problème que, si d’une part nous fait perdre l’information
relative à l’évolution temporelle des quantités microscopiques, de l’autre nous
permet d’étudier le système en terme d’un nombre réduit de paramètres thermo-
dynamiques, comme par exemple le volume, la pression, la température, etc. La
principale difficulté dans l’étude des systèmes hors équilibre viens précisément du
fait que dans ce cas les systèmes ne sont pas à priori ergodiques et on ne peux pas
utiliser le même approche statistique qu’à l’équilibre a porté au développement de
la thermodynamique.

Ces derniers années l’idée de pouvoir étendre la validité de certains des théo-
rèmes de la méchanique statistique aux systèmes hors équilibre a porté ses premier
résultats, en particulier dans l’étude duthéorème de fluctuation et dissipation. Le
théorème de fluctuation-dissipation est un théorème fondamental de la mécanique
statistique qui relie les fluctuations spontanées d’un système à l’équilibre aux fluc-
tuations induites par une perturbation extérieure, via un paramètre thermodyna-
mique, la température. L’étude en champ moyen de certains systèmes hors équi-
libre, ayant une dynamique vitreuse [1, 2], a montré que danscertains cas, même
en conditions de hors équilibre, il devient possible d’écrire unerelation de fluctua-
tion et dissipation, formellement analogue au théorème de fluctuation-dissipation.
Cette relation permet de définir un nouveau paramètre thermodynamique appelé
température effective, ayant le sens thermodynamique d’une température [3]. Le



calcul explicite de la relation de fluctuation et dissipation, assez complexe, pour le
moment a pu être réalisée seulement pour quelque modèle de verre de spin [1, 2],
ou dans le cas des varietés dans un potentiel aleatoire [4, 5,6]. Néanmoins sa
validité semble être plus général car confirmée par nombreuses simulations numé-
riques pour des systèmes plus réalistiques [7, 8, 9, 10, 11, 12, 13, 14, 15, 16, 17].
Plus récemment, certains des premiers études expérimentaux semblent aller vers
une confirmation de la relation de fluctuation et dissipation, [18, 19, 20, 21, 22].
Il faut neanmoins remarquer que pas tous les résultats experimentaux concordent,
en particulier, toute une serie de travaux sur le verre colloïdal de laponite, [23,
24, 25, 26, 27], ont montré des résultats opposées, certainsconfirmant la relation
de fluctuation et dissipation et d’autres no. Il faudra donc attendre des nouveaux
travaux experimentaux afin de surmonter cette ambiguité, due certainement a la
complexit’é de la laponite, materiel dont le proprietés rhéologiques ne sont pas
encore bien comprises. Dans ce travail de thèse je me proposed’étudier une nou-
velle classe de systèmes hors équilibre pour lesquels l’application de la relation
de fluctuation et dissipation et du concept de température effective pourrait deve-
nir un instrument d’étude important, lamatière active. Les systèmes de matière
active sont des systèmes composées d’un grand nombre de particules qui peuvent
représenter des molécules ou des objets plus complexes comme, par exemple, des
organites cellulaires ou des bactéries. Ces particules, soumises aux forces d’inter-
action conservatives et aux contraintes externes, sont aussi soumises à l’effet de
forces non conservatives, qui utilisent une réserve d’énergie soit présente dans leur
environnement, soit stockée dans un réservoir interne. La présence des forces non
conservatives porte ces systèmes à évoluer en conditions dehors équilibre, dont
l’impossibilité d’utiliser les outils théoriques de la mécanique statistique classique
et l’importance de pouvoir utiliser ceux proposés pour les systèmes hors équilibre,
comme la relation de fluctuation et dissipation et la température effective.

En nature existent beaucoup d’exemples de matière active, en particulier dans
les systèmes biologiques. Par exemple, dans les cellules, àl’échelle des molé-
cules composant les protéines, la dynamique est déterminéefondamentalement
par les forces thermiques (impliquant des énergies de l’ordre deE ∼ kBT ). Par
contre la dynamique à l’échelle des macrostructures comme les organites cellu-
laires, (impliquant des énergiesE ≫ kBT ), nécessite l’activation des moteurs
utilisant de l’énergie chimique pour générer des forces nonconservatives qui en
permettent les déplacements. L’un des exemples les plus spectaculaires de matière
active est lecytosquelettedes cellules eucaryotes [28, 29] : l’ensemble organisé
des polymères biologiques confèrent aux cellules l’essentiel de ses propriétés mé-
caniques. Le cytosquelette est à l’origine de la plupart desforces exercées par la
cellule pour se déplacer et se nourrir. Ses propriétés mécaniques sont très variables
et dépendent soit de sa composition, qui peut présenter des différences selon le
type de cellule considérée, soit de la particulière situation du cycle vitale de la



cellule qu’on prend en considération : pendant sa vie une cellule doit répondre
à différents types de sollicitations mécaniques externes ou accomplir des opera-
tions complexes, comme par exemple sa replication et division en deux cellules
« filles». Grâce aux forces actives le cytosquelette est capable de réorganiser sa
structure pour passer d’une phase plastique-fluide à une élastique-solide et vice-
versa [28, 30], en permettant ainsi à la cellule de accomplirtoutes ses fonctions.

La multiplicité et complexité des processus impliqués dansla production de
l’énergie chimique et dans la conséquente activation des forces actives est telle
que la simulation des systèmes réels, tel quel le cytoquelette, est à l’heure actuelle
impossible. Dans ce travail je proposerai donc deux modèlesde matière active
très simples, qui prennent en compte seulement les paramètres principaux du pro-
blème, tel que les interactions entre particules, les interactions thermiques entre
les particules et le milieux où elles sont immergées, et la présence des processus
actifs. On verra dans la suite que, en dépit de leur simplicité, ce deux modèles
permettront de mettre en évidence les effet des forces non conservatives sûr la
dynamique relaxationnelle des systèmes actifs. Cette approche, réalisée avec la
méthode de la dynamique moléculaire, permettra en autre de réaliser des simula-
tions en retrouvant des conditions similaires à celles expérimentales, en permet-
tant donc une comparaison qualitative des résultats de ce travail avec ceux des
premières expériences sur la matière active.

Ce travail sera divisé principalement en deux parties : dans la première je pré-
senterai le contexte théorique qui porte à la définition de larelation de fluctuation
et dissipation et de la température effective. Je donnerai un aperçu des actuelles
méthodes d’étude de la matière active et je décrirai la méthode de la dynamique
moléculaire utilisé dans la réalisation du code de simulation. Dans la seconde
partie j’introduirai les modèles de matière active et je décrirai le résultats des si-
mulations.





Première partie

Théorie et Méthodes





Dans cette partie de la thèse j’introduirai les idées de basethéoriques, expé-
rimentales et méthodologiques nécessaires à la compréhension de mon travail.
Cette partie sera composée de trois chapitres :

1. Dans le premier je décrirai les concepts de physique statistique que j’uti-
liserai dans la suite. D’abord j’introduirai le Théorème deFluctuation et
Dissipation à l’équilibre et sa relation avec le concept de température. En-
suite je discuterai l’extension de cette relation aux systèmes hors équilibre,
ce qui porte à la définition d’une Relation de Fluctuation et Dissipation qui
permet de définir un nouveau paramètre thermodynamique, la température
effective. Les characteristiques de la température effective seront décrites en
détail car elle aura une importance centrale dans l’ensemble de ce travail.

2. Dans le seconde chapitre j’introduirai les systèmes de matière active sur
lesquels porte cet étude. Je donnerai une description de cessystèmes, j’en
montrerai des exemples réels (des systèmes biologiques) etde leur modé-
lisation. Un paragraphe sera dédié aux méthodes expérimentales utilisées
dans l’étude de la matière active.

3. Dans le troisième chapitre je décrirai la méthode de la dynamique molécu-
laire que j’utiliserai dans l’étude des modèles de matière active proposés
dans la seconde partie de la thèse.





Chapitre 1

Introduction Théorique

1.1 Introduction

L’étude des systèmes à plusieurs corps en interaction en conditions de hors
équilibre occupe une partie très importante de la rechercheen physique théorique
actuelle. Les systèmes vitreux, les systèmes cisaillés ou les systèmes biologiques
sont tous exemples de systèmes composés d’un grand nombre departicules qui
évoluent hors équilibre. Les difficultés dans l’étude de ce type de systèmes sont
dues en partie au nombre énorme de particules qui interagissent avec plusieurs
type d’interactions, ce qui rend leur évolution dynamique extrêmement complexe.
D’autre part, le fait que ces systèmes évoluent hors équilibre ne permet pas d’uti-
liser la même approche statistique que, dans le cas des systèmes en équilibre, a
permis de développer la thermodynamique. Quand un système est isolé et en équi-
libre on peut assumer que toutes les configurations ayant la même énergie ont la
même probabilité d’être visitées. Dans ce cas l’hypothèse d’ergodicité nous per-
met d’abandonner une description dynamique du système et d’utiliser une descrip-
tion statistique que, si d’une part nous fait perdre l’information relative à l’évo-
lution temporelle des quantités microscopiques, de l’autre nous permet d’étudier
le système en fonction d’un nombre réduit de paramètres, comme par exemple
le volume, la pression, la temperature, etc. Quand, au contraire, le système n’est
pas à l’équilibre l’hypothèse d’ergodicité n’est plus valide et il n’est plus possible
d’adopter la méchanique statistique d’équilibre pour décrire le système.

Pour la même raison, un des théorèmes fondamentales de la physique statis-
tique à l’équilibre, lethéorème de fluctuation-dissipation(TFD), perd sa validité
hors équilibre. Ce théorème est particulièrement importantdu fait qu’il relie des
quantités dynamiques via une quantité thermodynamique, latempérature, en fai-
sant ainsi le lien entre les deux approches du problème. On verra dans la suite
que ce théorème aura une importance centrale dans ce travailet une partie de ce



16 Introduction Théorique

chapitre sera dédiée à sa description.
Dans ce chapitre je présenterai les principales idées théoriques sur lequelles

se base ce travail de thèse. En particulier je décrirai le théorème de fluctuation-
dissipation pour les systèmes en équilibre thermodynamique (paragraphe 1.2). On
verra comme pour les systèmes hors équilibre ce théorème n’est plus valide, mais
en certains cas il est possible de trouver une relation de fluctuation-dissipation que,
avec l’introduction d’une nouvelle fonction thermodynamique, la température ef-
fective, prend une forme analogue à celle d’équilibre (paragraphe 1.3). Dans le
paragraphe 1.4 je montrerai le rapport entre la relation de fluctuation-dissipation
et la mesure d’une température effective. Dans le cas des systèmes ayant une dyna-
mique vitreuse, qui comportent des processus qui relaxent sur différentes échelles
de temps bien distinguées, on observera que la notion de température effective
est strictement liée aux temps de relaxation (paragraphe 1.5). Dans le paragraphe
1.6.2, je donnerai quelque exemple de précédents travaux sur le sujet, soit des tra-
vaux de simulation numérique soit expérimentales. Les premiers confirment bien
la violation du théorème de fluctuation et dissipation et la possibilité de définir
une température effective. Pour les seconds le discours se complique car il s’agit
de mesures de bruit (magnétique, diélectrique ou thermique), très difficiles à réa-
liser et, même si certains études semblent aller vers une confirmation des résultats
obtenus par simulation, la complexité dans la réalisation de ce type de mesures et
l’erreur associée, rend moins évident les résultats. Je terminerai ce chapitre avec
un bref résumé des arguments traitées.

1.2 Théorème de fluctuation-dissipation à l’équilibre

Le théorème de fluctuation-dissipation (TFD) est un théorème fondamental de
la thermodynamique qui relie les fluctuations spontanées d’un système à l’équi-
libre aux fluctuations induites par une perturbation extérieure. Ils existent plu-
sieurs formes du théorème de fluctuation-dissipation. Parmi les plus connues il y
a la relation d’Einstein pour une particule brownienne. Uneparticule immergée
dans un fluide est soumise aux collisions avec les molécules du liquide qui l’en-
toure. L’irrégularité dans les collisions avec les molécules du liquide auront d’une
part l’effet de mettre en mouvement la particule et d’une autre d’opposer une ré-
sistance à un tel mouvement (frottement visqueux). Ces deux effets concomitants
portent la particule à se déplacer dans le fluide en suivant unmouvement du type
aléatoire. Un exemple typique de trajectoire d’une particule brownienne est mon-
tré en Fig.1.1-a. À l’équilibre l’énergie gagnée par la particule par lesfluctuations
(les collisions irrégulières avec les molécules du liquide) sera égale à celle per-
due par ladissipation(due aux forces de frottement visqueux). Ce bilan permet
d’écrire une forme particulière de théorème de fluctuation-dissipation, la relation
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FIG. 1.1 – Deux exemples dans lesquels le TFD est valide.a) Exemple en
deux dimensions de trajectoire d’une particule brownienne. b) Une résistance
« bruyante»modélisée comme une résistance parfaite (non bruyante), mise en
série avec une source de bruitVb

d’Einstein :

ξ =
kBT

mD
, (1.1)

où m est la masse de la particule etkB la constante de Boltzmann. Dans cette
relation on peut remarquer que les deux quantités dynamiques, le coefficient de
friction ξ et le coefficient de diffusionD sont reliés via un paramètre thermody-
namique, la températureT .

Un autre exemple célèbre de théorème de fluctuation-dissipation relie les fluc-
tuations de tension spontanées, aux bornes d’une résistance électrique, à la va-
leur de cette résistance. À l’équilibre thermique la différence de potentiel,V , aux
bornes d’une résistance,R, fluctue dans le temps. Cette fluctuation aléatoire de
tension (ou “bruit”), est générée par l’agitation thermique des porteurs de charges
(les électrons dans la résistance). Ce phénomène spontané, qui existe indépen-
damment de toute tension appliquée, est souvent schématiségraphiquement en
associant à la résistance un générateur de bruit, comme montré en Fig.1.1-b. A
l’équilibre thermique l’énergie introduite dans le système par les fluctuations de
tension et celle dissipée dans le système par la résistance sont égales. Comme dans
le cas de la particule brownienne ce bilan permet d’obtenir une relation entre ces
deux quantités et d’écrire une autre forme de théorème de fluctuation-dissipation,
la relation de Nyquist [31],

SV = 4kBTR, (1.2)
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FIG. 1.2 – Évolution typique de la valeur d’expectation〈A(t)〉h de l’observable
A, suite a l’introduction d’une perturbationhB(t) couplée a l’observableB.

où SV sont les fluctuations de tension aux bornes de la résistanceR. Ces deux
exemples montrent bien comme le théorème de fluctuation-dissipation met en re-
lation des quantités dynamiques (coefficients de friction et de diffusion dans la
relation d’Einstein ou fluctuation de tension et résistanceélectrique dans la rela-
tion de Nyquist), à un paramètre thermodynamique comme la température.

Le théorème de fluctuation-dissipation peut être écrit dansune forme géné-
rale. Considérons un système en équilibre et deux observablesA(C) etB(C) qui
dépendent de la configuration du systèmeC. Si à un certain tempst0 on couple
un faible champ constant à l’observableB(C), l’énergie du système change :

Eh(C) = E(C) − hB(t)B(C), (1.3)

ici E(C) est l’énergie du système imperturbé,Eh(C) est l’énergie du système
perturbé,hB(t) = hB pourt ≥ t0 ethB(t) = 0 pourt < t0.
L’effet de la perturbation peut être étudié en suivant l’évolution de la valeur d’ex-
pectation〈A(t)h〉 de l’observableA(C) (ou 〈B(t)〉h de l’observableB(C)). le
symbole〈...〉 représente une moyenne d’ensemble. Un comportement typique de
l’observable〈A(t)h〉 est montré en Fig.1.2.

La fonction de corrélation entre les deux observables est définie par :

CAB(t, t0) ≡ 〈A(t)B(t0)〉 − 〈A(t)〉〈B(t0)〉. (1.4)

On définie aussi la fonction de réponse impulsionelle associée,

RAB(t, t0) ≡
δ〈A(t)〉h
δhB(t0)

∣

∣

∣

∣

hB

= 0, (1.5)
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qui donne la réponse linéaire deA(t) à une petite impulsion de son champ conju-
guéhB au tempst0. L’intégrale de la réponse définie la susceptibilité :

χAB(t, t0) ≡

∫ t

t0

dt′RAB(t, t′). (1.6)

Pour un système en équilibre, qui vérifie la condition d’invariance par translation
dans le temps,CAB(t, t0) = CAB(t − t0) et RAB(t, t0) = RAB(t − t0). Dans ces
conditions le théorème de fluctuation-dissipation prend laforme :

RAB(t − t0) =
1

kBT

∂CAB(t − t0)

∂t0
θ(t − t0), (1.7)

où T est la température thermodynamique etkB la constante de Boltzmann. Le
TFD est souvent utilisé dans sa forme intégrale :

χAB(t − t0) =
1

kBT
[CAB(0) − CAB(t − t0)]. (1.8)

Cette forme met en évidence qu’un diagramme paramétrique deχ en fonction de
C donnerait une ligne droite de pente−1/kBT . La connaissance de la fonction de
corrélation et de la susceptibilité associée permet ainsi d’évaluer la température
d’un système en équilibre. Dans le prochain paragraphe on verra que, sous cer-
taines conditions, même dans le cas de hors équilibre, il estpossible d’écrire une
Relation de Fluctuation-Dissipation (RDF), ayant une forme analogue à celle de
l’équation 1.8.

1.3 Violation du théorème de fluctuation-dissipation

Dans le paragraphe précèdent j’ai donné une description du théorème de
fluctuation-dissipation, en soulignant son importance dans l’étude des systèmes à
l’équilibre. La condition d’équilibre reste néanmoins unecondition très restrictive
car la plupart des systèmes réels évoluent hors équilibre. Il serait donc intéressant
de trouver une relation analogue au TFD, applicable dans lesconditions de hors
équilibre.

Un exemple classique de système évoluant hors équilibre, oùune telle exten-
sion serait très importante, est celui des verres. Comme on verra plus en détail
dans le paragraphe 1.5, l es propriétés des systèmes vitreuxcontinuent d’évoluer
après leur formation. Au fur et à mesure que le temps passe cessystèmes se rap-
prochent de l’équilibre, mais d’une façon de plus en plus lente, sans jamais le
rejoindre. On dit que ces systèmes gardent une “mémoire” de leur histoire, et sont
communement appelés systèmes vieillissants. Dans ces conditions certaines des
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propriétés des fonctions de corrélation et réponse vues dans le paragraphe 1.2 ne
sont plus valides. En particulier, pour les systèmes vieillissants, la condition d’in-
variance par translation dans le temps (ITT) n’est plus vérifiée. Les fonctions de
corrélation et de réponse vues précédemment, Eqs.(1.4 et 1.5), dépendent alors
de l’instant initialet0 où on commence l’observation. Communément on indique
avectw (“waiting time”) le temps passé après la formation de l’étatvitreux où on
commence l’observation.

Un autre exemple de système hors équilibre, où la situation est moins com-
plexe est celui des liquides faiblement cisaillés [3]. Normalement dans ce type de
systèmes le cisaillément détruit l’effet de “mémoire” et arrête le vieillissement. Ce
processus appelé rajeunissement implique que la conditionde TTI est mantenue.

Dans ces deux exemples, la conditions de hors équilibre implique que le TFD
n’est pas vérifié. Cette condition a été observée expérimentalement pour des so-
lutions de polymères [32], pour des verres [33] et des verresde spin [34, 21].
Pour un système hors équilibre, en tenant compte du vieillissement, on peut tou-
jours récrire la relation entre la corrélation et la réponseassociée sous une forme
différente :

RAB(t, tw) =
X(t, tw)

kBT

∂CAB(t, tw)

∂tw
θ(t − tw). (1.9)

À différence du cas d’équilibre, la proportionalité entre réponse et corrélation est
déterminée ici par la fonctionX(t, tw). Il s’agit d’une fonction non triviale det
et tw, et sa forme n’est pas connue à priori. L’étude en champ moyende certains
modèles ayant une dynamique vitreuse [1, 2], a montré que pour tw → ∞, dans
la limite τ → ∞, la fonctionX(tw + τ, tw) devient fonction de la seule fonction
de corrélation. Dans ces cas si l’on prend en considération un diagramme paramé-
trique de la corrélationCAB(t, tw) et de la réponse intégraleχAB(t, tw), (définies
en eqs.1.4 et 1.6), on peut définir une courbe limite

lim
tw → ∞

C(t, tw) = C

χAB(t, tw) = χ(C), (1.10)

où la limite a grands tempstw est prise en ajustantt > tw afin de tenirC(t, tw) =
C constant. Quand une configuration d’équilibre est asymptotiquement rejointe
pour tw → ∞ alors le TFD implique queχ(C) sera une ligne droite de pente
−1/T . Dans les systèmes qui présentent une dynamique plus complexe, qui ne
rejoignent pas l’équilibre dans le temps expérimentalχ(C) sera en général une
fonction non triviale qui dépendra du type de système qu’on prend en considéra-
tion, et des observables que l’on choisit pour calculer la corrélation. En définissant
la pente de la courbeχ(C) :

dχ(C)

dC
= −

X(C)

kBT
, (1.11)
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on peut écrire une Relation de Fluctuation-Dissipation (RFD)comme :

RAB(t, tw) = −
X(C)

kBT

∂CAB(t, tw)

∂tw
θ(t − tw), (1.12)

oùX(C) prend le nom de facteur de violation du TFD.
Pour les systèmes hors équilibre ayant une dynamique lente et caracterisées

par une faible production d’entropie, comme par exemple lessystèmes vitreux
considérés a temps longs (tw → ∞), ou les liquides surfondus faiblement cisaillés,
il est possible de démontrer [3] que la relation (1.12) peut être utilisée pour défi-
nir un nouveau paramètre thermodynamique, latempérature effectiveTeff (C), en
fonction duquel la RFD peut être écrite dans la forme suivante:

RAB(t, tw) = −
1

kBTeff (C)

∂CAB(t, tw)

∂tw
θ(t − tw). (1.13)

Dans ces systèmes la fonction de corrélation peut relaxer dans des échelles de
temps distinguées. La dépendance deC de la température effective implique donc
que ses valeurs dépendent de l’échelle de temps considerée.Pour mieux com-
prendre ce concept, on peut étudier la courbe asymptotiqueχ(C) Eq.(1.10), en
fonction du paramètreτ = t − tw,

χ(τ) = αC(τ). (1.14)

À différence des systèmes à l’équilibre où l’on obtient une ligne droite de pente
α = −1/kBT , ici on obtiendra une courbe qui présente plusieurs pentes,relatives
aux différentes échelles de temps.
Si par exemple on considère un système où la fonction de correlation relaxe en
deux échelles de temps bien distinguées, on obtiendra un graphique du type mon-
tré en Fig.1.3. À temps courts, relatifs à la dynamique rapide du système, la courbe
se surposera à celle d’équilibre avec une pente−1/kBT . À temps longs relatifs à
la dynamique relaxationnelle du système la courbe aura une pente−1/kBTeff .
Le rapport entreTeff et les échelle de temps est particulièrement important dans
la compréhension de la signification physique de la température effective, il sera
donc traité plus en détail dans les prochains paragraphes.

Pour les systèmes cités dessus, caracterisées par une dynamique lente et une
faible production d’entropie, il a été démontré [3] queTeff réponde aux requis
fondamentaux pour être considéré une température. En particulier la température
effective associé à une certaine échelle de temps est celle mesurée par un thermo-
mètre, en contact avec le système, ayant un temps de réponse égal à cette échelle
de temps. La température effective associé a une échelle de temps, contrôle la
direction des flux de chaleur et les équilibrations partielles des observables en
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FIG. 1.3 – Graphique paramétrique typique deχ(τ) et C(τ), pour un système
hors équilibre à faible production d’entropie, dont la fonction de corrélation re-
laxe en deux échelles de temps bien distinguées, (ligne rouge continue). La ligne
noire discontinue représente le résultat qu’on obtiendrait pour le même système
considéré à l’équilibre.

interaction, qui évoluent dans la même échelle de temps [3] .La température ef-
fective peut donc être considéré, dans ces cas, comme une extension du concept
de température au régime de hors équilibre [3]. La notion de température effective
sera importante dans la suite de ce travail. Je dédierai doncles prochains chapitres
à la description de comment la température effective peut être mesurée avec un
thermomètre approprié, et de comment elle est liée à la notion d’échelle de temps
dans le cas particulier des systèmes vitreux.

1.4 Thermomètres et TFD

Dans les paragraphes précédents on a vu que le TFD permet d’obtenir la tem-
pérature d’un système en équilibre à partir d’un diagramme paramétrique de la ré-
ponse en fonction de la corrélation. On a vu que sous certaines conditions, même
hors équilibre, il est possible d’obtenir une relation entre réponses et corrélations
Eq.(1.13). Cette relation définit un nouveau paramètre thermodynamique, la tem-
pérature effective. Dans ce paragraphe on s’intéressera à la relation entre la RFD et
la mesure de la température effective d’un système avec un thermomètre. Comme
simple thermomètre on peut considérer un oscillateur harmonique, ayant masse
Mo et fréquence propreω0 [3, 35]. Le choix de l’oscillateur harmonique n’est
pas le seule possible, les mêmes résultats peuvent être obtenus avec tout thermo-
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FIG. 1.4 – Oscillateur harmonique utilisé comme thermomètre. L’oscillateur est
faiblement couplé à l’observable physiqueX dans chacune des M copies d’un
systèmeS1, S2....SM . [35]

.

mètre petit (qui perturbe peu le système), mais macroscopique [3]. Considérons
un ensemble deM copies d’un systèmeSk, k = 1, ...M , en contacte avec un bain
thermique à températureT et un observable microscopiqueX (qui peut être par
exemple l’aimantation locale pour un système de spin ou les fluctuations de den-
sité pour un système vitreux), dans chaque copie du système,comme schématisé
en Fig.1.4. Pour mesurer la température on couple l’oscillateur simultanément à
l’observableX dans chaque système, en choisissant la masse de l’oscillateur Mo

grand afin que le couplage soit faible. Pour simplifier on suppose aussi queX fluc-
tue autour de zéro. Les fluctuations deX décrites par la fonction de corrélation
C(t, tw) ou par sa transformée de Fourier dans l’espace réciproque,C(ω0, tw),
agissent comme un bruit qui transmet de l’énergie à l’oscillateur. Chaque sys-
tèmeS voit la présence de l’oscillateur comme une petite perturbation qui en
moyenne changera les valeurs desX. La réponse deX est décrite par la fonction
de réponseR(t, tw) ou par sa transformée de FourierR(ω0, tw) dans l’espace ré-
ciproque. L’effet produit par le changement des valeurs desX sur le thermomètre
sera de réduire son énergie. On peut démontrer [3], qu’entreces deux quantités
il existe une relation simple qui permet de définir un nouveauparamètre ther-
modynamique,TX qui dépend de l’observableX et de la fréquence propre de
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l’oscillateurω0 :
kBTX(ω0, tw) ≡ 〈Eosc〉tw , (1.15)

oùEosc est l’énergie de l’oscillateur. En définissant

R′′
X(ω, tw) = ℑ

∫ ∞

0

dtR(t, tw)eiωt, (1.16)

et

C̃X(ω, tw) = ℜ

∫ ∞

0

dtC(t, tw)eiωt, (1.17)

on peut définir ce paramètre comme :

TX(ω0, tw) ≡
ω0C̃X(ω0, tw)

kBR′′
X(ω0, tw)

. (1.18)

Si le systèmeS rejoint l’équilibreTX(ω0, tw) deviens indépendant de l’observable
X choisi et de la fréquenceω0, TX(ω0, tw) = T , la température du bain thermique.
En condition d’équilibre l’équation (1.18) correspond donc au TFD. SiS ne re-
joint pas l’équilibre, le thermomètre mesurera une “température” TX(ω0, tw) de
l’observableX relative à une échelle de tempsτ ∼ 1/ω0. La solution en champ
moyen de certains modèles de systèmes ayant une dynamique vitreuse [1, 2], et
pour des liquides cisaillés [3], en condition de hors équilibre, a montré que pour
ces systèmesTX(ω0, tw) devient indépendant deX, TX(ω0, tw) = T (ω0, tw).
Dans ce casT (ω0, tw) prend le nom detempérature effectiveTeff (ω0, tw) qui
représente la température du système mesurée par le thermomètre à l’échelle de
tempsτ = 1/ω0. Dans ces conditions l’équation (1.18) correspond à la RFD,
Eq.(1.13).

1.5 Température effective dans les systèmes vitreux

Dans le paragraphe précédent on a vu que pour certains systèmes hors équi-
libre il est possible de définir une température effective qui dépend de l’échelle de
temps caracteristique du thermomètre utilisé pour effectuer la mesure. Pour mieux
comprendre cette idée on prend en considération comme exemple un système qui
présente une dynamique vitreuse. Si on considère un systèmeà l’état liquide et on
le refroidi à une température inférieure de sa température de cristallisation, assez
rapidement afin d’éviter sa cristallisation, on obtient un liquide surfondu [37]. Si
on étudie la dynamique d’une particule du système dans ces conditions on peut
considérer son mouvement comme la superposition d’un mouvement vibration-
nel rapide, relatif à la particule qui bouge dans la cage formée par ses proches
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FIG. 1.5 – Exemple de fonction de corrélation des fluctuations dedensité, pour un
liquide surfondu. Les différentes courbes sont relatives àdifférentes températures
qui diminuent de gauche à droite.

voisines, et d’un mouvement lent, relatif à la relaxation dusystème, qui devient
visible à l’échelle de la particule seulement sur une échelle de temps plus longue.
En baissant encore la température le mouvement vibrationnel restera pratiquement
invarié, au contraire on observera un grand changement de sadiffusivité à temps
longs, qui diminue fortement.

Ce phénomène peut être mis en évidence graphiquement en prenant en consi-
dération la variation d’une fonction de corrélation pour différentes températures,
par exemple la fonction de corrélation des fluctuations de densité,

F (k, t) =
1

N
〈ρk ρ−k〉k , (1.19)

où ρk =
∑N

j=1 exp(−ik · rj) sont les composants de fourier de la densité locale,
avecN le nombre totale de particules du système etrj leurs positions. Les diffé-
rentes courbes en Fig.1.5, montrent qu’en diminuant la température, deux échelles
de temps bien séparées apparaissent,τβ relative à la relaxation rapide etτα rela-
tive à la relaxation lente. La première reste pratiquement invariée en fonction de
la température tant que la seconde augmente fortement en diminuant la tempéra-
ture. Si l’on continue à diminuer la température, arrivera un moment où le système
ne réussira plus à rejoindre l’équilibre dans le temps expérimentalτα > τexp, sa
dynamique deviendra vieillissante et le système restera alors hors équilibre et il
sera devenu un verre. On peut donc se poser la question de quelsera la tempéra-
ture mesurée par un thermomètre dans ces conditions de hors équilibre. Comme
on a vu dans le paragraphe précédent on peut considérer un thermomètre ayant
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FIG. 1.6 – Exemple de diagramme paramétrique deχ(t, tw) en fonction de
C(t, tw) pour un système à dynamique vitreuse qui présente deux échelles temps
distinguées [3] : pourtw → ∞ les courbes tendent à une courbe limite, ayant deux
pentes1/kBTbain á temps courts et1/kBTeff á temps longs, avecTeff > Tbain .

un certain fréquence caracteristiqueω0. Quandω0 est de l’ordre de l’inverse de
τβ, ω0 ∼ 1/τβ, alors le thermomètre mesurera la température du bain,Tbain. Si
au contraireω0 est de l’ordre de l’inverse deτα, ω0 ∼ 1/τα alors le thermo-
mètre mesurera une autre valeurTeff . Si l’on fait un diagramme paramétrique de
la fonction de réponseχ(t, tw) en fonction de la fonction de corrélation associée
C(t, tw), pour tw → ∞, Fig.1.6, on observera que les différentes courbes rela-
tives aux différentstw tendent à une courbe limite qui présente deux pentes bien
distinguées, la première partie relative à la relaxation rapide (τβ) aura une pente
1/kBTbain, la seconde relative à la relaxation lente (τα) aura une pente1/kBTeff .
Ce comportement est caracteristique des systèmes qui présentent des processus
qui relaxent en deux échelles de temps distinguées, mais ce n’est pas toujours le
cas. Le régime asymptotique de laχ(C) dépend du modèle considéré et on peut
observer trois comportement principaux, comme montré dansla figure Fig.1.7 :
i) le premier correspond aux systèmes à croissance de domaines[38, 39, 40], pour
lesquelsTeff = ∞ ;
ii) le second correspond aux verres structuraux [1, 4, 5], avec deux échelles temps
et deux températuresTbain etTeff > Tbain ;
iii) le troisième correspond aux systèmes de verres de spin [6, 2,4, 5], avec plu-
sieurs échelles de temps. Dans ce cas, en général, on s’attend de trouver plusieurs
Teff relatives aux différentes échelles de temps, donc un graphique de réponse et
correlation courbé [36] (courbe noire en Fig.1.7). Il faut néanmoins remarquer que
cette interprétation ne fait pas l’unanimité. En effet les résultats des simulations et
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FIG. 1.7 – Exemple de courbesχ(C) relatives à trois différents modèles [36] :
1) Modèle à croissance de domaines (Teff = ∞). 2) Verres structuraux, (Teff >
Tbain). 3) Verres de spin, (plusieursTeff )

des premières expériences sur ces systèmes, dont je montrerai quelques exemples
dans le prochain paragraphe, ne montrent pas un profil si clairement courbé.

1.6 Travaux précédents

La relation de fluctuation-dissipation et la relative définition de température
effective comme paramètre thermodynamique ayant le sens d’une température,
Eq.(1.13), sont des résultats exacts, dans le sens qu’ils ont été obtenus analytique-
ment, en approximation de champ moyen, pour des modèles relativement simples
qui présentent une dynamique vitreuse, par exemple un modèle de verre de spin
sphérique avec interaction p-spin [1], et un modèle Sherrington-Kirkpatrick de
verre de spin [2]. Pour des systèmes plus réalistiques, beaucoup plus complexes,
il n’existe pas encore de solutions analytiques, mais le grand nombre d’études
par simulations numériques [9, 10, 11, 12, 13, 14, 15, 8, 16, 17, 7] et quelques
premiers études expérimentaux [42, 43, 19, 20, 21] font penser que ces résultats
peuvent être étendus à une plus large gamme de systèmes. Dansce paragraphe on
verra quelques exemples des précédents travaux réalisées sur le sujet.
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FIG. 1.8 – Diagrammeχ(C) pour un modèle à croissance de domaines magné-
tiques, les différentes courbes sont relatives à différentes températures inférieures
àTc, et différentstw [41]. On observe une forte violation du TFD (droite de pente
1/kBT ) avec desTeff = ∞.

1.6.1 Simulations numériques

Plusieurs simulations numériques basées en général sur desalgorithmes du
type Monte-Carlo ou de dynamique moléculaire on permis de vérifier la violation
du TFD. Comme décrit dans le paragraphe 1.5, l’amplitude de laviolation du TFD
dépend fortement du modèle considéré. Des simulations du type Monte-Carlo,
pour un modèle de croissance des domaines ont été réalisé parA. Barrat [41].
Ces études qui prennent en considération un système d’Ising ferromagnétique, en
deux et trois dimensions, montrent une déviation importante du TFD avec une
température effective infinie Fig.1.8. Des simulations de dynamique moléculaire
pour un verre Lennard-Jones vieillissant [8] et pour un liquide Lennard-Jones ci-
saillé [7], montrent une faible déviation du FDT, avec une température effective
plus grande de la température du bain thermique mais du même ordre de grandeur
Fig.1.9. Un autre résultat intéressant a été obtenu par simulation numérique d’un
verre de spin en trois dimensions [16], comme déjà introduitdans le paragraphe
précédent, l’observation de ces résultats montrés en Fig.1.10 ne permet pas une
interprétation univoque. En effet, compatiblement à l’erreur numérique, les va-
leurs pour lesquels les courbes de réponse-corrélation dévient du TFD, peuvent
être interprétées soit comme une ligne droite, ce qui définirait une seuleTeff , soit
avec une courbe, qui définirait différentesTeff . Les exemples présentés semblent
donc confirmer le comportement deχ(C) prévus par la théorie [40, 4, 5], illustrés
dans le paragraphe précédente.

Les limites principales des ces résultats obtenus par simulation, dans l’étude
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FIG. 1.9 – a) Diagrammeχ(C) pour un verre Lennard-Jones, pour différentes
valeurs detw [8]. b) Diagrammeχ(C) pour un liquide Lennard-Jones cisaillé pour
différentes valeurs de taux de cisaillementγ [7]. Dans les deux cas on observe une
violation du TFD avec deux températuresTeff etTbain avecTeff > Tbain.

des systèmes réels, sont principalement la taille des systèmes simulés, qui très
petite par rapport aux systèmes réels et les temps de simulation, courts par rapport
aux temps accessibles expérimentalement. Une confirmationexpérimentale des
résultats analytiques et numériques est donc nécessaire.

1.6.2 Travaux expérimentaux

Il y a peu de travaux expérimentaux sur la relation de fluctuation-dissipation
hors équilibre. Il s’agit d’études sur un verre de spin, sur un verre colloïdal (la
laponite) et sur un liquide surfondu de glycerol. Dans le casdu verre de spin les
variables mesurées sont les fonctions de auto-corrélationdes fluctuations magné-
tiques et la relaxation de la susceptibilité magnétique. Ce type de mesures sont par-
ticulièrement complexes car la faiblesse des fluctuations magnétiques porte vite à
la limite des techniques expérimentales. L’étude a été réalisé par D. Hérisson et
M. Ocio [21, 44] et vise à vérifier la violation du théorème de fluctuation et dissi-
pation en condition de hors équilibre sur un verre de spin isolant le CdCr1.7In0.3S4

. En suivant l’évolution des fluctuations magnétiques et la relaxation de la suscep-
tibilité magnétique les auteurs ont confirmé une violation du TFD et à mesuré une
température effective pour ce système. Le diagramme de fluctuation et dissipa-
tion obtenu dans cette expérience est montré en Fig.1.11. Undes premiers travaux
expérimentaux sur le sujet a été réalisé par L. Bellon et al. [20]. Les auteurs ont
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FIG. 1.10 – Diagrammeχ(C) pour un verre de spin en trois dimensions, pour
différents valeurs detw et de la température du bain thermique [16]. On observe
une violation du TFD, avecTeff > Tbain.

analysé la relation de fluctuation et dissipation pendant latransition vitreuse d’un
échantillon d’un verre colloïdal de Laponite. Cette expérience a permis d’observer
une forte violation du TFD, dépendent du temps de vieillissement, et d’extrapoler
la température effective en fonction du temps de vieillissement Fig.1.12-a. Dans
le même étude a été réalisé une analyse complémentaire, basée sur les propriétés
rhéologiques du même type d’échantillon, des mesures de fluctuations thermiques
de déformation. Les résultats ainsi obtenus avec la méthoderhéologique sont com-
patibles (dans la limite de l’erreur expérimentale) avec lethéorème de fluctuation
et dissipation. Dans ce cas si une violation existe (dans de l’erreur expérimentale),
elle serait de faible entité, en ouverte contradiction avecles résultats obtenus avec
la première méthode. Un autre travail particulièrement intéressant soit pour les
résultat obtenus, soit pour la méthode employée, a été réalisé par N. Greinert et
al.[25], et porte sur une mesure de température effective sur un échantillon de La-
ponite à l’état de suspension colloïdal (mesure à l’équilibre), et à l’état de verre
(mesure hors équilibre). Les auteurs ont introduit une particule sonde dans la sus-
pension et ils l’ont confinée via des pinces optiques. En étudiant les fluctuations
thermiques de la particule sonde, qui se comporte comme un oscillateur harmo-
nique couplé au système, ils ont mesuré une température correspondante à celle
du bain thermique, quand le système était à l’équilibre, et une température effec-
tive supérieure à celle du bain en condition de hors équilibre. Ce travail semble
donc confirmer les prévisions théoriques de violation du TFD.

Néanmoins un autre travail récent, portant toujours sur un verre colloïdal de
Laponite, semble contredire ces prévisions. Cet étude réalisé par S. Jabbari-Farouji
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FIG. 1.11 – Diagramme de fluctuation-dissipation pour un verre de spin isolant
(CdCr1.7In0.3S4). Les cercles sont les valeurs obtenus expérimentalement pour dif-
férentstw et températures d’arrêt. Les courbes continues représentent une extra-
polation pourtw = ∞. La courbe maîtresse en pointillé, décrit le comportement
asymptotique des résultats, d’après [44],la forme de cettecourbe semble s’accor-
der à celle prévue en champ moyen, pour un système analogue [14, 16].

et al. [26], utilisant des techniques de microrhéologie passive et active basées tou-
jours sur l’utilisation des pinces optiques [45, 46], ne montre aucune violation du
TFD dans le verre de Laponite sur une très ample fenêtre des valeurs du temps de
vieillissement. Les résultats contradictoires des ces expériences sont sûrement dûs
a la complexité de la Laponite dont les propriétés sont encore mal comprises, il
faudra donc d’autres expériences pour avoir des résultats permettant de confirmer
ou pas la RFD dans ce type de systèmes.

Un exemple intéressant d’étude sur un liquide surfondu, estcelui réalisé par
T. S. Grigera et N. E. Israeloff [19]. Cet étude a été mené sûr unliquide de gly-
cerol refroidi rapidement à une température inférieure à celle de solidificationTg.
Le glycerol est utilisé comme diélectrique dans un condensateur et inséré dans un
circuit oscillant. Attravers des mesures directes de bruitdiélectrique et de suscep-
tibilité, les auteurs mettent en évidence une faible violation du TFD et mesurent
une température effective supérieure à celle du bain thermique Fig.1.12-b.

Ces premières expériences dans le complexe semblent aller vers une confir-
mation d’une violation du théorème de fluctuation et dissipation dans la forme
prévue en Eq.(1.13), mais elles ne peuvent pas être considérées concluantes.
En effet on a pu voir que dans certains cas, on se trouve confronté à des résultats
contradictoires. On peut néanmoins s’attendre à ce qu’une évolution des tech-
niques de mesure et l’utilisation de matériaux différentespourront sûrement don-
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FIG. 1.12 –a) Température effective en fonction de la fréquence pour un verre col-
loïdal de Laponite [20]. Les courbes, relatives a différents temps de vieillissement,
montrent queTeff augmente fortement à basse fréquence et temps de vieillisse-
ment courts.b) Température effective en fonction du temps de vieillissement pour
un liquide de glycerol surfondu [19]. Les points représentent les données expéri-
mentales. La ligne continue est un fit exponentiel des pointsexpérimentaux.

ner des résultats plus fiables dans un future proche.

1.7 Conclusions

Dans ce chapitre j’ai introduit les principales idées théoriques sûr lesquelles
se base ce travail de thèse. J’ai décrit le théorème de fluctuation-dissipation pour
les systèmes en équilibre thermodynamique (paragraphe 1.2) et j’ai montré que
dans certains cas, même pour les systèmes hors équilibre il est possible de trouver
une relation de fluctuation-dissipation avec une forme analogue à celle d’équilibre
(paragraphe 1.3). Dans cette RFD apparaît le paramètre thermodynamique, appelé
température effective, qui peut être mesuré avec un thermomètre approprié. Dans
le paragraphe 1.4 on a montré le rapport entre la relation de fluctuation-dissipation
et la mesure de la température effective dans les cas des systèmes ayant une dyna-
mique vitreuse. Dans ces systèmes qui comportent des processus qui relaxent en
différentes échelles de temps bien distinguées, la température effective est stricte-
ment liée aux temps de relaxation (paragraphe 1.5). Dans le même paragraphe on
a vu que la RFD porte à différents résultats pour la température effective selon le
type de système pris en considération. On a souligné que ces résultats sont exacts
seulement pour un nombre restreint de modèles en champ moyenayant une dy-
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namique vitreuse, pour lesquels il existe une solution analytique. Malgré cela, des
nombreux études par simulations numériques, et quelques premières expériences
sur le sujet ont permis de vérifier que la RFD, Eq.(1.13), peut être appliquée à une
gamme plus large de modèles, plus proches des systèmes réels. Dans la suite on
décrira les motivations de mon travail, qui vise à vérifier sila RFD et le concept
de température effective peuvent être appliquées à une autre classe de systèmes, la
matière active, qui dans les dernières années a suscité beaucoup d’intérêt dans la
communauté scientifique à cause de ses possibles applications en biologie, dans
l’étude de la matière vivante.





Chapitre 2

Systèmes biologiques et matière
active

2.1 Introduction

Dans le chapitre précédent on a vu que l’extension de la relation de fluctuation
et dissipation aux systèmes hors équilibre est particulièrement importante pour la
caractérisation des systèmes qui présentent une dynamiquevitreuse ou des sys-
tèmes faiblement sollicités. Pour ces systèmes les premières études numériques et
expérimentales semblent en effet confirmer la validité de larelation de fluctuation-
dissipation. Dans ce chapitre on présente une nouvelle classe de systèmes hors
équilibre pour lesquels l’application de la RFD et du conceptde température ef-
fective pourrait devenir un instrument d’étude important,la matière active.
Les systèmes de matière active sont des systèmes composées d’un grand nombre
d’objets qui peuvent représenter des molécules ou des structures plus complexes
comme, par exemple, des organites cellulaires ou des bactéries. Ces objets, sou-
mises aux forces d’interaction conservatives et aux contraintes externes, sont aussi
dotées de moteurs moléculaires. Les moteurs utilisent une réserve d’énergie soit
présente dans leur environnement, soit stockée dans un réservoir interne. Les
forces non conservatives générées par les moteurs permettent aux objets moto-
risées de se déplacer plus rapidement et dans une direction préférentielle.
Un exemple peut être celui des microorganismes qui grâce au mouvement de cils
ou de flagelles (moteurs) peuvent choisir la direction et la vitesse de déplace-
ment dans leur environnement. La présence des forces non conservatives conduit
ces systèmes dans une condition de hors équilibre, dont l’importance de vérifier
la possibilité d’utiliser dans leur caractérisation les concepts de physique statis-
tique hors d’équilibre, comme la RFD et la température effective. La plupart des
systèmes actifs sont des systèmes biologiques. Par exemple, dans les cellules, à
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l’échelle des molécules composant les protéines, la dynamique est déterminée fon-
damentalement par les forces thermiques [47] (impliquant des énergies de l’ordre
deE ∼ kBT ). Par contre la dynamique à l’échelle des macrostructures comme les
organites cellulaires (impliquant des énergies supérieuresE ≫ kBT ) nécessite
l’activation des moteurs utilisent de l’énergie chimique pour générer des forces
non conservatives qui en permettent les déplacements [30].Un exemple important
de matière active est constitué par lescolonies de bactéries[48, 49]. Beaucoup
d’espèces de bactéries peuvent se déplacer dans les milieuxliquides grâce à l’uti-
lisation de cils ou de flagelles. Le mouvement de ces filaments, obtenu en dépen-
sant de l’énergie chimique, permet aux bactéries un mouvement actif caractérisé
par des changements aléatoires de direction. La probabilité de ces changements
est influencée par la réception sensorielle des stimulus, engénéral d’origine chi-
mique, et dépend de la façon dont l’intensité de ces dernierschange avec le temps.
De cette façon les bactéries peuvent suivre le gradient des substances chimiques
attractives ou se déplacer dans la direction opposée à un gradient de substances
chimiques répulsives.
Un exemple de matière active, beaucoup plus complexe, mais particulièrement
important dans l’étude de la biologie de la cellule estcytosquelette[50], présent
dans toutes cellules dotées de nucléus, celluleseucaryotes. Le cytosquelette est
l’ensemble organisé des polymères biologiques confèrent aux cellules l’essentiel
de ses propriétés mécaniques. Le cytosquelette est à l’origine de la plupart des
forces exercées par la cellule pour se déplacer et se nourrir. Ses propriétés méca-
niques sont très variables et dépendent soit de sa composition, qui peut présenter
des différences selon le type de cellule considérée, soit dela situation particu-
lière du cycle vitale de la cellule qu’on prend en considération. Pendant sa vie
une cellule doit répondre à différents types de sollicitations mécaniques externes
ou accomplir des operations complexes, comme par exemple sareplication et di-
vision en deux cellules« filles ». Grâce aux forces actives le cytosquelette est
capable de réorganiser sa structure pour passer d’une phaseplastique-fluide à une
élastique-solide et viceversa [28, 30], en permettant ainsi à la cellule de remplir
toutes ses fonctions. Dans la suite de ce chapitre je décrirai plus en détail le cy-
tosquelette comme exemple de matière active (paragraphe 2.2). Je discuterai les
principaux modèles théoriques utilisés dans la description de la matière active (pa-
ragraphe 2.3) et les principales méthodes expérimentales qui ont été développées
pour l’étude de leurs propriétés dynamiques (paragraphe 2.4).

2.2 Exemple de matière active : le cytosquelette

Dans ce paragraphe je décrirai la structure multi-échelle du cytosquelette.
Cette description nous permettra de comprendre que la complexité de ce système
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FIG. 2.1 – Éléments du cytosquelette d’une cellule eucaryote. Bleu : noyaux. Vert :
microtubules. Rouge : filaments d’actine [51]

est telle qu’une prise en compte de tous ses paramètres n’estpas envisageable. Ce
fait implique la nécessité d’une modélisation, qui sera unepartie importante de ce
travail de thèse.

Le cytosquelette est une structure composée par des polymères biologiques,
qui contrôlent la plupart des propriétés mécaniques de la cellule. Ces polymères,
qui peuvent avoir une taille assez importante à l’échelle cellulaire, sont parfois
qualifiés de fibres. Le cytosquelette a une structure très complexe et ses compo-
sants principaux peuvent être classés en trois grandes catégories : lesfilaments
d’actine(une protéine, dont il existe différents types), lesfilaments intermédiaires
et lesmicrotubules, une image des différentes structures du cytosquelette estmon-
trée en figure Fig.2.1.

Lesfilaments d’actine[51] (représentés en Fig.2.2-a-b) sont de filaments as-
sez flexibles qu’on trouve en grande quantité dans les fibres musculaires. Chaque
filament a une structure en double hélice avec un diamètre d’environ 7nm et une
longueur qui peut atteindre plusieursµm, soit l’ordre de grandeur du diamètre
des cellules. Leur structure n’est pas fixe, car leur polymérisation ne s’arrête pas
tant qu’ils se trouvent dans un milieu contenant leur constituant de base, l’actine
globulaire. Il s’agit donc d’une structure dynamique : la polymérisation s’amorce
d’abord par une phase de nucléation, où sont formés majoritairement des trimères.
Les monomères d’actine s’assemblent ensuite suivant une double hélice. Dans
cette phase l’asymétrie des monomères d’actine, fait si quele filament résultant de
leur assemblage présente aussi une asymétrie : l’une des extrémités (normalment
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FIG. 2.2 – a) Processus de formation d’un fiament d’actine : nucléation, polymé-
risation et depolymérisation [52]. b) Processus de déplacement 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’extrémité+ va donc avoir tendance à capter en
très grande majorité de l’ATP-actine, favorisant par conséquent la polymérisation
à cette extrémité tant que l’extrémité (-) tend à la dépolymérisation, ces proces-
sus sont représentés graphiquement en Fig.2.2-a-b. Ces deuxeffets concomitants
font que la chaîne croît en permanence du côté (+) et décroît du côté (-). Si l’on
fixe comme référence le monomère central du filament, l’ensemble de la chaîne
semble donc se déplacer. Ce processus est à la base d’un moteurmoléculaire qui
permet à certaines cellules de se déplacer au moyen d’un lamellipode (une large
extension membranaire faite de polymères d’actine que la cellule utilise pour ex-
plorer son environnement). Cependant il faut tenir compte que le fonctionnement
d’un tel moteur est d’une grand complexité, qui nécessite lapresence de beaucoup
d’autres protéines. Ces protéines permettent de réguler la polymérisation et d’or-
ganiser spatialement les filaments d’actine et elles sont à leur tour contrôlées par
d’autres protéines régulatrices qui interagissant avec toute la cellule.

Lesfilaments intermédiaires[51] sont les éléments les moins dynamiques du
cytosquelette. Ils sont très importants pour la structure du noyau et ils permettent
l’ancrage des organites (mitochondries, ribosomes, lysosomes, etc.). Ils ont une
taille intermédiaire entre les microfilaments d’actine et les microtubules et on les
trouve dans toutes les cellules eucaryotes.

LesmicrotubulesFig.2.3 [51], sont les constituants les plus rigides du cytos-
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FIG. 2.3 – Processus de polymérisation et depolymérisation d’un microtubule
[52].

quelette. Leur longueur de persistance est en effet de plusieurs millimètres, ce qui
dépasse largement l’échelle de la cellule, pour un rayon variant de 15 à 25nm
selon les types de microtubules. Cette rigidité leur est conférée par une structure
tubulaire due à l’assemblage particulier des monomères quiles composent. Les
microtubules sont polarisés de la même façon que les filaments d’actine, mais la
biochimie de polymérisation est différente. En particulier, il existe une instabilité
dynamique qui peut conduire à un raccourcissement très brutal d’un microtubule,
ce qui peut être à l’origine d’une force importante [53, 54, 55].

Les polymères du cytosquelette sont organisés en réseaux, faisceaux ou câbles
suivant les rôles qu’ils remplissent. Ce haut niveau d’organisation est rendu pos-
sible par la présence de centaines de protéines auxiliaires[51] : lesprotéines de
pontage, lesprotéines de branchement, lesprotéines capuchon, lesprotéines dé-
polymérisanteset lesmoteurs moléculaires.

Lesprotéines de pontage(ou crosslinking protéines), conduisent à la forma-
tion des pontages entre les différentes chaînes et modifientcomplètement les pro-
priétés mécaniques de la structure entière. La plupart des crosslinkers sont contrô-
lés par la cellule au moyen d’autres protéines de régulation, ce qui permet des
réorganisations parfois très rapides du cytosquelette quipeut ainsi changer d’une
façon spectaculaire d’une phase plastique-fluide à une élastique-solide et vice-
versa.

Les protéines de branchementsont parfois considérées comme un cas parti-
culier des précédentes, mais importantes essentiellementdans le cas des filaments
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FIG. 2.4 – Exemple de deux moteurs cellulaires se déplaçant sur un microtubule
grâce à deux protéines motrices : la dyneine et la kinesine qui se déplacent dans
le deux sens opposés [52].

d’actine.
Lesprotéines capuchonet lesprotéines dépolymérisantes, régulent les taux de

polymérisation des filaments à leurs extrémités.
Très importantes dans la détermination des propriétés mécaniques du cytos-

quelette est aussi la famille de protéines appeléesmyosines, (dont la kinésine et
dynéine font partie). Il s’agit demoteurs moléculairesse déplaçant le long de
l’actine grâce à la conversion de l’énergie chimique (produite par l’hydrolyse de
l’ATP) en énergie mécanique. Ces moteurs sont impliqués dansdes processus cel-
lulaires critiques comme la contraction musculaire et le transport vésiculaire. La
myosine peut s’ancrer aux filaments d’actine à une extrémitéet à une vésicule à
l’autre extrémité et en se deplaçant sur le filament d’actinepeut ainsi transporter la
vésicule (Fig.2.4). Le même mécanisme intervient quand la myosine se connecte
avec deux filaments d’actine en causant leur déplacement réciproque, dans les
fibres musculaires.

Le cytosquelette contribue à des nombreuses fonctions au sein de la cellule,
dont la régulation de sa forme, l’ancrage aux membranes des cellules voisines, le
maintien de sa structure interne, le transport de protéinesdans un endroit parti-
culier de la surface ou la contraction des cellules musculaires sont seulement une
petite partie de la liste des fonctions connues. De nombreuxrôles inconnus sont
mis en évidence régulièrement par la recherche qui est très active dans ce domaine.
Il apparaît donc claire que le cytosquelette est une structure multi-échelle d’une
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grande complexité et que son étude nécessite l’introduction de modèles simpli-
fiés. Dans le prochain paragraphe je décrirai les principauxmodèles actuellement
utilisés.

2.3 Modèles de matière active

FIG. 2.5 – a) Exemple de schématisation d’un ensemble de composants de la
cellule. Ce cas représente l’activité autour d’un Centrosome(centre cellulaire or-
ganisateur des microtubules) et plusieurs phénomènes sontpris en compte, en
particulier la diffusion et le transport actif des vésicules par différents type de
moteurs[56].b) Moteur de kynesine, composé par deux extrémités qui se lient
l’une à l’actine du microtubule l’autre à la vésicule à transporter, reliés par une
partie rigide [57].

Comme on a vue dans le paragraphe précédent les structures biologiques do-
tées de processus actifs présentent une grande complexité.La modélisation de
telles structures est donc très complexe, et ne peut prendreen compte tous les
details de ces systèmes. Les premiers modèles introduits pour l’étude du cytos-
quelette, encore largement utilisés par les biophysicienset biomécaniciens, sont
basés sur la mécanique des milieux continus. Dans ces modèles la nature molécu-
laire des composants du cytosquelette et plus en général du cytoplasme est omise
et la cellule est imaginée comme un milieu continu. Les différentes composantes
du cytosquelette sont cosidérées comme des objets rigides ou flexibles soumis à
l’ensemble des forces [60] :

1. les forcesthermiquesprises en compte par une dynamique brownienne ;

2. les forces dues aux interactionschimiques, par exemple celles dues aux mo-
teurs cellulaires ;
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FIG. 2.6 –a) La Biosphère, oeuvre architectural basée sur le principe dela tense-
grité, réalisée par l’architecte Richard Buckminster Fullerà Montréal pour l’ex-
position universelle de 1967 [58].b) Structure de tenségrité proposée par Ingber
en 1993 comme unité élémentaire du cytosquelette. Les 6 éléments rigides repré-
sentent les microtubules reliés entre eux les 24 câbles représentant les filaments
d’actine [59].

3. les forces defrottement, dues à la viscosité du cytoplasme et les contraintes
dues à la matrice extracellulaire.

L’évolution spatio-temporelle des différents objets suitles lois de la mécanique
classique. Les filaments d’actine, les filaments intermédiaires et les microtubules,
composant le cytosquelette, sont approximés par des longs cylindres plus ou moins
flexibles (les filaments d’actine étant plus flexibles des filaments intermédiaires,
et ces derniers plus flexibles des microtubules), ou par des chaînes composées par
des éléments rigides plus petits. Les vésicules et autres organites seront, en gé-
néral, approximés par des objets sphériques (ou ellissoidales). Les moteurs sont
approximés par des objets un peu plus complexes, composés, en général, par un
segment rigide (corp du moteur), doté de deux extrémités capables l’une de s’atta-
cher aux filaments du cytosquelette, et l’autre aux charges àtransporter (organites
et vésicules), comme montré en Fig.2.5.

L’activation des moteurs, comme le travail qu’il peuvent exécuter, sera déter-
miné par plusieurs paramètres dont le principal est la concentration d’ATP dans
le cytoplasme. Une description detaillée de cette approcheà la dynamique du cy-
tosquelette peut être trouvé dans [61]. L’efficacité de ce type de modèles dans la
description du cytosquelette et, plus en général, de la rhéologie de la cellule, dé-
pendra tant du nombre d’objets et de processus générant les forces qu’on réussit
à inclure dans le modèle, que de la précision des différents paramètres utilisés,
comme par exemple la quantité d’énergie disponible pour lesmoteurs, la visco-
sité, ou le module élastique des différents objets.
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La description des systèmes biologiques basés sur la mécanique des milieux
continus s’est avérée être très puissante car, basée sur desfondements théoriques
bien connus, elle est capable de décrire un grand nombre de processus observés
expérimentalement. Par exemple, elle est capable de décrire comment les mécano-
chimiques contrôlent les changements morphologiques cellulaires ou d’expliquer
la relation entre les déformations membranaires et les variations de la quantité
d’actine intracellulaire [62].

Néanmoins, les modèles basés sur la mécanique des milieux continus pré-
sentent des points faibles. En particulier une descriptionbasée sur les objets et
les forces est plus apte à décrire un processus particulier que non la dynamique
d’ensemble de toute une cellule (contenant un nombre énormede composants et
de processus différents). En outre ce modèle ne tient pas compte de toutes les in-
teractions chimiques qui interviennent entre les molécules qui composent les dif-
férentes parties du cytosquelette, ici considérées comme des d’objets homogènes.
Ces interactions peuvent avoir des répercussions sur la dynamique globale du cy-
tosquelette, pourtant omis par ce modèle. Ces importantes lacunes ont été mises
en évidence par Ingber et al., qui ont proposé un modèle totalement différent, basé
sur la théorie de latenségritéde l’anglais« tensile integrity»[63].

À différence de la théorie basé sur la mécanique des milieux continus, qui
utilise un approche locale, la théorie de la tenségrité, utilise un approche globale
dans la modélisation du cytosquelette. Elle étudie des modèles des structures ca-
ractérisées par la faculté à se stabiliser grâce au jeu des forces de tension et de
compression qui s’y répartissent et s’y équilibrent. La stabilité de ces structures
est donc obtenue par la répartition et l’équilibre des contraintes mécaniques dans
la totalité de la structure. Ainsi un système mécanique comportant un ensemble
discontinu de composants comprimés au sein d’un continuum de composants ten-
dus, peut se trouver dans un état d’auto-équilibre stable. L’idée de tensegrité a été
introduite par l’architecte Buckminster Fuller en 1961, quifit pour la première
fois une description de la tenségrité dans le contexte de la stabilité des construc-
tions réalisées avec un ensemble de barres (éléments comprimées) et de cables
(éléments tendus), Fig.2.6-a.

Les premiers modèles de tenségrité pour la cellule ont été proposés dans les
années 90 par Ingber et al. [63, 64, 65, 66]. Dans ce modèle lesforces de tension
dans la cellule représentent les microfilaments d’actine etles filaments intermé-
diaires du cytosquelette. Ces forces sont équilibrées par une structure d’éléments
interconnectés rigides comprimés, représentant le réseaudes microtubules, et par
les forces d’adhésion de la cellule à la matrice extra cellulaire. Les modèles de ten-
ségrité mettent en évidence une description du cytosquelette centrée sur la compo-
sante moléculaire ou les différents composantes apparaissent comme un ensemble
hiérarchisé au fonctionnement collectif.

Le premier modèle proposé était extrêmement simple, étant constitué de 6
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éléments rigides, représentant les microtubules, reliés entre eux par 24 câbles re-
présentants les filaments d’actine Fig.2.6-b. Grâce à l’amélioration des outils in-
formatiques et des techniques de calcule numérique, beaucoup de modèles plus
complexes, contenant un grand nombre d’éléments, ont été proposés [67]. Plus
récemment en faisant le point sur le modèle de tenségrité dans la compréhension
de la cellule [68, 69], Ingber a montré la capacité de la tenségrité de prévoir les
comportements complexes de la cellule, imiter la formationde motifs à l’intérieur
du cytosquelette et fournir une explication unifiée, prenant en compte l’ensemble
des paramètres en jeu et des résultats obtenus expérimentalement. Il se présente
donc comme un candidat très prometteur dans le cadre de la compréhension de la
biologie cellulaire.

Récemment T. Shen et P.G. Wolynes ont étudié le problème de la modélisation
du cytosquelette, considéré comme un prototype de matière active, en utilisant une
approche de physique statistique. Ici le cytosquelette estconsidéré d’un point de
vue microscopique, où entre en jeux seulement les éléments principaux de la struc-
ture, leur interactions et les forces chimiques (non conservatives). Cette approche
permet d’étudier le système dans des conditions de hors équilibre « naturelles»,
qui dépendent exclusivement des forces auquelles sont soumis les éléments du
système. Dans leur étude ils proposent la solution variationelle de l’équation mai-
tresse d’un système à multi-corps composé de particules sphériques motorisées
[70, 71] Ce modèle très simple prend en considération l’interaction à deux corps
entre les particules du type sphères dures adhésives. Cette interaction est souvent
utilisée dans les problèmes concernant les protéines biomoléculaires, par exemple
dans les études de leur cristallisation [72]. Ici le choix dece potentiel d’interac-
tion permet mimer l’effet des protéines liantes dans les systèmes cellulaires. La
dynamique du système est réalisée en tenant compte des forces thermiques et de
frottement, qui enduisent un mouvement brownien des particules, et des forces
non conservatives, dues aux moteurs chimiques, qui suiventun comportement
stochastique gouverné par deux paramètres. Le premier paramètre est l’énergie
disponible pour l’activation du moteur (liée à la concentration de l’ATP dans les
systèmes biologiques). Le seconde paramètre, lui, met en relation l’activation du
moteur aux conditions structurales du système : un moteur est dit adamantquand
son taux d’activation est indépendant des réarrangements structuraux locaux qu’il
cause. Au contraire il est ditsusceptiblequand son taux d’activation en dépend.
Pour un moteur susceptible le taux d’activation diminue quand son effet est d’aug-
menter l’énergie structurale du système. Cette diminution dans l’activation des
moteurs a été observée dans le cas de la croissance des microtubules dont la vi-
tesse est contrôlée par l’activation des moteurs cellulaires [73].

L’extrême simplicité de ce modèle le rend inapte à une description réalistique
du cytosquelette mais elle permet d’étudier les aspects généraux de la dynamique
hors-équilibre des systèmes actives et d’en mettre en évidence leur dépendance
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FIG. 2.7 –a) Stabilité de la phase cristalline (densité critiqueNc) pour le système
de particules motorisées du type sphères-dures pure (I) et sphères-dures adhé-
sives (II) en fonction du paramètreκ (lié à la fréquence d’activation du moteur)
pour différents valeurs du paramètres dont dépend la sensibilité des moteurs aux
conditions de l’environnement (s → 0 moteursadamantes, s → 1 moteurssus-
ceptibles) b) Stabilité de la phase cristalline (densiténc) pour le système de parti-
cules motorisées du type sphères-dures pure (I) et sphères-dures adhésives (II) en
fonction des paramètresκ ets. [71]

des paramètres des moteurs. Dans ce cas précis, T. Shen et P.G. Wolynes [70,
71] étudient l’effet des moteurs sur la stabilité des phases, cristalline et vitreuse,
pour le système constitué de particules motorisées, dans lecas d’un potentiel de
sphères dures pure, et dans celui de sphères dures adhésives. Contrairement à
ce qu’on pourrait s’attendre, l’effet de l’activation moteurs qui introduisent de
l’énergie dans le système, peut augmenter la stabilité de laphase cristalline (ou de
celle vitreuse), Fig.2.7. Cet effet peut être observé dans lacellule où l’activité des
moteurs cellulaires peut être associée à une phase rigide ducytosquelette.
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2.4 Méthodes expérimentales d’études de la matière
active

FIG. 2.8 – schéma des deux principaux mécanismes avec lesquels la cellule peut
internaliser des substances extracellulaires [51].a) Phagocytose, relative a l’inter-
nalisation d’objets ayant une taille importante (de l’ordre du micron).b) Endocy-
tose, relative a l’internalisation d’objets ayant une petite taille (de l’ordre de 100
nanomètres).

Dans ce paragraphe je donnerai un aperçu des principales méthodes expéri-
mentales utilisées pour étudier la rhéologie des systèmes actifs tels que la cellule.
Je montrerai ensuite un exemple d’étude expérimental que, pour la méthode uti-
lisée et le type de grandeus physiques mesurées, sera susceptible d’être mis en
relation avec les résultats obtenus dans mon travail. Les principales méthodes uti-
lisées dans l’étude des propriétés mécaniques du cytosquelette exploitent la ca-
pacité spontanée des cellules à internaliser des substances extracellulaires [61].
Toute cellule est capable d’effectuer cette opération parendocytose: des parti-
cules ou des macromolécules sont associées à la membrane externe de la cellule
qui s’invagine pour former de petites vésicules de moins de 100nm de diamètre.
Chacune de ces vésicules transporte son contenu vers d’autres vésicules mem-
branaires de la taille du micron, lesendosomes[50]. Avec un processus similaire
d’autres cellules (macrophages, amibes) réussissent à internaliser directement des
objets qui dépassent le micron parphagocytoseet qui se retrouvent à l’intérieur
de la cellule dans une vésicule qui prends le nom dephagosome. Ce processus est
utilisé normalement par les cellules macrophages pour éliminer des bactérie ou dé-
bris de cellule Fig.2.8. Ces deux mécanismes peuvent être utilisés pour obtenir, à
l’intérieur des cellules, des endosomes ou phagosomes magnétiques contenant des
billes-sondes, par exemple par endocytose de nanoparticules magnétiques ou par
phagocytose de billes magnétiques [75]. Une autre méthode souvent utilisée est
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FIG. 2.9 –a) Photo au microscope électronique d’un ensemble de microsphères
magnétiques attachées à une cellule musculaire humaine.b) Photo microscopie
en champ clair des microsphères attachées à une cellule musculaire humaine (en
noir), les points en vert sont les microsphères reconnues par l’algorithme numé-
rique qui suit leur trajectoire [61].

basée sur l’utilisation de sondes magnétiques dont la surface est couverte de diffé-
rentes protéines capables de se lier avec celles de la membrane cellulaire. L’étude
de la dynamique des sondes par un rhéomètre spécialement conçu Optical Ma-
gnetic Twisting Cytometer(OMTC), permet ainsi d’obtenir les informations sur
la rhéologie de la cellule [61, 74].

Les études expérimentaux de la viscoélasticité à l’intérieur de la cellule sont
peu nombreuses car les techniques de micromanipulation et de microscopie néces-
saires pour ce type d’études sont très récents [61, 74]. Commepour la microrhéo-
logie des fluides complexes, deux types d’approche différents sont principalement
utilisés. La première approche, qualifiée depassive, s’appuie sur l’observation du
mouvement brownien des billes-sondes internalisées dans la cellule. Le module
viscoélastique du cytoplasme est alors déduit à l’aide d’une équation de Stokes
généralisée [45], qui suppose la validité du théorème de fluctuation-dissipation
dans la cellule vivante (pourtant à priori hors de l’équilibre thermodynamique).
Dans la seconde approche, diteactive, les billes-sondes internalisées sont piégées
par pinces optiques ou magnétiques et la viscoélasticité locale du cytoplasme est
déduite, cette fois-ci de façon directe, à partir de la réponse de chaque bille à une
perturbation externe du champ magnétique [61, 74, 76, 77].

Un exemple intéressant de ce type d’étude expérimentale a été réalisé par P.
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FIG. 2.10 –a) Déplacement carré moyen des sphères magnétiques en fonction
du ∆t, pour différentes températures (cercles colorés), la courbe en cercles noirs
est relative à une mesure où l’ATP est épuisé. Dans la fenêtrela distribution de
probabilité des déplacements en fonction du déplacement pour différentes tem-
pératures.b) Exemple de trajectoire d’une particule-sonde magnetiqueattachée à
une cellule musculaire humaine [74].

Bursac et al. [61, 74]. Les auteurs ont étudié la rhéologie d’un échantillon de cel-
lules musculaires humaines en utilisant des microsphères magnétiques. Ces der-
nières ont été liées aux cellules grâce à deux protéines liantes (Fig. 2.9). L’étude
de la dynamique des microsphères soumises à un champ magnétique oscillant
externe, réalisé avec la méthode OMTC, a permis aux auteurs decalculer soit
le déplacement carré moyen des microsphères, lié à leur diffusivité, soit le mo-
dule d’élasticité pour ce type de cellules. En particulier,du déplacement carré
moyen Fig.2.10-a on peut observer qu’en présence d’ATP (système actif) les
particules-sonde suivent un comportement ballistique à temps courts et diffusif
à temps longs. Ce comportement change drastiquement quant l’ATP est épuisé et
le système devient passif. Dans ce cas on observe un mouvement sous diffusif des
particules-sonde à temps court (comme si elles étaient enfermées dans une cage),
qui devient super diffusif à temps long (les billes particules sonde semblent ef-
fectuer des sauts). Un exemple de trajectoire d’une bille-sonde obtenu dans cette
expérience est montré en figure Fig.2.10-b, [61, 74].

Ces types d’expériences ont une limitation importante : le fait de lier des
sondes dans la cellule en change la structure, ainsi on ne peut qu’étudier les ca-
racteristiques du système composée« Cellule-sondes». Néanmoins elles restent
particulièrement importantes car elles sont les premièresqui permettent une ob-
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servation directe des proprietes rhéologiques des cellules vivantes.

2.5 Conclusions

Dans ce chapitre j’ai donné une description des systèmes de matière active.
Ces systèmes sont particulièrement importants en biologie car présents dans la
pluspart des organismes vivants. Leur étude permet de mieuxcomprendre beau-
coup des phénomènes, comme par exemple la rhéologie des colonies de bactéries,
ou l’organisation des structures internes des cellule vivants. Dans le paragraphe
2.2 j’ai traité l’exemple du cytosquelette. Cette structureformée de différents
types de filaments de protéines, constitue une sorte de squelette pour la cellule.
Contrairement à ce qu’on pourrait penser en parlant de squelette, le cytosquelette
n’est pas une structure rigide fixe, mais une structure active, capable de changer
sa forme et pouvant passer d’un phase solide-élastique à unefluide-plastique en
permettant à la cellule de répondre aux contraintes externes. En outre le cytosque-
lette participe à un grand nombre de processus cellulaires comme, par exemple, le
transport de vésicules ou la division cellulaire.

Dans le paragraphe 2.3 j’ai décrit les principaux modèles théoriques utilisés
dans la description du cytosquelette. En particulier j’ai décrit le modèle basé sur la
mécanique du milieu continu, encore le plus utilisé par les biomécaniciens et les
biophysiciens. Le modèle de tensegrité, plus récent, que dans les dernières années
a pris une place de plus en plus importante dans la description du cytosquelette
et qui mieux se prête à la modélisation numérique, en permettant ainsi des si-
mulations par ordinateur capables de rendre compte de la plupart des propriétés
rhéologiques du cytosquelette.

Dans la dernière partie j’ai présenté une approche différente basée sur la phy-
sique statistique. Dans cette approche on modélise les systèmes actifs d’un point
de vue microscopique, où les seules hypothèses nécessairesconcernent le type
de particules et leurs interactions. L’utilisation de la mécanique statistique dans
l’étude de ces modèles permet donc de comprendre les systèmes actifs d’un point
de vue thermodynamique. J’ai montré un exemple de cette méthode, un modèle
simple pour le cytosquelette, composé de particules sphériques en interaction et
motorisées [70, 71]. Comme on verra en détail dans la suite, cemodèle sera le
point de départ de mon travail.

Dans le paragraphe 2.4 j’ai présenté les méthodes expérimentales que, très
récemment, ont été mis au point dans l’étude de la rhéologie de la cellule. Ces
méthodes utilisent la capacité spontanée des cellules à internaliser des substances
extracellulaires. En suivant la dynamique des micro particules magnétiques ainsi
introduites à l’intérieur de la cellule les chercheurs peuvent déduire les propriétés
du cytosquelette. À titre d’exemple j’ai décrit l’une des premières expériences
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réalisées avec cette méthode.
Dans ce contexte, on peut se demander si, comme dans les cas des systèmes vi-

treux montrés dans le premier chapitre, les systèmes de matière active présentent
une violation du TFD, et s’il est possible de définir une température effective.
Dans le cas affirmatif, il serait important comprendre le rapport entre la tempéra-
ture effective et les paramètres qui contrôlent« l’activité »du système, comme par
exemple la force des moteurs cellulaires dans le cytosquelette. L’existence d’une
tel relation permettrait par exemple, à partir d’une mesuredirecte de tempéra-
ture effective, d’avoir accès à l’information relative a l’activité des moteurs. Dans
ce travail je me propose de trouver une réponse à ces questions en utilisant une
approche par simulation numérique. Je proposerai deux modèles basés sur celui
proposé par T. Shen et P.G. Wolynes [70, 71], décrit dans le paragraphe 2.3. Il
s’agit de deux modèles simples, un modèle de particules sphériques motorisées
et un modèle de polymères semi-flexibles motorisés. Comme dans le cas proposé
par Shen et Wolynes ces deux contiennent seulement les ingrédients principaux
du problème : une interaction a deux corps entre particules,l’interaction entre les
particules et le milieu qui les contien (prise en compte par une dynamique brow-
nienne de ces dernières), et la présence des processus actifs générés par les mo-
teurs. Le choix d’un tel type de modèles, “simples”, est faitdans le but de mettre
en évidence les effets des forces des moteurs sur la dynamique hors d’équilibre
des systèmes, autrement beaucoup plus difficiles à extrapoler pour des systèmes
plus complexes. Une description détaillée de ces deux modèles sera présenté dans
la seconde partie de ce travail. Dans la première partie du prochain chapitre je
décrirai en général la méthode utilisée pour la simulation de deux modèles de
matière active, ladynamique moléculaire. Cette méthode est une des premières
utilisées dans la simulation des systèmes contenant un grand nombre des parti-
cules interagissantes. Je l’ai choisie car elle présente plusieurs avantages : il y a
des algorithmes très stables du point de vue numérique et unegrande flexibilité,
dans le sens qu’elle a été utilisé avec succès dans la simulation de beaucoup de
systèmes différents (liquides et verres entre autres). Mais surtout parce qu’elle per-
met de calculer aisement les grandeurs auxquelles je suis intéressé : les fonction
de repose et corrélation décrites dans le premier chapitre et de réaliser de calculs
où l’on simule des conditions similaires a celles expérimentales montrées dans ce
chapitre. Je décrirai en détail ces méthodes de calcul dans la seconde partie du
prochain chapitre.



Chapitre 3

Méthode de la dynamique
moléculaire

3.1 Introduction

Dans le chapitre précédent on a vu que les exemples réels de matière active,
tels que le cytosquelette ou les colonies de bactéries, sontextrêmement complexes
à étudier. À petite échelle, la dynamique de chaque molécule, concernant des éner-
gies de l’ordre deE ∼ kBT , est déterminée par les forces thermiques. À plus
grande échelle les forces thermiques ne suffisent plus à expliquer la dynamique
des structures plus complexes, car les énergies concernéessont beaucoup plus im-
portantesE ≫ kBT . À cette échelle ils interviennent des processus actifs qui
utilisent de l’énergie chimique, ce qui donne à la matière active des propriétés
structurales surprenantes : dans les cellules vivantes parexemple, le cytosquelette
peut changer sa structure et passer d’une phase plastique-fluide à une élastique-
solide et viceversa. Les processus actifs permettent aussile transport rapide de
certaines macromolécules d’une partie à une autre, à l’intérieur de la cellule. La
multiplicité et complexité des processus impliqués dans laproduction de l’énergie
chimique et dans la conséquente activation des moteurs cellulaires est telle que
une compréhension globale du problème est à l’heure actuelle impossible.

Une aide importante dans la compréhension de ces systèmes peut venir d’une
approche par simulations numériques. Malgré les grands progrès dans les perfor-
mances de calcul des ordinateurs modernes, une approche prenant en compte tous
les processus entrant en jeu, pour des modèles très réalistes, est encore impossible.
On doit se contenter soit d’analyser en détail une petite portion du système, et un
processus spécifique, soit comme dans notre cas, d’utiliserles simulations numé-
riques pour comprendre le problème du point de vue de la mécanique statistique,
en utilisant des modèles de matière active simplifiés, mais qui tiennent en compte
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les processus de base qu’on estime être fondamentaux. En particulier, dans ce tra-
vail on est intéressé à vérifier si, pour ces type de systèmes hors équilibre, il est
possible d’appliquer la relation de fluctuation-dissipation, introduire le concept
de température effective et en étudier la relation avec les forces non conservatives,
induites par les processus actifs. Pour cela on utilisera deux modelès très simples,
un atomique et un moléculaire qui prennent en compte les paramètres principaux
du problème :

1. Lesinteractions thermiquesentre les particules et le milieux où elles sont
immergées. On considérera des particules évoluant avec unedynamique
brownienne.

2. Lesinteractions conservativesentre les particules. On choisira de potentiels
d’interaction adaptées aux problèmes biologiques.

3. La présence desprocessus actifs, modélisés par un algorithme stochastique
qui simule la présence des moteurs cellulaires appliquées aux particules.

Dans cette approche j’ai choisi d’utiliser la méthode de la dynamique moléculaire.
Cette méthode a été utilisée depuis longtemps dans beaucoup de domaines de
la physique, en particulier dans les études en physique de lamatière condensée.
Plus récemment la dynamique moléculaire a été utilisée avecsuccès dans l’étude
des systèmes hors équilibre, comme les verres [8], ou dans des simulations de
liquides cisaillés [7], ces dernières avec une approche visant à l’étude de la RFD
hors équilibre. Le choix de cette méthode permet donc l’utilisation d’algorithmes
stables, et des méthodes d’étude de la RFD qui ont déjà fait leurs preuves. De plus,
comme on verra dans le dernier chapitre, elle permet de réaliser des simulations
qui reproduisent des conditions similaires à celles expérimentales et donc une
comparaison qualitative des résultats avec ceux des premières expériences sur la
matière active.

Dans la suite de ce chapitre j’introduirai la méthode de la Dynamique Molé-
culaire, newtonienne (paragraphe 3.2) et brownienne (paragraphe 3.7). J’en décri-
verai les principes de base et les principaux algorithmes implémentés dans le code
de simulation que j’ai réalisé dans le cadre de ce travail. Dans la dernière partie
je décrirai les méthodes de calcul des principales grandeurs physiques qui seront
utilisées dans les derniers chapitres.

3.2 Dynamique Moléculaire Newtonienne

La Dynamique Moléculaire (MD) classique [78], est une technique de simula-
tion numérique dans laquelle l’évolution temporelle d’un certain nombre de parti-
cules (atomes ou molécules) interagissantes est obtenue enintégrant les équations



Dynamique Moléculaire Newtonienne 53

du mouvement de Newton :

Fi = miai = mi
d2ri

dt2
, (3.1)

où mi et ai sont respectivement la masse et l’accélération de la particule i avec
1 ≤ i ≤ N . Fi = Fcons

i +Fext
i est la force totale qui agit sur la particule due à l’in-

teraction avec les autres particules du système,Fcons
i = −∇ri

U (r1, r2, .....rN , )
et aux contraintes externesFext

i . U (r1, r2, .....rN , ) est le potentiel d’interaction
qui dépend de la position des particulesri.
La dynamique moléculaire est une méthode déterministique dans le sens qu’une
fois fixée une configuration initiale (position et vitesses pour chaque particule du
système), son évolution temporelle est en principe complètement déterminée. On
dit en principe parce que la finitesse du pas d’intégration etles erreurs d’arrondis-
sement, toujours présents dans une simulation numérique, portent à une déviation
de la trajectoire exacte. Un choix adéquat du pas d’intégration et de la précision
numérique permet quand même une bonne approximation de la trajectoire exacte.

Quand on exécute une simulation de dynamique moléculaire l’ordinateur cal-
cule la trajectoire du système dans un espace des phases de dimension6N (3N
positions et3N impulsions), de ce point de vue on peut voir la dynamique molécu-
laire comme une méthode de mécanique statistique, car elle permet d’obtenir des
configurations du système, distribuées en accord avec un certain ensemble statis-
tique. Dans une simulation de dynamique moléculaire il est toujours possible tenir
constants certains des paramètres thermodynamiques. Le choix des paramètres à
tenir constants permet donc d’obtenir des configurations dans un ensemble statis-
tique choisi [78]. Par exemple on peut réaliser des simulations en tenant constants
le nombre de particulesN , le volumeV et l’énergie totaleE, et obtenir des confi-
gurations distribuées selon l’ensemble microcanoniqueNV E. On peut réaliser
des simulations en tenant constants le nombre de particulesN , le volumeV et la
températureT , donc obtenir des configurations dans l’ensemble canoniqueNV T ,
et ainsi de suite pour les autres ensembles.

En mécanique statistique les quantités physiques sont obtenues en faisant la
moyenne de leurs valeurs sur un ensemble des configurations.La dynamique mo-
léculaire donne un moyen d’obtenir ces configurations. En général les valeurs des
quantités physiques sont obtenues en faisant la moyenne temporelle des valeurs
instantanées obtenues pendant la simulation. En effet pourdes temps de simu-
lation longs, si le système est en équilibre on s’attend qu’il puisse explorer tout
l’espace des phases. La moyenne temporelle sera, dans ce cas, une bonne approxi-
mation de la moyenne d’ensemble.

La dynamique moléculaire peut être aussi utilisée dans la simulation des sys-
tèmes hors équilibre. Dans ce cas, elle est utilisée pour réaliser un grand nombre de
trajectoires independentes, (réalisations indépendantes de la même expérience), et
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les quantités physiques sont obtenues en faisant directement une moyenne d’en-
semble.

3.3 Modéliser les interactions physiques

L’ingrédient fondamentale dans une simulation est le choixdu modèle pour
le système physique. En dynamique moléculaire ce choix se traduit dans celui
du potentiel d’interactionU (r1, r2, .....rN , ). Cette fonction représente l’énergie
potentielle du système, et elle dépend de la position réciproque des particules. Le
choix plus simple pour le potentiel d’interaction est du typepotentiel de paires:

U (r1, ..., rN , ) =
N

∑

i=0

N
∑

j>1

φ (r1, ..., rN ) . (3.2)

Les potentiels de paires sont très utilisés dans les simulations des systèmes li-
quides, colloides et verres. Un exemple de potentiel très utilisé est le potentiel
Lennard Jones (12-6):

φLJ (r) = 4ǫ

[

(σ

r

)2n

−
(σ

r

)n
]

; n = 6. (3.3)

où ǫ fixe l’échelle d’énergie,σ est le diamètre des particules etr est la distance
entre deux particules en interaction. L’énergie potentielle totale est obtenue avec
la relation Eq.(3.2). Ce potentiel (montré en Fig.3.1) a une partie partie fortement
répulsive pourr petit, présente un minimum pourr = 21/6σ et une parie attrac-
tive pourr grand. À petites distances le terme1/r12 est dominant, cette partie
modelise la répulsion entre particules en empêchant leur superposition. À grandes
distances le terme1/r6 devient dominant , cette partie modelise l’attraction des
particules et donne la cohésion du système. Les paramètresǫ, σ etn, peuvent être
adaptés au cas par cas selon le système physique dont on veux réaliser la simula-
tion.

Le rayon d’interaction du potentiel LJ est infini, mais dans la pratique on uti-
lise un rayon d’interaction limitérc. Cette approximation est possible car pour
grandes distances la valeur du potentiel tend à zéro (donc l’erreur commise est
petite). Par exemple en correspondance derc = 2.5σ, communement utilisé dans
les simulations, le potentiel a une valeur de 1.5% de la profondeur du puits de po-
tentiel. Cette approximation permet une grande économie computationnelle, car la
plus part du temps de simulation est employé dans le calcul des forces. L’introduc-
tion derc permet ainsi de réduire d’un facteur4πr3

c/3L
3 le nombre d’interactions,

où L est l’arête de la boîte de simulation, donc de réduire considérablement les
temps de simulation.
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FIG. 3.1 – Diagramme du potentiel Lennard JonesφLJ et du potentiel Tronqué et
Décaléφ′

LJ , en fonction de la distancer entre deux particules.

Dans le cas du potentiel LJ, l’utilisation derc introduit une discontinuité dans la
valeur des forces entre deux particules, qui aura une valeurfinie pourrij ≤ rc et
zéro pourrij > rc. Cette discontinuité peut introduire une instabilité dans la so-
lution numérique des équations différentielles du calcul des forces. Pour éviter ce
problème la solution plus utilisée est d’approximer le potentiel LJ avec sa version
Tronquée et Décaléφ

′

LJ ,[79, 80, 81] :

φ
′

LJ(r) =







φLJ(r) − φLJ(rc) − (r − rc)
(

dφLJ (r)
dr

)

r=rc

r ≤ rc

0 r > rc

(3.4)

où un terme linéaire est ajouté au potentiel de sorte que sa dérivée (la force) et le
potentiel même, deviennent nulles en correspondance derc. Le potentielφLJ et le
potentiel tronquée et décaléφ

′

LJ sont montrés en FIG.3.1.
Le potentiel LJ et plus en général le potentiel de paires peuvent être de bons

modèles pour beaucoup de systèmes physiques, par exemple certains gaz, liquides,
verres ou colloides. Pour d’autres systèmes comme par exemple les metaux ou
les semi-conducteurs l’approximation à deux corps, trop brutale, ne permet pas de
rendre compte de la plupart des processus physiques impliqués. Pour ces systèmes
plusieurs types de potentiels à multi-corps ont été modélisés, ce qui permet des
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simulations de dynamique moléculaire plus réalistiques. Comme on verra plus en
détails dans le prochain chapitre, dans notre étude on utilisera le potentiel LJ sous
différentes formes, soit pour modéliser l’interaction entre particules actives pour
un système atomique, soit pour l’interaction entre différents polymères dans un
système moléculaire.

3.4 Conditions aux limites périodiques

Dans les simulations de dynamique moléculaire on considèreun nombre fini
de particules, avec une limite imposée par les moyen informatiques actuels, de
l’ordre de 106 particules pour les plus grands systèmes [82, 83], donc encore
très loin des systèmes réels, ayant un nombre de particules de l’ordre du nombre
d’AvogadroNA ≃ 1023. Si, par simplicité, on considère un système de forme cu-
bique d’arêteL, le rapport entre le nombre de particules à la surface et leurnombre
totale sera de l’ordre de1/L. Contrairement à ce qui se passe pour les systèmes
de grande taille, où ce rapport est négligeable, dans les systèmes de petite taille ce
rapport devient important. Dans une simulation de dynamique moléculaire il faut
donc tenir compte du fait que les effets de surface sont surestimés. Afin d’éviter
les effets de surface il est convenable d’utiliser des conditions aux limites pério-
diques. L’idée est la suivante : on considère une boîte cubique contenant toutes les
particules du système et on imagine que la boîte soit dupliquée à l’infini, par trans-
lation rigide, dans les trois directions cartesiennes. L’espace est ainsi rempli par
un nombre infini d’images de la boîte d’origine et des particules qu’elle contient.
Toutes les images évoluent ensemble dans le temps, mais seulement l’évolution
temporelle de la boîte principale est effectivement réalisée par le programme. Si
on considère une particulei individuée par sa positionRi on assume qu’elle repré-
sente un ensemble infini de particules ayant positionsRi + (la + mb + nc) avec
l,m, n, entiers eta,b, c les vecteurs déterminants la boîte principale. L’artifice
est qu’une particule interagit non seulement avec les particules de la même boîte,
mais aussi avec leurs images dans les boîtes voisines. La situation est représentée
schématiquement pour un système en deux dimensions en figure3.2.

3.5 Calcul des forces

Le calcul des forces est la partie de la simulation qui consomme le plus de
temps. Cette operation comporte deux actions, la première est l’évaluation des
distancesrij parmi tous le couples (i, j) particules, la seconde est le calcule de la
forcefi qui agit sur chaqu’une desN particules dû aux autresN − 1 particules.
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FIG. 3.2 – Exemple de conditions aux limites périodiques en deuxdimensions.
Une particule appartenant à la boîte principale peut interagir avec les particules
dans la même boîte et avec leurs« images» dans les boîtes voisines.

Pour un potentiel des paires on a :

fi =
∑

j>i

fij(rij) (3.5)

où,rij = ri − rj, et

fij = −∇riφ(rij) = −
1

rij

(

dφ(rij)

drij

)

rij. (3.6)

Dans le paragraphe 3.3 on a vu qu’en approximant le potentielφ avec un potentiel
tronqué et décalé on peut économiser du temps de calcul, en considérant seule-
ment les forces entre particules distantesr(ij) < rc, mais cette operation reste
globalement de l’ordreO(N2). Pour réduire ce temps on peut utiliser la méthode
de laliste des voisins[78] : on considère que chaque particule est entourée d’une
sphère ayant rayonrL = rC + rS, comme décrit en Fig.3.3, et on construit une
liste de toutes les particules à son intérieur (liste des voisins). La liste varie dans
le temps, donc elle doit être mise à jour régulièrement. La valeur derS et la fré-
quence de mise à jour de la liste sont choisies en considérantque pourrS trop
grand la liste contiendra beaucoup de particules et il faudra trop de temps pour la
calculer. À l’inverse, si on choisit une valeur trop petite,la liste sera plus courte,
il faudra moins de temps pour la calculer, mais il faudra la mettre à jour trop sou-
vent. Les bonnes valeurs pour ces paramètres seront évaluées au cas par cas en
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FIG. 3.3 – Représentation graphique de la liste de Verlet : la particule en noir
interagit avec toutes les particules à l’intérieur de la sphère de troncature de rayon
rC (en bleu), la liste des voisines est constituée de toutes lesparticules contenues
dans la sphère de rayonrL (particules bleues plus particules rouges).

cherchant un compromis entre les deux effets [84]. En utilisant la méthode de la
liste des voisins le temps d’évaluation des distances diminue, et il sera proportion-
nel àN(n − 1)/2, ou n est le nombre de particules contenues en moyenne dans
les listes.

Une version plus complexe de la méthode de la liste des voisins appeléelinked
list method[85, 86], développée pour les simulations avec un grand nombre des
particules, permet de réduire encore le temps nécessaire aucalcul des distances.
L’idée de base est la même, seulement dans ce cas la boîte de simulation est divi-
sée enNc cellules ayant une arêtel > rc. Les listes relatives à chaque particule,
seront calculées de sorte à contenir seulement les particules appartenant aux cel-
lules voisines. Avec cette méthode, qu’on ne détaille pas, le temps pour calculer
les distances devient proportionnel à13.5NNc [86].

3.6 Algorithme d’intégration

Le coeur d’un programme de simulation de dynamique moléculaire est l’al-
gorithme d’intégration des équations du mouvement. Le différents types d’al-
gorithmes utilisés sont basés sur la méthode des différences finies, où le temps
est discrétisé sur une grille dont deux point consécutifs ont une distance∆t. En
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connaissant les positions et les vitesses des particules à un tempst, le schéma
d’intégration donne ces quantités à un tempst + ∆t. L’itération de cette pro-
cédure donne l’évolution temporelle du système. Les erreurs commis dans cette
approximation sont principalement de deux types :

– Erreurs de troncation, liées à la précision de la méthode des différences
finies. Cette méthode est basée sur un développement de Taylordes quan-
titéesr(t) et v(t), tronquées à un certain ordre, dont le nom. Ces erreurs
dépendent du type d’algorithme utilisé.

– Erreurs d’arrondissementliées au nombre fini de chiffres utilisées pour les
variables dans le calcule à l’ordinateur. Ces erreurs sont indépendantes de
la particulière implémentation de l’algorithme et sont intrinsèques de la mé-
thode.

Les deux peuvent être réduites en diminuant le∆t. Pour∆t grand les erreurs de
troncation sont dominantes, mais elles diminuent rapidement avec∆t, tant que les
erreurs d’arrondissement diminuent plus lentement et elles deviennent dominantes
pour∆t petits. Entre les différents types d’algorithmes d’intégration, l’un des plus
utilisés, pour sa simplicité et stabilité, estl’algorithme de Verlet[87]. L’idée de
base est d’écrire deux développements de Taylor tronqués à l’ordre 3 pour les
positionsr(t + ∆t) et r(t − ∆t) :

r(t ± ∆t) = r(t) ± v(t)∆t +
1

2
a(t)∆t2 ±

1

6
b∆t4 + O(∆t4), (3.7)

où r(t) sont les positions,v(t) les vitesses,a(t) les accélérations etb(t) les dé-
rivées troisièmes des positions des particules. En additionnant les deux équations
précédentes on obtient :

r(t + ∆t) = 2r(t) − r(t − ∆t) + a(t)∆t2 + O(∆t4). (3.8)

Cette relation donne la nouvelle position des particules au temps(t + ∆t) à partir
de leur position et accélérationsa(t) = (1/m)∇rU(r(t)) au tempst. De la rela-
tion Eq.(3.8) on peut voir que la précision dans le calcul desnouvelles positions
est de l’ordre de∆t4, même si les dérivées troisièmes n’apparaissent pas direc-
tement. Un défaut important de l’algorithme de Verlet dans cette forme est que
les vitesses ne sont pas calculées directement. Leurs valeurs sont importantes car
utilisées dans le calcul de l’énergie cinétique et donc dansla vérification de la
conservation de l’énergie totale du système. Les vitesses doivent être calculées à
partir des positions avec la formule :

v(t) =
r(t + ∆t) − r(t − ∆t)

2∆t
(3.9)

avec une précision de l’ordre de∆t2. Ces défauts peuvent être corrigés en utilisant
une autre version de l’algorithme de Verlet appeléeVelocity Verlet[88], où les
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positions et les vitesses au tempst + ∆t sont obtenues à partir des positions et
vitesses au tempst :

r(t + ∆t) = r(t) + tv(t)∆t +
1

2
a(t)∆t2,

(3.10)

v(t + ∆t) = v(t) +
1

2
[a(t) + a(t + ∆t)]∆t.

Dans l’implémentation de cet algorithme on introduit un passage intermédiaire
pour le calcul des vitesses : on évalue d’abord les vitesses àl’instant t + ∆t

2
à

partir des positions et accélérations au tempst, on calcule les accélérations au
tempst+∆t à partir des positions au tempst+∆t et ensuite les vitesses au temps
t + ∆t à partir des vitesses au tempst + ∆t

2
et des accélérations àt + ∆t :

r(t + ∆t) = r(t) + tv(t)∆t +
1

2
a(t)∆t2,

v(t +
∆t

2
) = v(t) +

1

2
a(t)∆t,

(3.11)

a(t + ∆t) = (1/m)∇rU(r(t + ∆t)),

v(t + ∆t) = v(t +
∆t

2
) +

1

2
a(t + ∆t)∆t.

Cette méthode permet d’obtenir la même précision dans le calcul des trajectoires
avec l’avantage que les vitesses sont directement calculées avec une précision de
l’ordre de∆t3.

3.7 Dynamique moléculaire brownienne

La dynamique moléculaire newtonienne, n’est pas la méthodeplus apte à si-
muler des systèmes contenant plusieurs type de particules qui évoluent dans des
échelles de temps très différentes, comme par exemple les systèmes biologiques.
Ces systèmes peuvent être bien décrits par une dynamique brownienne. Dans ce
paragraphe je donnerai donc une description de comment on peut appliquer la
méthode de la dynamique moléculaire pour simuler des systèmes browniens. Une
particule brownienne est une particule de grandes dimensions immergée dans un
solvent constitué de particules beaucoup plus petites. Le mouvement de la parti-
cule brownienne est dû aux collisions irrégulières avec lesparticules du solvent.
En principe, pour simuler un système de particules browniennes, on pourrait inté-
grer les équations du mouvement de Newton pour toutes les particules, celles du
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solvent comprises. Une une telle approche nous obligerait àsuivre la dynamique
rapide triviale d’un nombre énorme de particules, pour pouvoir suivre celle d’un
petit nombre de particules browniennes, lentes, dont on veut étudier les propriétés
physiques. Entre autres, pour pouvoir simuler correctement l’évolution des parti-
cules du solvent on serait obligé d’utiliser un pas d’intégration∆t petit par rapport
à l’échelle de temps de la dynamique des particules browniennes. Les temps de
simulation deviendraient ainsi énormes.
Pour pouvoir utiliser la dynamique moléculaire d’une façonefficace dans l’étude
d’un système brownien on considère alors une approche différente : les particules
du solvant sont omises de la simulation et leur effet est approximé par la combi-
naison des forces aléatoires et des termes de frottement [78]. La dynamique du
système est donc obtenue comme solution d’une équation de Langevin.

mi
dvi(t)

dt
= −ξmivi(t) + Fi(t) + ηi(t). (3.12)

−ξmivi est la force de frottement agissant sur la particulei de massemi et vi-
tessevi, ξ est le coefficient de frottement etηi(t) est la force d’amortissement
satisfaisant les conditions suivantes :

〈ηi(t)〉 = 0, (3.13)

〈ηi(t)ηi(t
′)〉 = 2mikBTξδ(t − t′). (3.14)

L’intégration numérique de l’Eq.(3.12) peut être réaliséeavec une généralisa-
tion de l’algorithme de Verlet vu dans le cas Newtonien, appelé algorithme d’Er-
mak’s [89].

r(t + δt) = r(t) + c1δtv(t) + c2δt
2a(t) + δrG, (3.15)

v(t + δt) = c0v(t) + (c1 − c2)δta(t) + c2δta(t + δt) + δvG. (3.16)

Où les coefficients sont définis par les relations :

c0 = e−ξδt , c1 =
1 − c0

ξδt
, c1 =

1 − c1

ξδt
. (3.17)

δrG et δvG sont des variables aléatoires [78]. Chaque coupleδrG , δvG, par
exempleδriα

G , δviα
G est généré par une distribution Gaussienne à deux valeurs,

ayant moyenne égal à zéro, variances

σ2
r = 〈(δriα

G)2〉 = 2ξ
kBT

m

t+δt
∫

δt

f 2
r (t′)dt′, (3.18)

σ2
v = 〈(δviα

G)2〉 = 2ξ
kBT

m

t+δt
∫

δt

f 2
v (t′)dt′, (3.19)
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et coefficient de corrélationcrv définie par la relation suivante :

crvσrσv = 〈δriα
Gδviα

G〉 = 2ξ
kBT

m

t+δt
∫

δt

f 2
r (t′)f 2

v (t′)dt′ = δt
kBT

m

(1 − e−ξδt)2

ξδt
.

(3.20)

Cette méthode ne permet pas d’avoir des résultats précis à temps courts, mais à
temps longs est elle permet d’obtenir un bon compromis entreprécision de résul-
tats et temps de simulation[78].

La méthode peut être améliorée en tenant compte de l’effet demémoire dû
aux interactions hydrodynamiques “véhicules ” par le solvent. Néanmoins l’in-
troduction des interactions hydrodynamiques augmente d’une façon importante
la complexité du code. Pour mon étude où l’intérêt principale est de mettre en
évidence l’effet dû à l’introduction des moteurs sur les particules browniennes,
j’ai opté pour un code simple, basé sur l’algorithme d’Ermak’s où l’interaction
hydrodynamique est omise.

3.8 Calcul des quantités physiques

Pour calculer une quantité physique, avec la méthode de la dynamique mo-
léculaire, il faut d’abord l’exprimer en fonction des coordonnées et des vitesses
des particules et d’en calculer la moyenne sur différentes trajectoires ou sur plu-
sieurs configurations indépendants. Dans le premier cas il faut réaliser plusieurs
simulations à partir de configurations initiales indépendants. Dans le second il faut
réaliser une seule simulation et considérer des configurations à séparées dans le
temps par un∆t > τα, ce qui assure leur indépendance. En général on procède en
définissant une valeur instantanée au tempst de la propriété physiqueA à laquelle
on est intéressé :

A(t) = A(r1(t), ..., rN(t),v1(t), ...,vN(t)), (3.21)

et on calcule sa valeur moyenne :

〈A(t)〉 =
1

Nconf

Nconf
∑

t=1

An(t), (3.22)

où An(t) est la valeur deA(t) dans la configurationn du système, etnconf est le
nombre total de configurations indépendants considérées. En pratique il y a deux
différentes façons de procéder selon le type de quantité qu’on veut calculer. Quand
les quantités à calculer sont simples et ne ralentissent pasd’une façon importante
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l’exécution du code,A(t) et
∑

t A(t) sont directement calculées pendant la simu-
lation. La moyenne est ainsi obtenue à la fin de la simulation en divisant par le
nombre total de configurations indépendants obtenues.
Quand au contraire on doit calculer des quantités complexes, les positions et les vi-
tesses des particules sont périodiquement enregistrées dans unfichier trajectoire.
Ce fichier est en suite analysé avec un autre programme qui calcule les quanti-
tés désirées. Cette méthode, qui implique l’utilisation d’une grande quantité de
mémoire dans les supports de stockage, présente l’avantagede pouvoir analyser
plusieurs fois les mêmes résultats, ou de calculer des nouvelles quantités qu’on
n’avait pas prévu au départ, sans devoir refaire les simulations. Dans la suite de ce
paragraphe je décrirai la méthode de calcul des moyennes desquantités physiques
standard le plus souvent calculées dans une simulation de dynamique moléculaire
et en particulier celles qui seront importantes dans mon travail.

Énergies

L’énergie potentielle est généralement calculée au même temps que les forces
d’interaction. Sa valeur moyenne, dans le cas d’un potentiel d’interaction à deux
corps pour un système constitué deN particules, est donnée par

〈U(t)〉 = 〈
N

∑

i=1

N
∑

j>i

φ(|ri(t) − rj(t)|)〉. (3.23)

L’énergie cinétique moyenne est donnée par :

〈Ec(t)〉 =
1

2
〈

N
∑

i=1

mi(vi(t))
2〉, (3.24)

L’énergie totaleE(t) = Ec(t) + U(t) dans une simulation Newtonienne doit être
conservée. En effet il est pratique courante de la calculer àchaque pas de simu-
lation comme un test pour vérifier qu’elle reste constante : pendant la simulation
une partie de l’énergie passe de l’énergie cinétique à cellepotentielle et viceversa,
mais leur somme reste constante. En réalité même dans l’énergie totale il y a des
petites fluctuations de l’ordre d’une part sur104, dues aux erreurs numériques
d’intégration (décrites dans le paragraphe 3.6). Ces fluctuations diminuent avec le
pas d’intégration∆t. Dans de très longues simulations on peut parfois observer
une lente variation de l’énergie totale, aussi générée par une valeur excessive du
∆t. Cette variation est plus gênante que les fluctuations car dans ce cas l’état ther-
modynamique du système change, et les moyennes ainsi calculées ne sont plus
liées à un seul état. Pour réduire cet effet on peut diviser une longue simulation
en plusieurs simulations plus courtes en rétablissant la bonne valeur de l’énergie



64 Méthode de la dynamique moléculaire

entre l’une et l’autre. Une observation importante est qu’une meilleure conserva-
tion de l’énergie peut être obtenue en réduisant le pas d’intégration, mais un∆t
trop petit implique une augmentation des temps simulation,la chose meilleure est
de trouver un compromis entre précision et temps de simulation, (pour plus de
détails voir les références [78, 90]).

Température et pression

La température est liée à l’énergie cinétique par le théorème d’équipartition
de l’énergie, qui assigne une énergie cinétique moyenne de1/2kBT par degré de
liberté. En dynamique moléculaire on mesure la températureinstantanée directe-
ment à partir de l’énergie cinétique instantanée, à chaque pas de simulation :

Ec(t) =
3

2
NkBT,

(3.25)

T (t) =
1

3NkB

N
∑

i=1

mi(vi(t))
2.

Pour mesurer la pression on utilise la relation du viriel :

W (r1, ..., rN ) =
N

∑

i=1

ri · Fi, (3.26)

où Fi est la force totale agissant sur la particulei. Sa valeur moyenne〈W 〉 est
obtenue en faisant la moyenne temporelle pendant la trajectoire de dynamique
moléculaire :

〈W 〉 = lim
t→∞

1

t

∫ t

0

dτ
N

∑

i=1

ri(τ) · mir̈i(τ). (3.27)

En intégrant par parties on obtient

〈W 〉 = − lim
t→∞

1

t

∫ t

0

dτ

N
∑

i=1

ri(τ) · mi|ṙi(τ)|2, (3.28)

En utilisant le théorème d’équipartition on a donc

〈W 〉 = −dNkBT, (3.29)

oùd est la dimensionalité du système ,N le nombre de particules etkB la constant
de Boltzmann. L’Eq.(3.29) peut être récrite dans une forme connue commeéqua-
tion du viriel :

PV = NkBT +
1

d
〈

N
∑

i=1

ri · F
INT
i 〉, (3.30)
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qui permet d’obtenir la pressionP .
Si les particules interagissent via un potentiel de paires,la relation précédente

peut être écrite directement en fonction du potentiel :

PV = NkBT −
1

D
〈
∑

i

∑

j〉i

rij
dφ

dr
|rij

〉. (3.31)

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

Coefficient de diffusion

Pour étudier la diffusivité d’un système de particules avecla dynamique mo-
léculaire on utilise le déplacement carré moyen :

∆r2(t) =
1

N
〈

N
∑

i=1

(|ri(t) − ri(t0)|
2)〉. (3.32)

Si on représente graphiquement∆r2 en fonction du temps pour un système à
l’état liquide on observera qu’il est proportionnel àt2 pour les temps courts, où
les particules bougent librement dans la cage formée par lespremiers voisins,
(mouvement ballistique). A temps longs, relatifs à la diffusion de la particule dans
le système entier,∆r2 devient proportionnel àt. Pour un système a l’état solide
∆r2 sature à une valeur finie pour les temps longs. Le coefficient de diffusionD
est proportionnel à la pente du déplacement carré moyen à la limite pour le temps
qui tends à l’infini :

D = lim
t→∞

1

6t
∆r2(t). (3.33)

Fonctions de corrélation

L’exemple plus simple de fonction de corrélation à calculeravec la dynamique
moléculaire est la fonction de corrélation de la densitéρ(r) =

∑

i δ(r − ri), qui
prend le nom defonction de corrélation de paireg(r) définie par la relation :

g(r) =
V

N2
〈
∑

i

∑

j 6=i

δ(r − rij)〉, (3.34)

où 〈. . .〉 indique une moyenne d’ensemble.g(r) donne la probabilité de trouver
une paire de particules à distancer par rapport à celle attendue pour un système
ayant la même densité où les particules sont distribuées d’une façon totalement
aléatoire. La fonction de corrélation de paire donne donc une information sur la
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structure du système : si par exemple on prend en consideration un système à l’état
liquideg(r) présentera un pic principal en correspondance de la distance moyenne
entre premiers voisins, et pourr grand elle oscillera présentant des pics de moins
en moins prononcés tendant à la valeur 1 à l’infini. Dans le casd’un cristal lag(r)
présentera plusieurs pics prononcés en correspondance desdistances des proches
voisins. Les positions relatives des pics sont caractéristiques pour chaque type de
structure cristalline en permettant ainsi de les distinguer.

La même information sur la structure du système contenue dans lag(r) peut
être obtenue dans l’espace réciproque à travers lefacteur de structure statique. En
définissant la transformée de Fourier de la densitéρ(r) comme

ρ(k) =
N

∑

i=1

eik·ri . (3.35)

Le facteur de structure statique sera donné par la relation

S(k) =
1

N
〈ρ(k)ρ(−k)〉 =

1

N
〈

N
∑

ij

eik·(ri−rj)〉. (3.36)

où 〈. . .〉 indique une moyenne d’ensemble. Dans les simulations de dynamique
moléculaire, où l’on utilise les conditions aux limites périodiques, le vecteur d’onde
k sera soumis à la restrictioneik·(ri+L) = eik·ri . Cette restriction fixe une valeur
minimum pour les vecteurs d’onde qu’on peut explorer, qui dépend de la taille de
la boîte de simulation,kmin = 2π/L. L’ Eq.(3.36) devient alors :

S(k) =
1

N
〈

N
∑

ij

e〈ik·(ri−rj)〉k〉. (3.37)

Le facteur de structure statique est une quantité très utilecar il permet de comparer
directement les résultats des simulations avec ceux des expériences descattering.
Dans un liquide ou un verre laS(k) a une forme similaire a celle de lag(r) et
pour un cristal elle a des valeurs non nulles seulement en correspondance desk,
relatifs aux pics de Bragg.

Une autre fonction de corrélation importante est lafonction de autocorrélation
des fluctuations de densitédéfinie par la relation

Fs(k, t) =
1

N
〈ρk ρ−k〉 ,

(3.38)

Fs(k, t) =
1

N
〈

N
∑

i

e〈ik·(ri(t)−rj(0))〉〉.
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Cette relation est importante car elle contient une partie del’information rela-
tive à la dynamique du système, comme on avait montré dans le paragraphe 1.5
en Fig.1.5 laFs(k, t) permet d’évaluer le temps de relaxation du systèmeτα et,
comme on verra dans les prochaines paragraphes, peut être utilisée comme fonc-
tion de corrélation dans les calculs de réponse-corrélation qui permettent d’évaluer
la température effective dans un système hors équilibre.

3.8.1 Calcul de température effective

Dans ce paragraphe je décrirai les deux méthodes principales de calcul de tem-
pérature effective utilisées dans mon travail.
La première méthode est basé sur un calcul directe à partir dela relation de fluc-
tuation et dissipation Eq.(1.13). Son importance réside dans le fait qu’elle permet
de vérifier si prévisions théoriques obtenues pour les systèmes vitreux et les sys-
tèmes faiblement sollicités [1, 2, 3], montrées dans le chapitre 1, peuvent être
étendues aux systèmes de matière active.
Dans la seconde méthode la température effective est obtenue en étudiant la dyna-
mique d’un ensemble particules massives interagissantes avec le système actif. Le
particules massives assument ici le rôle de thermomètre, comme dans l’exemple
de l’oscillateur harmonique montré dans le paragraphe 1.4.Cette approche est
particulièrement important car elle se prête a une implémentation expérimental,
elle ouvre donc a la possibilité de de comparer les résultatsthéoriques, avec ceux
obtenus par simulation et expérimentalement.

Méthode de la RFD

Dans cette méthode on utilise la relation de fluctuation et dissipation dans sa
forme intégrale, qui relie la fonction de corrélationC(t) à la fonction de réponse
intégrée associéeχ(t) :

χ(t) =
1

kBTeff

[CAB(t0) − CAB(t − t0)], (3.39)

Oùt0 est l’instant où on commence a perturber le système. Dans unesimulation de
dynamique moléculaire une choix pratique pour les observables conjuguéesA(t)
etB(t), décrites dans le paragraphe 1.2, est la forme suivante :

Ak(t) =
1

N

∑

j

ǫje
[ik·rj(t)], (3.40)

Bk(t) = 2
∑

j

ǫjcos[ik · rj(t)], (3.41)
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où ǫj est une variable aléatoire ayant valeursǫj = ±1 avec égale probabilité,
qui représente une charge appliquée sur la particulej. Avec ce choix pour les
observablesA etB, leur fonction de corrélationCAB(t) aura la forme :

Ck(t) = 〈Ak(t0 + t)Bk(t0)〉ǫ = Fs(k, t), (3.42)

où Fs(k, t) est exactement la fonction de autocorrélation des fluctuations de den-
sité définie en Eq.(3.38). Pour calculer la réponse, à un certain tempst0 on per-
turbe l’Hamiltonien du système en rajoutant la quantité :

δ(H) = −hBk(t), (3.43)

et on suit l’évolution dans le temps de l’observableAk(t0 + t). La fonction de
réponse sera donc obtenue avec relation

RA,B(t) =
δ〈Aq(t + t0)〉

δh(t0)
, (3.44)

ce qui permet de calculer la réponse intégrale [91] :

χA,B(t) =

∫ t0+t

t0

dt′RA,B(t′) ≃
〈Ak(t)〉

h
(3.45)

où la dernière égalité est valide quand le système reste en régime de réponse li-
néaire (h petit).〈Ak(t)〉 est obtenu en faisant la moyenne sur plusieurs trajectoires
independetes, chacune desquelles moyennée sur différentes réalisations de la dis-
tribution des chargesǫj, afin que l’Eq.3.42 soit vérifié. La représentation paramé-
trique de la réponse intégrée ainsi calculé, et de la relative corrélation, calculée
pour le système imperturbé, permet donc d’obtenir les courbes de réponse et cor-
rélation du type décrit dans le chapitre 1. L’inverse de la pente de ces courbes,
considérées a temps longs, sera la température effective recherché.

Méthode des particules massives

Dans cette méthode on utilise l’idée développée dans le chapitre 1.4, c’est-à-
dire celle de trouver un thermomètre approprié et de le coupler au système hors
équilibre afin d’en mesurer la température effective. Une choix facile à implémen-
ter dans une simulation de dynamique moléculaire a été développée par L. Ber-
thier et J. L-. Barrat [92]. La méthode consiste à utiliser le système dont on veut
mesurer la température effective comme un bain thermique pour équilibrer un sous
systèmethermomètreconstitué de particulestraceursayant la même dimension
que celles du système, mais une masse beaucoup plus grandeMtr ≫ m. En ana-
logie à ce qu’on a vu pour l’oscillateur harmonique (chapitre 1.4), quand le ther-
momètre à un temps caractéristique de l’ordre du temps de relaxation du système,
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τtr ≈ τα, alors le poids de Boltzmann pour le sous système seraexp(−Etr/Teff ),
où Etr est l’énergie du sous système. Dans ces conditions le thermomètre mesu-
reraTeff au lieu de la température microscopiqueT . On peut modifier le temps
caractéristique du thermomètre en modifiant la masse des traceurs dont dépend
leur fréquence de Einstein [93] :

ωtr
E =

√

ρ

3Mtr

∫

d3rg(r)∇2V (r) (3.46)

où ρ est la densité,g(r) est la fonction de corrélation de paires, etMtr la masse
du traceur. Le temps caractéristique sera donc proportionnel à la racine carrée de
la masse du traceur :

τtr =
1

ωtr
E

∝
√

Mtr (3.47)

Dans une simulation on introduira donc un certain nombre de particules massives
Ntr, petit par rapport à celui des particules du système, afin quela perturbation
introduite soit négligeableNtr ≪ Np. Ces particules auront une masseMtr ≫ m
afin de vérifier la conditionτtr ≈ τα. Les traceurs interagiront avec les particules
du système avec un potentiel du type Lennard-Jones et évolueront avec une dyna-
mique newtonienne. A chaque pas de simulation l’énergie cinétique des traceurs
sera enregistrée et elle nous permettra de calculer la température effective à partir
de la forme généralisée du théorème d’équipartition de l’énergie [92] :

〈
1

2
Mtrvtr〉 =

3

2
kBTeff . (3.48)

3.9 Conclusions

Dans la première partie de ce chapitre j’ai décrit la méthodeutilisée pendant
le cours de ma thèse pour étudier la structure et la dynamiquepour deux modèles
simples de matière active hors équilibre. J’ai donc décrit les principes générales
de la dynamique moléculaire Newtonienne et brownienne et les principaux algo-
rithmes utilisés dans la réalisation de mon code de simulation. J’ai ensuite décrit
la méthode de calcul des principales quantités physiques pouvant être obtenues
avec la dynamique moléculaire et que j’utiliserai dans le prochaine chapitre pour
étudier deux modèles de matière active. En particulier dansle paragraphe 3.8.1,
j’ai décrit deux méthodes complémentaires pour calculer une température effec-
tive. L’utilisation combinée de ces deux méthodes résultera crucial dans la suite,
pour démontrer l’existence et la mesurabilité d’une température effective dans le
cas de la matière active. Dans le prochaine chapitre je rentrerai dans le detail de
mon travail de thèse en proposant deux modèles de matière active et en décrivant
les résultats de leur simulation numérique.
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Dans cette partie de la thèse je proposerai deux modèles de matière active.
Pour simuler ces deux modèles j’ai realisé un programme basésur la méthode de
la dynamique moléculaire brownienne. Ce code, écrit en language C++, est basé
sur l’algoritme proposé par Ermak [89], décrit dans le paragraphe 3.7.

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

1. Dans le premier chapitre je proposerai un premier modèle très simple de
matière active. Un modèle de particules sphériques motorisées. J’étudierai
ses proprietés structurales et dynamiques en mettant en évidence les diffé-
rences entre les resultats des simulations en équilibre (moteurs étaints), et
hors équilibre (moteurs allumées). Je passerai ensuite à l’étude de la rela-
tion de fluctuation et dissipation et à la mésure d’une température effective.

2. Dans le seconde chapitre je décrirai un modèle de matiere active un peu
plus complexe, réalisé avec des éléments dotés d’une structure interne : un
modèle de polymères semi-flexibles motorisés. Comme dans le cas précé-
dent J’en étudierai la structure et la dynamique en conditions d’équilibre
et de hors équilibre, la relation de fluctuation et dissipation, et le rapport
entre la température effective et les forces des moteurs. Jededierai la der-
nière partie de ce chapitre à une méthode de calcul de température effective
qui permettra de mettre en relation les résultats de mes simulation avec ceux
des prémières experiences réalisées danc ce domaine.

3. Dans le dernier chapitre, de conclusion, je résumerai le resultats obtenus
dans le cour de mon travail de thèse.





Chapitre 4

Modèle des particules sphériques
motorisées

4.1 Introduction

Dans la première partie de la thèse, (chapitre 1), on a vu que pour les systèmes
hors équilibre le théorème de fluctuation et dissipation n’est plus valable. Mais
dans certains cas, il est possible de trouver une relation defluctuation-dissipation
que, avec l’introduction d’un nouveau paramètre thermodynamique, la tempéra-
ture effectiveTeff , prend une forme analogue à celle d’équilibre Eq.(1.13). Dans
le chapitre 2, j’ai décrit les systèmes de matière active. Des exemples célèbres
de matières active qu’on trouve en nature sont le cytosquelette des cellules vi-
vantes ou les colonies de bactéries. Ces systèmes sont très difficiles à étudier à
cause du grand nombre d’éléments différents qui les composent, de la complexité
de leurs interactions, et surtout parce qu’ils sont intrinsèquement hors équilibre.
Cette complexité à induit un grand travail de recherche pour trouver des modèles
simples, capables d’expliquer les principales caractéristiques du comportement
de la matière active, dont j’ai montré quelques exemples dans le paragraphe 2.3.
Dans ce chapitre j’introduirai un premier modèle de matièreactive, avec l’idée
de répondre à la question s’il est possible d’appliquer la relation de fluctuation et
dissipation pour les systèmes des matière active, et si oui,comprendre le rôle de
la température effective dans leur caractérisation. Pour cela, j’utiliserai un modèle
simple, constitué de particules sphériques motorisées, privées de structure interne,
et évoluant dans un milieu liquide. Ce modèle, est basée sur l’idée proposée par
T. Shen et P. G. Wolynes, dans un étude analytique pour un modèle simple de
cytosquelette [71], et il sera décrit en détail dans le prochain paragraphe. Dans
les paragraphes suivants j’étudierai la structure et la dynamique du système en
conditions d’équilibre et de hors équilibre, en mettant en évidence les effets dûs
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à l’activation des moteurs. On verra que, malgré sa simplicité, ce système permet
une première compréhension des effets de l’activation des moteurs sur la struc-
ture et la dynamique des systèmes actifs, et surtout de démontrer la possibilité
de définir et mesurer une température effective.Teff résultera être un paramètre
important dans la description de la matière active car liée d’une façon simple à la
force induite par les moteurs, sa connaissance permet donc de remonter à l’infor-
mation relative aux forces actives.

4.2 Modèle des particules sphériques motorisées

Le premier modèle de matière active que j’ai considéré est unmodèle simple
de N particules sphériques interagissantes et motorisées, confinées dans un vo-
lumeV en trois dimensions. Un tel système est sûrement trop simplepour des ap-
plications réels dans le contexte des études du cytosquelette ou d’autres systèmes
actifs réels. En particulier, les particules motorisées peuvent se déplacer librement
dans l’espace sans aucun lien avec un réseaux de filaments préexistent, comme
c’est le cas dans le cytosquelette où les moteurs sont attachés aux filaments le
composant. En contrepartie la simplicité du modèle permet de mettre en évidence
les effets dus aux moteurs, sans avoir à tenir compte des tousles effets présents
dans un système réel et qui en rendrai l’étude beaucoup plus complexe. Avec ce
modèle il devient plus simple de vérifier si pour un système actif la relation de
fluctuation et dissipation, Eq.(1.13), reste valide, donc,la possibilité d’introduire
le concept de température effective.

Les particules du système sont considerées en contact avec un bain thermique
représenté par la combinaison des forces aléatoires et des termes de frottement.
En négligeant les effets hydrodynamiques, l’évolution temporelle des vitessesvi

des particules sera donné par l’équation de langevin Eq.(3.12), que je rappelle ici
pour commodité :

miv̇i(t) = −ξmivi(t) + f s
i (t) + fM

i (t) + ηi(t), (4.1)

oùηi est un bruit blanc gaussien qui représente l’agitation thermique, ayant moyenne
〈ηi〉 = 0 et corrélations〈ηiη

′
i〉 = 2ξmiTδ(t − t′) (on a miskB = 1). Le terme

ξmivi est la force de frottement agissant sur la particulei, etξ est le coefficient de
frottement. Le choix d’une valeur élevée pour le coefficientde frottement, (ξ = 10
dans notre cas), permet de retrouver un régime sur-amortie.Cette condition uti-
lisée pour décrire la dynamique des macromolécules dans lesmodeles pour le
cytosquelette [71] ou plus en général l’évolution des corpuscules dans les cellules
vivantes. Le choix de l’Eq.(3.12) au lieu d’une équation de langevin en fonction
des positions nous permet d’utiliser directement l’algorithme d’intégration de Er-
mak’s [89] déjà décrit en paragraphe 3.7.
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FIG. 4.1 – Potentiel d’interaction Lennard-Jones2n − n, avec n=18.

Le termef s
i représente la force conservative agissant sûr chaque particule i due

aux autres particules :

f s
i ≡ −

N
∑

j=1

f s
ij = −

N
∑

j=1

∇iU(rij) (4.2)

avec le potentiel Lennard-Jones2n−n [94] représenté graphiquement en Fig.4.1 :

U(rij) = 4ǫ

[

(

σ

rij

)2n

−

(

σ

rij

)n
]

, n = 18 (4.3)

où rij est la distance entre les particulesi et j. La répulsion à rayon court pa-
ramétrisée parσ permet d’éviter la superposition des particules et donne donc
une mesure du diamètre de la particule. Le paramètre pour l’énergie,ǫ, décrit la
profondité de l’attraction. L’attraction à moyen rayon ,rMin = σ2−1/n, mime
l’effet des croisements entre différents parties du cytosquelette dues aux protéines
liantes. En choisissantn = 18 on obtient un potentiel adhésif de sphères molles
avecrMin ≪ σ souvent utilisé dans la description des structures biomoléculaires
[71, 72], le diagramme de phase pour le système à l’équilibre(moteurs éteints) est
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FIG. 4.2 – Diagramme de phase relatif au potentiel de type Lennard Jones avec
n = 18 [94], le carré vert représente le point dans la phase liquidepour le quel
j’ai réalisé les simulations.

connue, et il présente les trois phases : gazeuse, liquide etsolide en fonction de la
température et de la densité de particules [94], sa représentation graphique est pré-
senté en Fig.4.2. Le termefM

i représente la force du moteur agissant sûr chaque
particulei suivant un processus stochastique mimant les processus chimiques que
dans les systèmes réels activent les moteurs chimiques. Pour simplicité, on utilise
ici une série d’impulsion isotropiques :
pendant un nombreτ de pas de la trajectoire de dynamique moléculaire, des forces
indépendantes sont appliquées à une fraction de particuleschoisies aléatoirement.
Le sous ensemble de particules motorisées ainsi que la direction des forces ap-
pliquées change à chaque mouvement motorisée d’une durée deτ . L’intensité de
la force exercé sur chaque particule est choisi comme une fraction α de la force
moyenne qui agit sur un système passive équivalent :

fM
i = α|F̄|u, F̄ =

1

N

N
∑

j=1

fij, (4.4)

où le vecteuru est généré aléatoirement sur la surface d’une sphère unitaire. Les
paramètresτ , F̄ et la fraction des particules motorisées sont choisies d’une façon
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FIG. 4.3 – Schéma des interactions entre les particules motorisées, en rouge les
particules avec le moteur activé, en bleu celle a l’intérieur du rayon d’interaction.

à enduire le système dans un état de hors équilibre stationnaire, toujours en restant
dans une condition de réponse linéaire. Dans les simulations j’ai considéré des
moteursadamants[71], dont la direction des forces est choisie aléatoirement et
distribué isotropiquement (Fig.4.3), les moteurs agirontdonc indépendamment du
changement structurale qui induisent.

4.3 Simulations

Dans ce paragraphe je présenterai les résultats des simulations du modèle pré-
cédemment décrit. Pour toutes les simulations j’ai utilisé100 configurations indé-
pendantes deN = 500 particules. Ce choix a été pris après avoir vérifié que pour
des systèmes plus grands les propriétes structurales et dynamiques sont équiva-
lentes.
J’ai concentré mon attention sur un point stable de la phase liquide déterminé par
la températureT = 0.8 et une densitéρ = 1, afin de m’assurer que les change-
ments des propriétés structurales et dynamiques observés,dépendent exclusive-
ment de l’action des moteurs et non d’éventuels changementsde phase.
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J’ai fixé la gamme de valeurs pour les paramètres des moteurs avec des simu-
lations préliminaires. En paticulier le choix de la valeur deτM à été faite en tenant
compte que dans chaque simulation on doit avoir un grand nombre de différentes
activations des moteurs, d’une façon que leurs effets sur ladynamique relaxatio-
nelle n’introduise pas du cisaillement. Le temps total de simulation fixe donc une
limite supérieure aux valeurs deτM . D’autre part, pour desτM trop petits, l’éner-
gie introduite dans le système par le moteur est rapidement dissipée par le bain
thermique et le système reste trop près de l’équilibre. Après des nombreux tests
préliminaires, que je ne détail pas, ce paramètre a été fixé à la valeurτM = 5000
(pas de dynamique moléculaire).

L’intensité de la force de moteurs a été fixé dans une gamme de valeursfM =
10%, ...100%F . Ce choix permet de rester en régime de réponse linéaire. Cette
condition a été vérifié en monitorant la température du système. En effet, pour
des valeurs d’intensité dans cet interval, la température du système hors équilibre
ne varie pas par rapport au système imperturbé et reste constante. Au contraire
pour des valeurs plus grands, le bain thermique en contacte avec le système n’ar-
rive plus à dissiper l’excès d’énergie introduite par les moteurs, la température
augmente alors sensiblement et le système sort du régime de réponse linéaire.

Le nombre des particules motorisées a été fixé anpm = 10%N . Cette valeur
est celle optimale qui permet de porter le système dans un état stationnaire de
hors équilibre pour toute la gamme d’intensitésfM choisie, sans sortir du régime
de réponse linéaire. Pour des valeurs inférieures, le système reste trop proche de
l’équilibre pour les valeurs plus bas defM , tant que pour des valeurs supérieures
le système sort du régime de réponse linéaire en correspondance des valeurs plus
élevées defM .

Pour chaque simulation j’ai suivi la procédure suivante : enpartant du système
a l’équilibre thermodynamique, a un certain tempst∗, j’ai activé les moteurs et j’ai
attendu un certain interval de temps, nécessaire a rejoindre un état stationnaire de
hors équilibre. Une fois rejointe cette condition au tempst = t0, j’ai commencé a
mesurer les quantités physiques auquelles j’étais intéressé. Pour simplicité, dans
la suite du travail, je considérerait0 comme l’instant initial de l’évolution du sys-
tème, je fixerai donct0 = 0.

Dans la suite du paragraphe jétudierai d’abord la structureet la dynamique du
système, en faisant la comparaison entre le système a l’équilibre et hors équilibre.
Ensuite je vérifierai la relation de fluctuation et dissipation dans des états station-
naires de hors équilibre générés par l’activation des moteurs, et j’en déterminerai
la température effective avec les deux méthodes décrites dans le paragraphe 3.8.1.
Tous les résultats seront présentés en utilisant les unitésLennard-Jones standard :
pour la longueur, l’énergie, le temps et la temperature on utilisera respectivement
σ, ǫ, (mσ2/ǫ)1/2 etkB/ǫ [78].
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4.3.1 Structure

On commence par comparer la structure du système passif (moteurs éteints)
et active (moteurs allumés). Dans les deux cas le facteur de structure statique,

S(Q, t) = 〈 ρ(Q, t)ρ∗(Q, t)〉, (4.5)

avecρ(Q, t) = N−1
∑N

i=1 eiQ·ri(t) la transformé de Fourier de la densité ins-
tantanée, devient stationnaire et isotropique après une brève phase transitoire :
S(Q, t) → S(Q). Dans la Fig.4.4 je montre laS(Q) pour le système passif et
pour le système actif pour une valeur de la forcefM = 50%F . Les deux courbes
sont pratiquement identiques, avec un maximum pourQMax ∼ 5.7, ce qui cor-
respond approximativement a2π/rm, oùrm est la distance la plus probable entre
premiers voisins, qui correspond approximativement au minimum du potentiel
d’interaction. Cette condition, vérifiée pour tous les valeurs defM testés, indique
qu’à l’état liquide, les moteurs n’affectent pas la structure, qui reste pratiquement
inchangée. Cet effet est similaire à celui qu’on peut observer pour les liquides sur-
fondus quand on change la température où, même pour des variations importantes
de température, la structure moyenne change très peu [95].

FIG. 4.4 – Le facteur de structure statique,S(Q), pour le système en équilibre et
porté hors équilibre pour les moteurs avecfM = 50%F .
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4.3.2 Dynamique

La dynamique relaxationelle des liquides surfondus et des verres est examinée
normalement en suivant l’évolution, soit du déplacement carré moyen, soit de la
fonction de autocorrélation des fluctuations de densité [95]. Le déplacement carré
moyen est donné par la relation :

∆r2(t) =
1

N
〈

N
∑

i=1

|ri(t) − ri(0)|2〉, (4.6)

oùN est le nombre total de particules, etri pouri = 1, 2, .., N leurs positions. La
Fig.4.5 montre l’évolution de∆r2(t) en fonction du temps pour différentes valeurs
de l’intensité de la force des moteursfM . Contrairement à ce qu’on a observé
pour la structure, qui reste pratiquement inchangée à l’activation des moteurs, les
effets des moteurs sur la dynamique deviennent ici très évidentes. La dynamique
à temps courts ne varie pas en fonction de la force des moteurset elle reste de type
ballistique (∆r2(t) ∼ t2), pour toute la gamme defM . Par contre à temps longs
elle devient diffusive (∆r2(t) ∼ t), et varie fortement avec la force des moteurs.
L’effet des moteurs est donc d’augmenter fortement la diffusivité du système. Cet
effet est tant plus évident si on considère la variation du coefficient de diffusionD
en fonction de la force es moteurs.D est proportionnel à la pente du déplacement
carré moyen pourt → ∞,

D = limt→∞
1

6t
〈|r(t) − r(0)|2〉, (4.7)

où 〈. . .〉 indique la moyenne sur toutes les particules. Dans la fenêtre en Fig.4.5,
il est montré1/D en fonctionfM/F , même si la gamme de forces est limitée, on
peut observer que le coefficient de diffusion varie exponentiellement en fonction
de l’intensité de la force des moteurs,1/D ∼ exp(βfM/F ), avecβ ∼ 2. En étant
plutôt intéressé a une étude de type qualitative des résultats, ici et dans la suite, je
n’ai pas approfondi l’étude sur la raison physique de cette particulière valeur de
l’exposantβ.

En considérant que les moteurs ont un grand effet sur la dynamique de par-
ticule seule, on peut s’attendre à un effet aussi important sur la dynamique des
fluctuations de densité. En effet cette hypothèse est confirmée par l’analyse du
graphique de la fonction de autocorrélation des fluctuations de densité :

Fs(Q, t) =
1

N
〈

N
∑

i

e〈iQ·(ri(t)−rj(0))〉〉. (4.8)

Le graphique en Fig.4.6 montreFs en fonction du tempst dans une échelle
logarithmique-linéaire pour différentes intensités des forces des moteurs, qui va-
rient de zéro, condition d’équilibre, jusqu’au90%F , et pourQ correspondent au
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FIG. 4.5 – Déplacement carré moyen∆r2(t) en fonction du temps pour diffé-
rentes valeurs de l’intensité de la force des moteurs. Dans la fenêtre l’envers du
coefficient de diffusion1/D en fonction de l’intensité defM/F , avec en bleu
une courbe« guide», qui montre une dépendance du type exponentielle entre ces
deux quantités.

maximum du facteur de structure,Q = QMax. Même si la diminution deFs reste
lente pour tous les valeurs defM , car elle tombe à zéro dans une échelle de temps
logarithmique, sa diminution est au tant plus rapide tant les forces des moteur
augmentent en intensité. Dans la fenêtre en Fig.4.6 on montre comment le temps
de relaxationα, τα ≡ Fs(Q, τα) = e−1, diminue en augmentant l’intensité de la
force des moteurs.τα diminue avec une loi de puissanceτα ∼ (fM/F )−γ, avec
γ ∼ 0.7. Comme dans le cas de la diffusivité je n’ai pas trouvé une explication
physique à cette valeur spécifique. Néanmoins on peut observer que ce phéno-
mène est similaire à celui observée dans les liquides surfondus cisaillés, oùτα

diminue en fonction du taux de cisaillement suivant une loi de puissance, avec un
exposant du même ordre de grandeur deγ, [96].
Pour chaque force appliquée laFs dépend du vecteur d’ondeQ, comme on peut
voir dans la Fig.4.7, relative àfM = 50%F̄ , Fs diminue plus rapidement à l’aug-
menter deQ. Le temps de relaxation structurelle extrapolé par les courbes deFs,
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FIG. 4.6 – Fonction de autocorrélation des fluctuations de densité calculée àQ =
QMax, pour différentes intensités des forces des moteurs. Dans la fenêtre est monté
le temps de relaxationτα 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.

(fenêtre dans la Fig.4.7), dépend donc du vecteur d’ondeQ, τα ∼ Q−2. Cette dé-
pendance reste la même pour toute la gamme defM , (résultat non montré). L’effet
des moteurs a donc une forte influence sur le temps de relaxation lente du système,
mais il n’affecte pas sa dépendance du vecteur d’ondeQ.

Jusqu’à ici on a vue que l’activation des moteurs permet de porter le système
dans un état stationnaire de hors équilibre sans en modifier la structure moyenne.
En variant l’intensité des forces des moteurs on peut contrôler la dynamique re-
laxationnelle lente du système sans en modifier la dynamiquerapide, qui reste
donc thermalisée à la température du bain thermique. On peutdonc se demander
si, comme dans les cas des systèmes vitreux ou des liquides surfondus faiblement
cisaillés, décrits dans le premier chapitre, il est possible de définir et mesurer une
température effective liée à l’échelle de temps de la dynamique relaxationnelle,
donc aux forces des moteurs. Les prochains paragraphes seront dédiés a répondre
à cette question.
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FIG. 4.7 – Fenêtre principale : fonction de autocorrélation desfluctuations de
densité pourfM = 50%F̄ , pour différents valeurs deQ, avecQ1 < Q2... < Q9.
Dans la fenêtre secondaire : la dépendance du temps de relaxation en fonction de
Q, τα ∼ 1/Q2.

4.3.3 Température effective : méthode de la RFD

Dans ce paragraphe j’utiliserai la première méthode de calcul de température
effective décrite dans le paragraphe 3.8.1, basée sur l’utilisation de la forme inté-
grale de la RFD (Eq.(3.39)), et qui permet d’obtenir les courbes paramétriques de
réponse et corrélation.

Comme déjà dit dans la partie introductive aux simulations, (paragraphe 4.3),
pour toute la gamme des forcesfM utilisée, l’évolution hors équilibre du système
est considéré à partir du moment ou elle devient stationnaire. Cette condition nous
assure que la conditionlim

tw→∞
χAB(t, tw) = χ(C)|C(t,tw)=C est bien vérifié.

On rappelle en outre que le choix des observables conjuguéesA etB, est faite
en suivant l’Eq.(3.40), ce qui assure que la relative fonction de corrélation, en ac-
cord avec l’Eq.(3.42), correspond exactement à la fonctionde autocorrélation des
fluctuations de densitéCAB(τ) = Fs(Q, τ), ici τ = t− t∗0 est le temps passé après
l’instant t∗0 où l’on commence à perturber l’hamiltonien du système.
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FIG. 4.8 – Représentation paramétrique de la Relation de Fluctuation et Dissipa-
tion dans le cas de la matière passive et active. Les cercles noirs vides sont les
données obtenues avec la simulation du système en équilibrequi correspondent
à la prévision théorique du TFD (ligne pointillé en noire). En couleurs les don-
nées relatives au système hors équilibre, pour différentesintensités des forces des
moteurs.

La validité de l’Eq.(3.42), est assurée en faisant la moyenne sur 100 réalisations
différentes du champ des chargesǫ pour chaqu’une des 100 trajectoires indépen-
dants du système. Toutes les fonctions de corrélations ont étés calculées en cor-
respondance du maximum du facteur de structure,Q = QMax.

Dans la Fig.4.8 je montre les résultats des simulations dansle cas du système
passif (à l’équilibre), et actif pour différentes intensités des forces des moteursfM .
Les courbes sont une construction paramétrique de la réponse linéaire intégrée
χ(C) en fonction de la fonction de corrélationC, en utilisantτ comme paramètre
[3]. Toutes les courbes arrivent à(C = 1, χ = 0), comme imposée par la condition
de normalisation àτ = 0.

Dans le cas à l’équilibre le TFD est vérifié et moins l’inversede la pente de
χ(C) correspond à la température du bain thermique,T = 0.8.
Hors équilibre, pour toute la gamme defM , la pente deχ(C) relative aux temps
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FIG. 4.9 – Température effective mesurée avec la méthode de réponse-corrélation,
normalisée à la température du bain thermique, en fonction de la force des mo-
teurs. En bleu une courbe« guide», qui montre une dépendance du linéaire entre
ces deux quantités.

courts,C → 1, correspond à celle d’équilibre. Cet effet confirme l’observation
faite dans le paragraphe précédent où on a vu que la dynamiquerapide du sys-
tème n’est pas influencé par l’activation des moteurs, et elle reste thermalisé à la
température du bain thermique.
À temps longs,C → 0, les courbesχ(C) s’éloignent de la courbe d’équilibre et
rejoignent une autre ligne droite dont la pente diminue à l’augmenter de l’intensité
de la force des moteurs. Notre système actif se comporte donccomme les sys-
tèmes vitreux ou les liquides surfondus faiblement cisaillés, dont le graphique de
réponse et corrélation présente la forme typique à deux pentes montrée en Fig.1.7.
Comme dans ces cas il est donc possible de définir et mesurer unetempérature
effective.

Teff (C) = −dχ(C)/dC. (4.9)

En Fig.4.9 je montre les valeurs deTeff obtenues à partir d’une extrapolation li-
néaire des courbes en Fig.4.8. On peut observer ici queTeff dépend linéairement
de l’intensité des forces des moteurs,Teff/Tbain ∼ γ(fM/F ), avecγ ∼ 1. Dans
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le prochain chapitre, l’étude d’un autre modèle de matière active, me permettra de
montrer que la dépendance linéaire entreTeff et fM semble être une caractéris-
tique général des systèmes actifs qui évoluent dans des états stationnaires de hors
équilibre.

Dans le chapitre 1 on a vu que une des conditions fondamentales pour que
Teff aie les sens physique d’une température est qu’elle soit mesurable avec un
thermomètre approprié. Dans le prochain paragraphe je montrerai donc comment
effectuer cette mesure, et j’en comparerai les résultats avec ceux obtenus avec la
RDF.

4.3.4 Température effective : méthode des particules massives

Dans ce paragraphe j’utiliserai la deuxième méthode de calcul de température
effective décrite dans le paragraphe 3.8.1, basée sur l’utilisation d’un thermomètre
réalisé avec un ensemble de particules massives couplées ausystème actif.

Cette méthode est importante car d’une part elle permet de vérifier la condi-
tions de mesurabilité de la température effective, nécessaire à confirmer queTeff

a le sens thermodynamique d’une température. D’autre part elle est à la base de
certaines des méthodes expérimentales utilisées pour mesurer Teff [25], décrites
dans le paragraphe 1.6.2.

Comme montré dans le paragraphe 3.8.1, une particule traceur, ayant un temps
de relaxation long, (proportionnel à la racine carrée de sa masse), [3, 7, 97], agit
comme un thermomètre qui couple avec les temps longs relatifs au réarrangements
structuraux du système, (et non à ses modes de vibration rapides,t ∼ 0, qui
“mesurent” la température ambiant [98], voir Fig.4.10).

Dans les simulations j’ai donc couplé au système actif un sous-système consti-
tué d’un petit nombreNtr = 10 de particules massives (traceurs), ayant masse
Mtr ≫ m, via le même potentiel Lennard-Jones vue en Eq.(4.3), d’une façon à
ne pas modifier le facteur de structure du système.

Les traceurs ont été insérées dans la boîte de simulation avec une distribution
spatiale aléatoire et ils évoluent selon une dynamique newtonienne sans être cou-
plées au bain thermique.
Comme dans le cas précédent, dans chaque simulation, j’ai attendu un certain in-
terval de temps nécessaire à que la dynamique du système devienne stationnaire.
Une fois rejointe cette condition j’ai commencé a monitorerl’énergie cinétique
des traceurs, doncTeff (t).

Dans le graphique en Fig.4.10 je montre la distribution des vitesses des parti-
cules traceurs (pour les 10 traceurs indépendants). Les données représentées par
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FIG. 4.10 – Fenêtre principale : distribution de probabilité des vistessesv pour
différents traceurs ayant massesMtr. L’intensité de la force du moteur est fixée
à fM = 60%F . Les courbes continues sont obtenues par un ajustement gaus-
sien (4.10). Dans la fenêtre secondaire :Teff en fonction deMtr obtenue à partir
des ajustements gaussiens des valeurs obtenus par simulation (les points dans la
fenêtre principale).

les points son surposées à

P (v) =

√

mtr

2πTeff

exp

(

−
mtrv

2

2Teff

)

, (4.10)

oùTeff est le seul paramètre d’ajustement. La raison pour laquelles’applique une
distribution Maxwellienne est que le sous-ystème se comporte comme un système
normal immergé dans un environnement, dans ce cas constituéde matière active.
La fenêtre secondaire en Fig.4.10 montre le dépendance deTeff en fonction de
Mtr pour une valeur de l’intensité de la force des moteurs,fM = 60%F . Une
particule traceur très légère suit la dynamique rapide (à haute fréquence) de son
environnement et mesure ainsi la température du bain thermique (ligne pointillée
horizontale en bas). Au contraire une particule traceur lourde suit la dynamique
lente (à basse fréquence) de son environnement et mesure ainsi une température
plus élevée. Quand la particule traceur est assez lourde pour suivre seulement la
dynamique, lente relative au temps de relaxation structurelle de son environne-
ment, elle mesurera la température effective du système (ligne pointillée horizon-
tale en haut),Teff ∼ 1.23.

Dans le graphique en Fig.4.11 je compare les valeurs deTeff obtenus par
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les simulations basées sur les méthodes de Réponse-Corrélation Eq.(4.9), à ceux
obtenus à partir de l’énergie cinétique moyenne des traceurs, en accord avec
l’Éq.(3.48). Les barres d’erreur représentent l’écart type des valeurs deTeff (t).
Comme dans le cas précédent lesTeff ainsi mesurées dépendent linéairement des
fM , Teff/Tbain ∼ γ(fM/F ), avecγ ∼ 1. Les valeurs obtenus avec les deux me-
todes se surposent sur presque toute la gamme defM , avec seulement une petite
différence, (à l’intérieur de l’erreur), en correspondance des valeurs plus élevés de
fM , dont on ne comprends pas l’origine. À la vue de ces résultatson peut conclure
que pour le système de particules sphériques motorisées il est possible de définir
et mesurer un température effective, liée à l’intensité desmoteurs par une simple
relation linéaire. Si ces résultats ne sont pas strictementliés au modèle utilisé, le
paramètreTeff pourrait devenir très importante dans l’étude des systèmesactifs,
par exemple en biologie. En effet la connaissance du graphique en Fig.4.11 per-
met, à partir d’une simple mesure deTeff , de remonter a l’information relative
aux forces actives qui portent le système hors équilibre. Dans un système biolo-
gique ça signifierait que en mesurantTeff on pourrait comprendre quel type de
processus chimique est à la base de l’activation du système.
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FIG. 4.11 – Comparaison des températures effectives en fonctionde différentes in-
tensités des forces des moteurs, obtenues avec la méthode deréponse-corrélation,
(carrés rouges), et des particules massives (cercles bleus). En vert une courbe
« guide», qui montre une dépendance du linéaire entre ces deux quantités.



92 Modèle des particules sphériques motorisées

4.4 Conclusions

Dans ce chapitre j’ai étudié un premier modèle de matière active très simple,
un système de particules sphériques motorisées. L’étude dela structure via le fac-
teur de structure statique a montré que le système reste stable sous l’activation des
moteurs, la variation de laS(Q) à l’activation des moteurs reste négligeable pour
toute la gamme des intensités des forces où le système reste en réponse linéaire.
Au contraire l’étude de la diffusivité et de la relaxation structurale montre une
forte variation des propriétés dynamiques du système avec l’activation des pro-
cessus actifs. En particulier le coefficient de diffusionD augmente fortement et le
temps de relaxation structurelleτα diminue d’une façon importante en augmentant
l’intensité de la force des moteurs. L’étude de la relation de fluctuation et dissi-
pation en condition de hors équilibre (Fig.4.8), a montré une violation du TFD,
pour toute la gamme des intensités des forces des moteurs testée. Les courbes de
réponse et corrélation, ainsi obtenues, présentent un comportement a deux pentes
du même type prévu théoriquement pour certains verres structuraux [1, 4, 5], ce
qui a permis d’étendre la notion de température effective aucas de la matière ac-
tive. Dans le dernier paragraphe j’ai montré que la température effective peut être
mesurée avec un thermomètre approprié, qui couple avec les modes lents du sys-
tème, et réalisé, dans ce cas, avec un ensemble de particulesmassives. Les valeurs
de Teff ainsi obtenus coïncident dans l’erreur numérique avec celles obtenues
avec la première méthode. Ces premiers résultats sont particulièrement impor-
tants car montrent que laTeff est liée d’une façon simple a l’intensité de la force
des moteurs.Teff peut donc être considérée comme un paramètre important dans
la description des systèmes actifs car sa connaissance nouspermet de remonter à
l’information relative aux forces non conservatives qui portent ces systèmes hors
équilibre. Pour comprendre si les résultats obtenus dans cechapitre son spéci-
fiques au modèle utilisé ou, au contraire, plus généraux, dans le prochain chapitre
je réaliserai un étude similaire sur un modèle de matière active plus complexe, en
cherchant un contacte avec les premières expériences réalisées sur des systèmes
réels.



Chapitre 5

Modèle de polymères semi-flexibles
motorisés

5.1 Introduction

Dans le chapitre précèdent j’ai étudié un système de matièreactive très simple,
constitué de particules sphériques motorisées prives de structure interne. J’ai pu
vérifier que, en utilisant les forces des moteurs, tel système peut être mis dans un
état stationnaire de hors équilibre. Dans ces conditions, l’analyse des courbes de
réponse et corrélation, montrées en Fig.4.8, a permis d’observer une violation du
théorème de fluctuation-dissipation. Les courbes présentent un comportement à
deux pentes, du type prévu pour certains verres structuraux[1, 4, 5] ou observé
avec des simulations de liquides cisaillés [8, 7]. L’analyse des courbes de réponse
et corrélations a permis de mesurer une température effective, supérieure à celle
du bain thermique et liée d’une façon simple à l’intensité des forces des moteurs.
Ces valeurs de température effective ont été confirmés avec une mesure différente
réalisée via un thermomètre approprié, qui se couple avec ladynamique lente du
système, constitué d’un ensemble de particules massives (Fig.4.11). Le système
de particules sphériques peut être utilisé, par exemple, comme un modèle simple
de colonie de bactéries, mais pour des systèmes plus complexes, l’absence de
structure interne reste une approximation très forte. Si, par exemple, on prend en
considération le cytosquelette, l’un des principaux exemples de matière active en
biologie, décrit dans le chapitre 2, on peut observer que sesprincipaux composants
(filaments d’actine, filaments intermédiaires et microtubules) ont une structure fi-
lamenteuse. Pour cette raison les premières recherches surla matière active se sont
orientées vers des modèles composés par des filaments interagissants [99]. En sui-
vant cette idée, dans ce chapitre, j’introduirai un second système de matière active
plus complexe, composé d’éléments actifs dotés d’une structure interne et ayant la
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forme de filaments. Comme dans le cas du système de particules sphériques, j’ai
besoin d’un modèle simple, permettant de mettre en évidencel’effet des forces
non conservatives, introduites par les moteurs, sur la structure et la dynamique
du système. Avec la méthode de la dynamique moléculaire, uneimplémentation
simple d’un tel système peut être réalisée utilisant des polymères semi-flexibles
motorisés, évoluant dans un milieu liquide selon une dynamique brownienne. Les
détails du modèle seront illustrés dans le prochaine paragraphe, et dans les pa-
ragraphes suivants je décrirai les résultats des simulations. Comme dans le cas
précèdent j’étudierai d’abord la structure et la dynamiquedu système en condi-
tion d’équilibre (moteurs étains), et hors équilibre (moteurs allumés), je passerai
ensuite à l’étude de la relation de fluctuation-dissipationet de la température ef-
fective pour le système porté dans un état stationnaire de hors équilibre. Suite
aux résultats obtenus on verra que même si ce modèle reste trop simple pour des
comparaisons quantitatives avec des systèmes réels il permet de confirmer que la
température effective est un paramètre important dans la description des systèmes
actifs, et qu’elle peut être liée d’une façon simple soit auxforces induites par les
moteurs, soit à d’autres observables plus faciles à obtenirexpérimentalement.
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5.2 Modèle des polymères semi-flexibles motorisés

Pour obtenir un système dont les composants actifs ont une forme de filaments,
je me suis basé sur le modèle de polymères semi-flexibles proposé par Miura et al.
[100]. Ce modèle a l’avantage d’avoir une implémentation facile en dynamique
moléculaire et de permettre de varier la flexibilité des polymères et à l’aide de
seulement trois paramètres, ce qui rend facile de retrouverles conditions de semi-
flexibilité recherchées pour notre système.

À différence du système des particules sphériques, où le diagramme des phases
était déjà connu grâce à des précédents travaux [94], dans cecas le diagramme de
phase n’est pas connu à priori. Pour simplifier l’étude de ce système en retrouvant
des conditions de simulation analogues à celles étudiées dans le cas des particules
sphériques, j’ai choisi de travailler avec un potentiel intermoléculaire purement
répulsive. L’absence de la partie attractive permet en effet d’avoir une région des
phases plus ample où le système reste liquide, et d’avoir donc une plus grande
liberté dans le choix des paramètres de température et densité.
Un autre avantage d’utiliser le potentiel purement répulsif est de pouvoir choisir
un rayon de troncaturerc plus court, ce qui réduit sensiblement le nombre d’inter-
actions entre particules,(Fig.3.3), et donc de réduir les temps de simulation.

Le système est donc constitué deNp polymères, interagissant via un poten-
tiel Lennard-Jones purement répulsif. Chaque polymère est constitué parNm mo-
nomères. Chaque monomère constituant les filaments est considéré en contact
avec un bain thermique représenté par la combinaison des forces aléatoires et
des termes de frottements, les effets hydrodynamiques sontnégligés. L’évolution
temporelle des vitessesvi des monomères sera donné par l’équation de Lange-
vin Eq.(4.1). Le schéma des différentes forces d’interactions contenues dans ce
modèle est montré en Fig.5.1. Dans l’Eq.(4.1),f s

i est la force agissant sûr chaque
particulei due aux autres particules :

f s
i = −∇ri

Utot (r1, r2, .....rN ) .

Le potentielUtot(r) a deux contributions :

Utot(r) = Uintra(r) + Uinter(r), (5.1)

Uinter(r) décrit l’interaction entre monomères appartenant à polymères différents
et Uintra(r) décrit l’interaction entre les monomères appartenant au même poly-
mère,

{

Uinter(r) = U inter
LJ (r),

Uintra(r) = U intra
H (r) + U intra

LJ (r).
(5.2)

Chaque monomère appartenant à des polymères différents interagit avec un po-
tentiel Lennard-Jones,U inter

LJ , tronqué et décalé d’une façon à obtenir un potentiel
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FIG. 5.1 – Schéma des interactions entre polymères

purement répulsif. On choisit un rayon de troncaturerc = 2
1

6 σ (correspondant au
minimum du potentiel L-J), et on rajoute au potentiel sa valeur en correspondance
derc :

U inter
LJ (r) = 4ǫ

[

(σ

r

)12

−
(σ

r

)6
]

+ U(rc), (5.3)

on obtient donc un potentiel répulsive pourr < rc et nulle pourr ≥ rc.
Le potentiel intramoléculaireUintra est obtenu comme somme de deux inter-

actions : la première,U intra
H , est une interaction harmonique qui agit entre premier

voisins. La seconde,U intra
LJ , est une interaction Lennard-Jones purement répulsive

qui agit entre les seconds voisins et ceux d’ordre supérieurs. Le potentiel harmo-
nique a la forme suivante :

U intra
H (r) = k(r − r0)

2, (5.4)

où k est la constante d’élasticité,r et r0 sont respectivement la distance et la
distance d’équilibre entre premiers voisins. La rigidité de la chaîne de monomères
constituant les polymères est obtenue à l’aide de la secondepartie du potentiel
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intramoléculaire [100] :

U intra
LJ (r) = 4ǫ

[

(

S

r

)12

−

(

S

r

)6
]

+ U(rintra
c ). (5.5)

Il s’agit d’une interaction Lennard-Jones qui agit entre tous les monomères ap-
partenant au même polymère sauf les premiers voisins. Le potentiel est tronqué
et décalé avec un rayon de troncaturerintra

c = 2
1

6 S, ce qui le rend purement
répulsif. Le choix de la valeur des paramètresk, r0 etS permet de contrôler la ri-
gidité des polymères et d’obtenir ainsi des polymères flexibles, semi-flexibles ou
semi-rigides [100]. Le termefM

i dans l’Eq.(4.1) représentant la force du moteur
agissant sûr chaque polymèrei. Les moteurs sont attachés au monomère central
dans chaque polymère. Comme dans le cas précédent leur effet est obtenu par une
série d’impulsions isotropiques générées par un processusstochastique dont les
paramètres sont :

1. Le nombre de polymères que, à un temps donné, sont attachésà un moteur.
Cette valeur, donnée en pourcentage sur le nombre total de polymères, est
constant durant toute la simulation. Pendant la simulationles polymères
avec un moteur activé peuvent changer, mais le nombre total de moteurs
activés restera constant.

2. Intensité et direction de la force développée par les moteurs. L’intensité est
indiquée en pourcentage de la force moyenne agissant sur un système passif
équivalent̄F = − 1

N

∑N
j=1 fij. La direction varie aléatoirement d’un moteur

à l’autre et entre deux activations différentes du même moteur, avec une
distribution uniforme.

3. Le temps d’activationτM , est le temps pendant lequel le moteur reste al-
lumé. Pendant un tempsτ la force agira sur un polymère à chaque pas de
simulation, avec intensité et direction constantes.τM est indiqué en nombre
N de pas de la simulation. Le choix de la valeur deτM à été faite en tenant
compte de deux contraintes : la première est que dans chaque simulation on
doit avoir un grand nombre de différentes activations des moteurs, de façon
telle que leurs effets sur la dynamique relaxationelle ne soit pas d’introduire
un cisaillement. Le temps total de simulationttot pose donc une limite supé-
rieure au choix deτM , τM ≪ ttot. La seconde est que pour des valeurs trop
petits, l’énergie introduite dans le système par les moteurs serait rapidement
dissipée par le bain thermique, dans ce cas le système resterait trop près de
l’équilibre.

Dans le prochain paragraphe j’étudierai la structure et la dynamique de ce système
en conditions d’équilibre.
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5.3 Simulations à l’équilibre

Comme pour le modèle des particules sphériques, j’analyserai d’abord la struc-
ture et la dynamique du système à l’équilibre (sans activation des moteurs). Les
simulations d’équilibre serviront ensuite comme référence pour le système hors
équilibre, me permettant de mettre en évidence l’effet des moteurs sur les proprie-
tés structurales et dynamiques du système.

La première étape dans la simulation de notre système est la préparation de
la configuration initiale. Dans le cas du système des polymères motorisés cette
procédure nécessite d’une attention particulière. En particulier il faut réaliser une
configuration ou aucun monomère se surpose, car dans ce cas lepotentiel L-J ten-
dant à l’infini causerait des erreurs numériques, donc l’arrêt du code de simulation.
Cette condition est simple à réaliser pour des systèmes ou lesmolécules sont de
petite taille ou en nombre réduit. Dans notre cas on veut utiliser des polymères
longs par rapport à leur épaisseur et en nombre suffisant pourpouvoir étudier les
proprietés statistiques du système. Ces conditions ont nécessité la réalisation d’un
algorithme séparé qui introduit dans la boîte de simulationun polymère à la fois,
avec une orientation aléatoire et vérifie qu’il ne se surposepas aux autres, précé-
demment introduits.

La première configuration est toujours réalisée à très bassedensité et tempéra-
ture pour permettre à l’algorithme de ranger correctement tous les polymères dans
la boite de simulation dans un temps raisonnable. Une fois cette première confi-
guration réalisée, il faut exécuter une chaîne de simulations (où la configuration
finale de l’une devient celle initiale de la successive), en augmentant lentement
la densité et température, jusqu’à rejoindre les valeurs désirées. Un exemple de
configuration initiale ainsi obtenue est montré en Fig.5.2.Pour toutes les simu-
lations qui suivent j’ai fixé les valeurs pourk = 9000, r0 = 0.4 et S = 1, ces
valeurs permettent d’obtenir des polymères semi-flexibles[100].

Comme dans le cas des particules sphériques le choix d’une valeur élevée
pour le coefficient de frottement, (ξ = 10 ), nous permet d’obtenir une dynamique
dans un régime de sur-amortie, condition utilisée pour décrire la dynamique des
macromolécules dans les modeles biologiques [71].

Pour le choix de la longueur des polymères j’ai réalisé différentes simula-
tions et étudié la structure et la dynamique du système, en équilibre thermodyna-
mique, en fonction du nombre de monomèresNm pour chaque polymère. Dans
les prochaines paragraphes je montrerai qu’une bonne choixpour ce paramètre
estNm = 21. En effet on pourra observer que pourNm < 21 soit la structure que
la dynamique changent d’une façon importante, pour des valeurs deNm > 21 la
structure et la dynamique du système changent très peu. Des valeurs plus grandes
de Nm = 21 n’apportait pas plus d’information, mais aurait l’inconvénient de
augmenter considérablement les temps des simulations ou deréduire le nombre
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FIG. 5.2 – Configuration initiale pour un système de 250 polymèresde 21 mono-
mères chacun

de polymères dans le système.
Comme dans le cas précédent, pour rendre plus simple l’analyse des propriétés

du système en conditions de hors équilibre, je concentreraiattention dans l’étude
d’un point stable de la phase liquide, à une températureT = 0.8 et à une densité
ρ = 1. Dans la suite de ce paragraphe, je montrerai les résultats des simulations
réalisées pour plusieurs systèmes qui diffèrent par le nombre de monomères pour
chaque polymère. Ces systèmes contiennent un nombre de polymèresNp = 250
et un nombre de monomères par polymère variableNm = 5, ..., 101. Tous les
résultats seront présentés en utilisant les unités Lennard-Jones standard [78].

5.3.1 Structure à l’équilibre

J’ai commencé par analyser la structure du système passif (moteurs éteints) en
fonction des différentes longueurs des polymères. Le facteur de structure statique,
est défini par l’Eq.(4.5), oùN sera ici le nombre total de monomères contenus
dans le systèmeN ≡ Ntot = Np ∗ Nm.

Dans la Fig.5.4, je montre les différentes courbesS(Q) relatives aux diffé-
rentes valeurs deNm. Toutes les courbes présentent trois pics principaux approxi-
mativement àQMax

1 ∼ 4.8, QMax
2 ∼ 10.7 et QMax

3 ∼ 15.6. Le premier pic de
S(Q) correspond approximativement à2π/rc(LJ), le second à2π/(2 ∗ r0),et le
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FIG. 5.3 – Facteur de structure statiqueS(Q) en fonction du nombre de mono-
mères par polymère.

troisième à2π/r0, où r0 est la distance entre premiers voisins etrc(LJ) = 2
1

6 σ le
rayon de troncature du potentiel Lennar Jones intermoléculaire. On peut remar-
quer que après une forte variation desS(Q) à Nm petits, les courbes relatives à
Nm > 21 changent très peu.

La forme particulière du facteur de structure peut être mieux comprise dans
l’espace réel, en observant le graphique de la fonction de corrélation de paireg(r)
Eq.(3.34), montrée en Fig.5.4. La forme complexe de lag(r), Fig.5.4-a, peut être
considéré comme la superposition de deux structures différentes. Une première
structure de base obtenue en considérant les monomères appartenant à polymères
différents, (Fig.5.4-b), surposée à une deuxième structure triviale relative aux mo-
nomères appartenant au même polymère, (Fig.5.4-c), dont lepremier pic corres-
pond à la distance entre monomères premiers voisins, le deuxième à celle entre
second voisins et ainsi de suite pour le pics d’ordre supérieur. La largeur de ces
pics est un effet thermique dû au mouvement vibrationnel desmonomères à l’in-
térieur du même polymère.
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FIG. 5.4 – Fonction de corrélation de paireg(r), calculé pour le système de po-
limères semi-flexibles à l’equilibre,fM = 0, avecNm = 21. a) Fonction de cor-
rélation de paireg(r), relative à tous les monomères du système.b) Fonction de
corrélation de paire relative aux monomères appartenant à polymères différents.
c) Fonction de corrélation de paire relative aux monomères appartenant au même
polymère.
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5.3.2 Dynamique à l’équilibre

Comme dans le cas des particules sphériques, on analyse la dynamique du
système à l’equilibre en étudiant l’évolution dans le tempsdu déplacement carré
moyen, et de la fonction de autocorrélation des fluctuationsde densité.

Le déplacement carré moyen est calculé avec la relation Eq.(4.6), où dans ce
casN ≡ Ntot = Nm ∗ Np, est le nombre totale de monomères dans le système,
ri(t), i = 1, ..., Ntot sont les positions des monomères au tempst. La représenta-
tion graphique de∆r2(t) en fonction du temps, pour différents valeurs deNm est
montrée en Fig.5.5. On peut observer que pour tous les valeurs deNm, le système
présente une dynamique ballistique à temps courts, qui devient diffusive à temps
longs. Le coefficient de diffusion des monomèresD, calculé à partir de∆r2(t),
via l’Eq.(4.7), diminue d’abord rapidement en fonction deNm pour Nm < 21,
pour devenir presque constant pourNm > 21 (fenêtre dans la Fig.5.5).

L’autre quantité qui permet d’analyser la dynamique du système est la fonction
de autocorrélation des fluctuations de densité Eq.(4.8) [95].

FIG. 5.5 – Déplacement carré moyen∆r2(t) en fonction du nombre de mono-
mères par polymèreNm. Dans la fenêtre le coefficient de diffusionD en fonction
deNm. En bleu la droiteD = 0.007, à la quelle tendent les coefficients de diffu-
sion pourNm grands.
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FIG. 5.6 – Fonction de autocorrélation des fluctuations de densité Fs(Q, t), rela-
tive aux monomères, en fonction du nombre de monomères par polymère. Toutes
les courbes sont calculées en correspondance deQ = QMax

1 .

A l’équilibre Fs dépend seulement deQ et t, les différentes courbes dans
le graphique en Fig.5.6, montrentFs dans une échelle logarithmique-linéaire en
fonction du tempst, pour différentes longueurs des polymères. On peut remarquer
que les différents courbes tombent à zéro dans une échelle detemps logarithmique,
avec un temps de relaxationα, τα ≡ Fs(Q, τα) = e−1, qui augmente exponentiel-
lement avecNm, τα ∼ exp(γNm), (Fig.5.7-a), avecγ ∼ 10−2. Ce graphique
permet de comprendre que, en utilisant des polymères trop longs (Nm > 21), on
serait obligés d’utiliser de temps de simulation très longspour observer la dyna-
mique lente du système.

Une ultérieure analyse des temps de relaxationτα en fonction deQ, pour
Nm = 21, confirme une dépendance du typeτα ∼ Q−2 (Fig.5.7-b), exactement
comme dans le cas du système de particules sphériques vue dans le paragraphe
4.3.

Les résultats à l’équilibre obtenus dans ce paragraphe seront utilisés comme
référence dans le prochain paragraphe où ils serviront à mettre en évidence l’ac-
tion des moteurs sur la structure et la dynamique du système porté hors équilibre.
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FIG. 5.7 –a) Temps de relaxationτα, en fonction du nombre de monomères par
polymère, calculé àQMax

1 . La courbe« guide» en bleu, montre une dépendance
exponentielle entre ces deux quantités.b) Temps de relaxationτα, en fonction du
vecteur d’ondeQ, relatif au système avecNm = 21. En bleu une courbe«guide»,
montrant la dépendanceτα ∼ 1/Q2
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5.4 Simulations hors équilibre

Dans ce paragraphe j’analyserai la structure et la dynamique du système porté
dans un état stationnaire de hors équilibre par l’activation des moteurs.

J’analyserai d’abord la structure et la dynamique en fonction de l’intensité des
forces des moteurs, qui varie dans une gamme de valeurs dans lequel l’énergie
cinétique du système, définie par le bain thermique, reste constant. En effet au
dessus d’un certaine seuil d’intensité, le bain thermique,auquel le système est
couplé, n’est plus capable de dissiper l’excès d’énergie introduit par les moteurs.
Dans ce cas le système commence à varier sa température en sortant ainsi de l’état
stationnaire. Ensuite je mesurerai la température effective du système en fonction
de l’intensité de la force des moteurs, à l’aide des deux méthodes décrites dans
le chapitre 3. Avec la première méthode, celle de réponse-corrélation, je vérifierai
que même dans ce cas, les graphiques paramétriques de réponse et corrélation
présentent un comportement à deux pentes, du même type de celui obtenu pour
le système de particules sphériques, qui permet de définir une seule température
effective pour chaque intensité de la force des moteurs. La mesure effectuée avec
la deuxième metode confirmera les valeurs deTeff obtenues avec la première.

Dans la partie final du chapitre je mettrai en évidence la possibilité d’un
contact entre mes calculs et les premières expériences réalisées sur la matière
active. Je suiverai l’idée développé dans l’expérience réalisée par P. Bursac et al.
[61, 74], qui ont étudié les proprietés rhéologiques d’une cellule à l’aide de billes-
sonde magnetiques. Je montrerai, que la température effective d’un système actif
peut être mise en relation avec la diffusivité d’un ensemblede particules massives
introduites dans le système, où jouent le rôle des billes-sonde. On verra que cette
relation est du type linéaire, et qu’elle semble être assez général car elle peut être
rendue indépendante de la température du bain thermique parune simple repara-
métrisation.

Toutes les simulations qui suivent sont réalisées en tenantconstant les para-
mètres relatifs au potentiel d’interaction, avec les valeurs utilisées pour les simu-
lations à l’équilibre. Le système simulé est constitué d’unnombre de polymères
Np = 250, ayant chaqu’un un nombre monomèresNm = 21. Pour étudier la
relation entre la dynamique du système et la force de moteurs, j’en ferai varier
l’intensité entre une gamme de valeursfM = 10%, ...100%F , avec un temps
d’activation du moteur fixé àτ = 500 (pas de dynamique moléculaire). Cette va-
leur s’accorde bien avec la dynamique relaxationelle du système avecNm = 21,
pour laquelle à l’équilibre on à trouvé unτα ∼ 10000 (pas de dynamique mo-
léculaire), ce qui permet d’avoir un nombre de différentes activations du moteur
nact > 20 pour chaque simulation. La température microscopiqueT , le volume
de la boîte de simulationVbox et le nombre total de particulesNtot (donc la densité
ρ), seront tenus constants pendant chaque simulation.
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5.4.1 Structure hors équilibre

J’ai commencé par comparer la structure du système passif (moteurs éteints) et
actif (moteurs allumés). Dans le deux cas le facteur de structure statiqueS(Q, t),
(4.5), devient stationnaire et isotropique après un bref transient :S( ~Q, t) → S(Q).
En Fig.5.8 je montreS(Q) pour le système passif et pour le système actif avec
fM = 10%, ...90%F . Les courbes hors équilibre changent un peu par rapport
à celle d’équilibre, le pics qui diminuent en intensité et leur largeur augmente
à augmenter defM . Cependant, toutes les courbes mantiennent la même forme,
avec trois pics principaux situés approximativement àQMax

1 ∼ 4.8, QMax
2 ∼ 10.7

etQMax
3 ∼ 15.6.

Même si dans ce cas l’effet des moteurs est un peu plus évidentque pour
système des particules sphériques, on peut quand même observer que l’activation
des moteurs n’affecte pas les caractéristiques principales de la structure d’une
façon importante.

FIG. 5.8 – Facteur de structure statique,S(Q), pour le système en équilibre et
porté hors équilibre par les moteurs. Les différentes courbes sont calculées pour
différents valeurs de l’intensité des forces des moteurs,fM = 10%, ...90%F .
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5.4.2 Dynamique hors équilibre

Comme pour le système en équilibre (paragraphe 5.3.2), on étudie la dyna-
mique relaxationelle du système hors équilibre via le déplacement carré moyen
∆r2(t), Eq.(4.6), et de la fonction de autocorrélation des fluctuations de densité
Fs(Q, t),Eq.(4.8).

La Fig.5.9 montre∆r2(t) en fonction du temps pour différentes valeurs de
l’intensité de la force des moteursfM . On peut observer que, comme dans le cas
des particules sphériques, étudié dans le chapitre précédent, l’activation des mo-
teurs a un fort effet sur la dynamique relaxationnelle du système. La dynamique à
temps courts, de type ballistique, reste inchangée pour toute la gamme defM . Au
contraire la dynamique à temps longs, diffusive, change d’une façon importante,
avec une forte augmentation de la diffusivité en fonction del’augmentation de
fM . Cet effet est tant plus évidente si on observe la Fig.5.11-a,où le coefficient
de diffusion, varie de plusieurs ordres de grandeur en fonction defM .

FIG. 5.9 – Déplacement carré moyen∆r2 en fonction du temps pour différentes
valeurs de l’intensité de la force des moteurs,fM = 10%, ...90%F .

L’importance de l’effet de l’activation des moteurs sur la dynamique du sys-
tème est confirmé par l’analyse du graphique de la fonction deautocorrélation des
fluctuations de densité.



108 Modèle de polymères semi-flexibles motorisés

FIG. 5.10 – Fonction de autocorrélation des fluctuations de densité Fs(Q, t), en
fonction de l’intensité de la force des moteurs, relative àQMax

1 .

Comme pour le modèle de particules sphériques, sous l’effet des moteurs le
système rejoint un état stationnaire isotropique etFs(Q, t, tw) dévient independent
du temps d’attentetw, (Fs(Q, t, tw) → Fs(Q, t)). Fs(Q, t) sera donc définie par
l’Eq.(4.8).

La Fig.5.10 montreFs(Q, t) pour différents valeurs de l’intensité de la force
des moteursfM . Fs tombe à zéro lentement, dans une échelle de temps logarith-
mique, mais sa diminution est tant plus rapide tant les forces des moteurs aug-
mentent d’intensité. En Fig.5.11-b j’ai mis en évidence la forte diminution du
temps de relaxationτα en fonction defM . On retrouve ici la même dépendance
τα ∼ (fM/F )−γ, avecγ ∼ 1 qu’on avait observé pour le système de particules
sphériques.

Ces premiers résultats montrent que même pour le système de polymères semi-
flexibles motorisés, les forces des moteurs permettent de modifier la dynamique
relaxationelle lente du système sans en modifier celle rapide, et en laissant inaltéré
sa structure. Dans la suite je vérifierai donc, si aussi pour ce système, il est possible
de définir et mesurer une température effective, et quel est sa relation avec les
forces des moteurs.
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FIG. 5.11 –a) L’inverse du coefficient de diffusion1/D en fonction de l’inten-
sité defM/F . La courbe en rouge met en évidence une dépendance en loi de
puissance entre ces deux quantités,1/D ∼ (fM/F )−β, avecβ ∼ 2. b) Temps
de relaxationτα, en fonction de l’intensité de la force des moteurs. En bleu une
courbe« guide», montrant une dépendance en loi de puissance,τα ∼ (fM/F )−γ,
avecγ ∼ 1.
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5.4.3 Température effective

Pour calculer la température effective du système de polymères semi-flexibles
motorisés, j’utiliserai la même procédure déjà testée sur le modèle plus simple de
particules sphériques. En particulier j’étudierai d’abord la RFD, ensuite je réali-
serai une mesure indépendante basée sur la méthode des des particules massives.
Les résultats des simulations seront donc comparés entre eux et avec ceux obtenus
pour le modèle précédent.

Pour chaque intensité de la force des moteursfM , j’ai donc porté le système
dans un état stationnaire de hors équilibre, ce qui assure lavalidité de l’Eq.(1.10).
À partir de l’instantt∗0 j’ai commencé à perturber l’hamiltonien du système via
l’Eq.(3.43) et à monitorer l’évolution temporelle de l’observableA(τ), (Eq.(3.40)),
avecτ = t− t∗0. La réponse intégréeχ(τ), Eq.(3.45), a été calculée en moyennant
sur 100 trajectoires independentes du système et 100 réalisations différentes du
champ des chargesǫ. La fonction de corrélation associéeC(τ) = Fs(Q

Max
1 , τ), a

été calculé en moyennant sur 100 trajectoires independentes imperturbées.
La Fig.5.12, montre les courbes paramétriquesχ(C), obtenues en utilisantτ

comme paramètre [3].

FIG. 5.12 – Représentation paramétrique de la RFD dans le cas de la matière pas-
sive et active. La ligne pointille en noire corresponde à la prévision théorique du
TFD, pour le système à l’équilibre pourT = 0.8. En couleurs les données relatives
au système hors équilibre, pour différentes intensités desforces des moteurs.
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FIG. 5.13 – Température effective mesurée avec la méthode de réponse-
corrélation, pour les système de polymères, carrés rouges,et pour le système de
particules sphériques, cercles bleus. Les courbes« guide», en rouge et en bleu
montrent respectivement la relation linéaire entreTeff et fM pour les système de
polymères et celui de particules sphériques.

Dans le cas à l’équilibre le TFD est vérifié, et moins l’inverse de la pente de
χ(C), est la température du bain thermique,T = 0.8. Hors équilibre, on retrouve
ici le comportement à deux pentes des courbesχ(C), comme dans le modèle pré-
cédent. À temps courts,C → 1, la dynamique rapide du système est peu influencé
par les les forces des moteurs, au contraire de celle à temps longs,C → 0, qui
en est fortement dépendante. En Fig.5.13 je montre les valeurs deTeff obtenues
à partir d’une extrapolation linéaire des courbes en Fig.5.12, comparés à ceux
obtenus pour le système de particules sphériques.

On peut observer que le système des polymères est plus sensible à la force
des moteurs, que celui de particules sphériques, car la variation deTeff en fonc-
tion defM est ici plus importante. Néanmoins ces deux quantités conservent une
dépendance linéaireTeff/Tbain ∼ γp(f

M/F ), avec iciγp ∼ 20.
À ce point il reste à vérifier si, même dans ce cas, les températures effectives

ainsi obtenues correspondent à celles mesurées avec la méthode des particules
massives.
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FIG. 5.14 – Distribution de probabilité des vistessesv pour différents traceurs
ayant massesmtr. L’intensité de la force du moteur est fixée àfM = 50%F . Les
courbes continues sont obtenues par un ajustement Gaussien(4.10).

Pour cela, j’ai procédé comme pour le modèle précédent, j’aidonc couplé le
système actif avec un sous-système constitué parNtr = 10 traceurs, ayant masse
Mtr ≫ m, en utilisant le potentielU inter

LJ (r) défini en Eq.(5.3), afin de ne pas
modifier la structure du système. Comme dans le cas précédent les traceurs ont
été insérées dans la boîte de simulation avec une distribution spatiale aléatoire
et leur énergie cinétique a été mesurée à partir du moment où la dynamique du
système devenait stationnaire.

Le graphique en Fig.5.14, montre la distribution des vitesses des traceurs,
pour différentesMtr. Les données représentées par les points sont surposées aux
courbes deP (v) Eq.(4.10), oùTeff est le seul paramètre d’ajustement. Comme
pour le modèle précèdent, pour toute la gamme deMtr, les vitesses des traceurs
suivent une distribution Maxwelienne.
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FIG. 5.15 – Température effective en fonction de la masse des traceurs, calculée
pour le système de polymères (a), et pour le système des particules sphériques (b).
Les barres d’erreur représentent l’écart type des valeurs deTeff (t).

Dans le graphique en Fig.5.15, je montre la dépendanceTeff deMtr, calculée
pourfM = 50%F , comparée à celle obtenue pour le système de particules sphé-
riques. Dans le deux cas, pourMtr ≥ 1000 les traceurs suivent la dynamique à
basse fréquence de leur environnement, en mesurant ainsi satempérature effec-
tive.

Dans le graphique en Fig.5.16, je montre la température effective avec les
deux méthodes. On peut vérifier que dans le cas des polymères semi-flexibles, les
deux mesures concordent, et que la température effective dépend de la force des
moteurs via une relation linéaire, comme dans les cas du système de particules
sphériques. Le fait que deux systèmes actifs si différentesdonnent des résultats
qualitativement analogues, confirment l’importance de la température effective
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FIG. 5.16 – Température effective en fonction de l’intensité dela force des mo-
teurs obtenue avec la méthode de réponse et corrélation ,carrés rouges, et avec
celle des particules massives, points bleus. Les barres d’erreur représentent l’écart
type des valeurs deTeff (t) mesurés par les traceurs. La courbe« guide»en vert
montre une dépendance du linéaire entreTeff etfM .

dans la description des état de hors équilibre des systèmes actifs. Il devient donc
intéressant de vérifier si ce paramètre peut être mis en relation avec d’autres ob-
servables de plus simple accès expérimentale que les forcesactives.
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5.4.4 Relation température-effective diffusion : méthode des
billes sonde

Dans ce paragraphe je veux répondre à la question si la température effective
peut être mise en relation simple avec des quantités physiques, faciles à obtenir
expérimentalement.

Il y a encore peu d’expériences réalisées sur la matière active, une expérience
récente susceptible d’être mise en relation avec mes calculs, est celle proposée par
par P. Bursac et al. [61, 74], (décrite dans le paragraphe 2.4).
En particulier dans cette expérience il est montré qu’il estmaintenant possible
d’attacher des particules micrométriques (particules sonde) au cytosquelette, suivre
leurs trajectoires via microscopie optique, et d’en calculer le déplacement carré
moyen en fonction de différents paramètres thermodynamiques de la cellule, comme
par exemple la température.

En suivant cette idée j’ai introduit dans le système un ensemble de particules
sonde (Fig.5.17), comme pour le cas de la mesure directe de latempérature effec-
tive, mais dans ce cas j’ai étudié leur dynamique pour déterminer si elle peut être
mise en relation avec la dynamique de la matrice des polymères actifs.

FIG. 5.17 – Exemple de configuration initiale d’un système des polymères semi-
flexibles dans lesquels sont introduites les particules sonde (en bleu).
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FIG. 5.18 – Déplacement carré moyen∆r2(t) des particules sonde en fonction
du temps, pour différentes valeurs de l’intensité de la force des moteurs. À temps
courts la dynamique des particules sonde est de type ballistique, courbe« guide»
rouge∼ t2. À temps longs leur dynamique est de type diffusive, courbe« guide»
bleu∼ t.

Le déplacement carré moyen des particules sonde montré en Fig.5.18, décrit
une dynamique du type ballistique à temps courts, et diffusive à temps longs, avec
une diffusivité qui augmente en fonction defM . Cet effet est similaire à celui
observé par P. Bursac et al. [61, 74], montré en Fig.2.10-a, oùles courbes∆r2(t),
relatives aux particules sonde attachées au cytosqueletteactif, (en présence de
ATP), sont calculés en fonction de la température du bain thermique.

Dans la Fig.5.19, je montre un exemple de la trajectoire d’une particule mas-
sive, en équilibre (moteurs éteints) et hors équilibre (moteurs allumés). On peut
observer que la particule sonde suit une dynamique du type intermittant, du même
type de celui observé expérimentalement dans le cytosquelette actif, montré en
Fig.2.10-b [61, 74].

À partir du déplacement carré moyen des particules sonde en fonction du
temps, l’Eq.(4.7) permet de calculer leur coefficient de diffusion pour toutes les
intensité des forces des moteursfM .
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FIG. 5.19 – Projection sur le plane X-Y de de trajectoire d’une particule sonde, à
l’équilibre (en noir) et hors équilibre (en rouge).

Si on réalise un graphique paramétrique du coefficient de diffusion des sondes
en fonction de la température effective de la matrice de polimères, en utilisant
fM comme paramètre, il devient donc possible de vérifier s’il existe une relation
simple entre ces deux quantités.

La Fig.5.20 montre le graphique paramétrique deDρ/Tbain en fonction de
Teff/Tbain , où ρ = Nm/V est la densité du système etTbain la température du
bain thermique.D est le coefficient de diffusion des particules massives etTeff

la température effective de la matrice des polymères, calculés en correspondance
des mêmes valeurs defM . Les courbes ont été calculées à trois différentes tempé-
ratures du bain thermiqueTb = 0.5, Tb = 0.8 etTb = 3.0 avec densité fixéeρ = 1,
et pour trois valeurs de la densitéρ = 0.8, ρ = 1 et ρ = 1.2 à une température
fixéeTb = 0.8.

On peut observer que, avec une simple reparamétrisation, lecoefficient de dif-
fusion et la température effective sont liées par une relation linéaire. Cette relation
semble être assez générale car elle est indépendante tant dela température du
bain thermique que de la densité du système. Ce résultat est particulièrement im-
portante car il permet d’obtenir la température effective du système actif à partir
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FIG. 5.20 – Graphique du coefficient de diffusion en fonction de la température
effective. Les trois séries de valeurs obtenues pour trois températuresTb = 0.5 (en
vert),Tb = 0.8 (en bleu) etTb = 3.0 (en rouge)

d’une simple mesure de diffusivité d’un ensemble de particules sonde, indépen-
damment de la température du bain ou de la densité. Cette information, unie à
celle de la relation entreTeff et fM Fig.5.16, permet théoriquement de remonter
à l’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 troisième méthode pour mesurer la tem-
pérature effective d’un système hors équilibre, qui sera utile soit pour avoir une
ultérieure confirmation des résultats obtenus jusqu’à ici,soit parce qu’elle peut
être facilement implémenté expérimentalement dans le contexte de la matière ac-
tive. Cette méthode est basée sur la relation de Einstein entre la diffusivité et la
mobilité pour particule brownienne. Considérons une particule, de forme quel-
conque (particule traceur), immergée dans un liquide à l’équilibre thermique. Sa
diffusivité D, sera définie par la relation 4.7. Si à un certain tempst∗0 on applique
une petite force constantef à la particule, sa mobilitéχ sera déterminée par la
relation :

χ = lim
t→∞

1

t

〈(rf (t) − rf (t
∗
0))〉

f
, (5.6)

où f est une force faible appliquée la particule brownienne et〈(rf (t) − rf (t
∗
0))〉

est son déplacement moyenne dans la direction de la force appliquée.
Même si la diffusivité et la mobilité changent en fonction dela forme et di-

mension de la particule considerée, leur rapport ne change pas [97], et à l’équilibre
il est défini par la relation de Einstein :

D

χ
= kBT (5.7)

Cette relation est une autre forme du théorème de fluctuation et dissipation, stric-
tement valide à l’équilibre, mais comme on a vu dans le chapitre 2, dans certains
cas il est possible de trouver une forme analogue qui reste valide hors équilibre
[3, 101]. Telle généralisation pour la relation de Einstein, permet aussi de définir
une température effective, qui prend la forme suivante :

D

χ
= kBTeff . (5.8)

L’idée d’utiliser l’Eq.(5.8) dans les calculs de température effective a déjà été uti-
lisée avec succès par A. Makse et J. Kurchan dans des simulations numériques,
réalisées par dynamique moléculaire, portant sur un système de matière granulaire
faiblement cisaillée [97], pour lequel une température effective a pu être mesurée
via l’étude du rapport entre diffusivité-mobilité pour desparticules traceurs de dif-
férente forme et dimensions [97]. Récemment une implémentation expérimentale
de cet étude a été réalisé par C. Song, P. Wang et A. Makse, qui ont étudié un
système macroscopique de matière granulaire faiblement sollicité. Dans ce cas les
auteurs ont pu déterminer la température effective du système en étudiant le rap-
port diffusivité-mobilité de différentes particules traceur macroscopiques [102],
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FIG. 5.21 – Graphique paramétrique de la diffusivité des particules-sonde en fonc-
tion de leur mobilité, pour différentes valeurs de la force des moteurs, dans le
système de polymères semi-flexibles, considérés à T=0.8. Lapente des courbes
représente la température effective du système [97]

dont la dynamique peut être simplement suivie en filmant par caméra optique leur
évolution dans le système.

Dans le cas cités, le fait que le particules sous étude soientmacroscopiques
rend plus facile la détermination du rapportD/χ, néanmoins il est facile de com-
prendre que ce type de mesures peuvent être facilement implémentées pour des
systèmes microscopiques. En particulier, pour les systèmes actifs, il pourrait être
possible d’utiliser les techniques expérimentales déjà disponibles, comme par
exemple celle des billes sonde magnetiques [61, 74], décrite dans le paragraphe
2.4, ou celle des pinces optiques [25, 26, 45, 46]. Avec l’avantage que, l’indépen-
dance du rapportD/χ de la forme des particules sonde, laisse une grande liberté
dans le choix des particules sonde à utiliser expérimentalement.

Dans mes simulations j’ai considéré le système de polymèressemi-flexibles
avec billes sonde, décrit dans le paragraphe précédent.

J’ai d’abord calculé la diffusivité dans les différentes état stationnaires de hors
équilibre, relatifs aux différentes forces des moteurs. Ensuite j’ai répété les simu-
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FIG. 5.22 – Température effective en fonction de l’intensité dela force des mo-
teurs obtenue avec le trois différentes méthodes, celle de réponse et corrélation
(carrés rouges), celle des particules massives (points bleus), et celle du rapport
diffusivité-mobilité en (étoiles vertes). La courbe« guide»en vert confirme la
dépendance du linéaire entreTeff etfM .

lations, en applicant, une faible force constantef aux billes sonde et mesuré la
mobilitéχ(τ), avecτ = t − t∗0.

En Fig.5.21 je montre le graphique paramétrique de la diffusivité en fonction
de la mobilité calculés en utilisantτ comme paramètre. En accord avec l’Eq.(5.8),
la pente à temps longs des courbesD(χ), relatives à différentes forces des moteurs
fM , corresponde aux températures effectives recherchées [97].

Les valeurs deTeff ainsi obtenus, montrées en Fig.5.22, sont en excellente
accord avec ceux obtenus avec les méthodes précédentes, et en confirment donc
la validité.
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5.5 Conclusions

Dans ce chapitre j’ai introduit un nouveau modèle de matièreactive, un sys-
tème de polymères semi-fexibles motorisés. Comme pour le casdes particules
sphériques ce modèle, très simple par rapport aux systèmes réels, contient seule-
ment les ingrédients principaux d’un système actif : une interaction simple entre
les polymers, une interaction entre les polymères et leur environnement, prise en
compte par une dynamique brownienne, et la présence des processus actifs ob-
tenue en attachant des moteurs aux polymères. À différence premier modèle, les
éléments actifs présentent ici une structure interne, et une forme de filament, qui
se rapproche plus aux éléments actifs des systèmes réels tels que le cytosquelette.

Après avoir étudié la structure et la dynamique du système à l’équilibre, j’en ai
étudié la dynamique relaxationnelle, dans des états stationnaires de hors équilibre
enduits par l’activation des moteurs. Cet étude à montré que si d’une part la struc-
ture du système varie faiblement avec l’activation des moteurs, d’une autre, sa
dynamique relaxationnelle est fortement modifiée. Soit le coefficient de diffusion
D, que le temps de relaxation structurelle,τα, dépendent fortement de l’intensité
de la force des moteurs, et ils peuvent ainsi être contrôlés via ce paramètre.

L’étude du graphique paramétrique de réponse et corrélation (Fig.5.12), a
montré une violation du TFD, pour toute la gamme des intensités des forces des
moteurs. Le courbes de réponse et corrélation, ainsi obtenues, présentent un com-
portement à deux pentes du même type prévu théoriquement pour certains verres
structuraux [1, 4, 5], et déjà observé dans des simulations de liquides cisailles
[8, 7]. Ce fait a permis la définition et la mesure d’une température effective
Teff pour le système hors équilibre. Comme dans le cas du modèle desparticules
sphériques on retrouve iciTeff > Tbain, dépendant de l’intensité des forces des
moteurs via une relation du type linéaireTeff/Tbain ∼ γp(f

M/F ), avecγp ∼ 20,
confirmé cette dernière par deux mesures indépendantes réalisées avec la méthode
des particules massives et avec celle de la relation mobilité-diffusivité Fig.5.22.

Même si le modèle utilisé est trop simple pour des comparaisons quantitatives
avec des expériences sur des systèmes réels, dans la dernierpartie de ce chapitre
j’ai voulu vérifier si, au moine du point de vue qualitative, il peut donner des infor-
mations pouvant être mise en relation aux données expérimentales. Dans une ex-
périence récente, P. Bursac et al. [61, 74], ont montré la possibilité d’attacher des
particules sonde au cytosquelette, et en suivant leur trajectoires via microscopie
optique, d’en calculer le déplacement carré moyen en fonction de différents para-
mètres thermodynamiques de la cellule, comme par exemple latempérature. En
suivant cette idée j’ai introduit dans le système un ensemble de particules sonde et
j’en ai analysé la dynamique. Le déplacement carré moyen desparticules sonde,
ainsi calculé, montre un comportement ballistique à temps court et diffusive à
temps longs, du même type de celui mesuré expérimentalementdans le cytosque-
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lette en présence de l’ATP (système actif)[61]. Dans mes simulations, j’ai aussi
mis en relation le coefficient de diffusion des particules sondes, calculé à partir de
leur déplacement carré moyen, avec la température effective de la matrice de poly-
mères actifs. Les résultats de ces simulations, réalisées pour différentes tempéra-
tures du bain thermique et de densité du système, (Fig.5.20), montrent qu’il existe
une simple relation linéaire entre ces deux quantités, et que cette relation peut
être rendue independent de la température et de la densité par une simple repara-
métrisation. Ce résultat est particulierment intéressant car l’information contenue
dans la relation entre la diffusivité et la température effective Fig.5.16, unie à celle
entre la température effective et l’intensité des forces des moteurs Fig.5.20, per-
met, à partir d’une simple mesure de diffusivité des particules sonde, de remonter
à l’information relative aux forces actives dans le système.
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Chapitre 6

Conclusions

L’idée inspiratrice de ce travail de thèse vient de récents travaux de physique
théorique sur les systèmes hors équilibre. En particulier l’étude en champ moyen
de certains systèmes vitreux, [1, 2], a montré possible d’écrire une relations de
fluctuation et dissipation Eq.(1.13), valide hors équilibre, d’une fçon formellement
analogue au Théorème de Fluctuation et Dissipation (valideseulement à l’équi-
libre). Cette relation définie un nouveau paramètre thermodynamique, latempé-
rature effective, ayant le sens thermodynamique d’une température [3], qui peut
donc être utilisé dans la description des systèmes hors équilibre.

Dans ce travail j’ai voulu répondre à la question si la relation de fluctuation et
dissipation et donc le concept de température effective pouvaient être appliqués à
une autre classe de systèmes hors équilibre, celle des systèmes de matière active.
Comme expliqué dans le chapitre 2, ils s’agit de systèmes composées d’un grand
nombre de particules, des molécules ou des objets plus complexes, comme, par
exemple, des organites cellulaires ou des bactéries. Ce particules peuvent utiliser
une réserve d’énergie soit présente dans leur environnement, soit stockée dans un
réservoir interne, pour activer des moteurs capables de générer les forces néces-
saires à leur déplacement. La présence des forces non conservatives fait si que ces
systèmes à évoluent hors équilibre.

La plupart des systèmes actifs sont des systèmes biologiques, et leur étude oc-
cupe une part importante de la recherche en biologie, médecine, et plus récemment
en physique théorique. La grande complexité des systèmes dematière active réels
rend leur compréhension très difficile, dans cet étude j’ai donc décidé de travailler
avec deux modèles simples, contenant seulement les processus fondamentaux du
problème : l’interaction entre les particules, il’ interaction entre les particules et
leur environnement, prise en compte par une dynamique brownienne, et la pré-
sence des processus actifs obtenue en attachant des moteursaux particules.

J’ai étudié ce deux modèles en utilisant la méthode de la dynamique molécu-
laire brownienne. Pour cela j’ai réalisé un code de simulation, en langageC++ ,
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basé sur l’algorithme de Ermak [89].
Le premier modèle étudié, constitué de particules sphériques motorisées (cha-

pitre 4), a servi surtout pour vérifier si la relation de fluctuation et dissipation et
le concept de température effective pouvaient être appliquées aux systèmes actifs
et pour comprendre le rapport entre la température effective et les paramètres qui
contrôlent l’« activité», du système. L’étude de sa structure, Fig.4.4, a montré
que le système reste stable avec l’activation des moteurs. La variation du facteur
de structure statiqueS(Q) à l’activation des moteurs reste négligeable pour toute
la gamme des intensités des forces pour lesquelles le système reste en réponse
linéaire.

Au contraire, l’étude de la dynamique relaxationnelle du système, réalisé via
le calcul de la diffusivitéD et temps de relaxation structurelleτα, a montré une
forte dépendance des forces des moteurs. En particulier le coefficient de diffusion
D augmente fortement et le temps de relaxation structurelleτα diminue d’une
façon importante en augmentant l’intensité de la force des moteurs (Figs. 4.5 et
4.6). Pour vérifier si une température effective pouvait être définie et mesurée,
j’ai utilisé les deux méthodes indépendantes décrites dansle paragraphe 3.8.1, la
première basée sur une vérification directe de la relation etdissipation via un cal-
cul de réponse et correlation et la seconde basé sur l’utilisation d’un thermomètre
réalisé en immergeant dans le système un ensemble de particules massives.

L’étude de la relation de fluctuation et dissipation en condition de hors équi-
libre a montré une violation du TFD, pour toute la gamme des intensités des
forces des moteursfM testées. Le courbes de réponse et corrélation ainsi obtenues
(Fig.4.8), présentent le comportement a deux pentes du typeprévu pour certains
verres structuraux [1, 4, 5] ou obtenu par simulations numériques pour de liquides
faiblement cisaillés [8, 7], que j’ai décrit dans le chapitre 1. Cette caracteristique
a permis de définir et mesurer une seule valeur deTeff pour chaque valeur de
fM , et de déterminer que ce deux quantités ont une dépendance detype linéaire,
confirmée par la mesure réalisées avec la deuxième méthode, (Fig.4.11).

Le seconde système étudié est constitué de polymères semi-flexibles motori-
sés. Ces éléments sont dotés d’une structure interne, et ils ont forme de filament,
ce qui comporte une meilleure approximation des éléments actifs présents dans
les systèmes biologiques, comme par exemple les principauxcomposants du cy-
tosquelette, décrits dans le chapitre 2. Comme dans le cas précédent, l’étude de la
structure et la dynamique en conditions d’équilibre et de hors équilibre, à montré
que si d’une part la structure du système varie faiblement avec l’activation des
moteurs Fig.5.8, d’autre part, sa dynamique relaxationnelle est fortement modi-
fiée. Soit le coefficient de diffusionD, que le temps de relaxation structurelle,τα,
dépendent fortement de l’intensité de la force des moteurs,et ils peuvent ainsi être
contrôlés via ce paramètre Fig.5.11.

L’étude des courbes de réponse et corrélationχ(C) pour le système hors équi-
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libre, (Fig.5.12), a confirmé ici la violation du TFD pour toute la gamme desfM

utilisées. Les courbesχ(C) ont la forme à deux pentes déjà observé pour le sys-
tème de paricules sphériques. Le calculTeff en fonction defM , réalise avec le
deux méthodes, a permis de vérifier que même pour ce système, pourtant très dif-
férent du précédent, on retrouve une dépendance de type linéaire entre ces deux
quantités.

Ces résultats sont particulièrement importants car démontrent que laTeff peut
être définie et mesurée les systèmes de matière active. La dépendance linéaire
Teff et fM , retrouvé pour le deux modèles, semble être une caracteristique géné-
rale systèmes actifs. Cela confirme l’importance deTeff comme paramètre ther-
modynamique dans l’étude des systèmes actifs, car sa connaissance de permet
de remonter facilement à l’information relative aux forcesnon conservatives qui
portent ces système hors équilibre.[103].

Même si le deuxième modèle est encore trop simple pour des comparaisons
quantitatives avec des expériences sur des systèmes réels,dans la dernier partie
de mon travail j’ai voulu vérifier si, au moins du point de vue qualitative, il pou-
vait donner des informations susceptibles d’être mises en relation a des données
expérimentales. Dans une expérience récente, P. Bursac et al. [61, 74], ont montré
la possibilité d’attacher des particules sonde au cytosquelette, et en suivant leur
trajectoires via microscopie optique, d’en calculer le déplacement carré moyen
en fonction de différents paramètres thermodynamiques de la cellule, comme par
exemple la température.

En suivant cette idée j’ai introduit dans le système un ensemble de particules
sonde et j’en ai analysé la dynamique. Les résultats des ces simulations ont mis
en évidence que déplacement carré moyenne des particules sonde, ainsi calculé,
montré un comportement ballistique à temps courts et diffusive a temps longs, du
même type de celui mesuré expérimentalement dans le cytosquelette en présence
de de l’ATP [61].

Dans mes simulations, j’ai aussi mise en relation le coefficient de diffusion
des particules sondes, calculé a partir de leur déplacementcarré moyen, avec la
température effective de la matrice de polymères actifs. Les résultats de ces simu-
lations, réalisées pour différentes températures du bain thermique et de densités du
système, ont montré qu’il existe un simple relation linéaire entre ces deux quan-
tités, et que cette relation peut être rendue independent dela température et de la
densité une simple reparamétrisation (Fig.5.20).

Ce résultat est particulierment intéressant car l’information contenue dans la
relation entre la diffusivité et la température effective Fig.5.16, unie a celle entre
la température effective et l’intensité des forces des moteurs Fig.5.20, permet,
a partir d’une simple mesure de diffusivité des particules sonde, de remonter a
l’information relative aux forces actives dans le système.

Toujours en suivant l’idée de mettre en relation mes calculsavec des expé-
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riences possibles, j’ai introduit une troisième méthode pour mesurer la tempéra-
ture effective, susceptible d’être facilement implémentéexpérimentalement. Cette
méthode permet de obtenir la temperature effective a partire d’un mesure de diffu-
sivité et mobilité de particules-sonde insérées dans le système. L’avantage de cette
technique est que ces mesures sont independantes de la formedes particules-sonde
utilisées, ce laisse une grande liberté dans le choix des matériaux à utiliser expé-
rimentalement. De plus soit la diffusivité que mobilité peuvent facilement être
mesurées avec des techniques expérimentales déjà disponibles, comme celle des
billes sonde magnetiques [61, 74], décrite dans le paragraphe 2.4, ou avec l’utili-
sation de la technique des pinces optiques [25, 26, 45, 46].

Le résultats des simulations réalisées avec cette méthode,ont permis de calcu-
lerTeff en fonction defM dans le système de polimères semi-flexibles motorisées
et donc de confirmer ceux obtenus avec les méthodes de Fluctuation-Dissipation
et des particules massives Fig.5.22.

A la lumière de ces résultats il apparaît claire que le concept de température
effective peut être appliqué avec profit dans l’étude des systèmes actifs.Teff peut
être définie et mesurée dans ces systèmes et sa connaissance est importante car
permet de remonter à l’information relative aux processus actifs qui en contrôlent
la dynamique lente. Même si je suis conscient que les modèlesque j’ai utilisé
sont très simples par rapport aux systèmes réels j’ai essayéde réaliser mon travail
en cherchant un contacte avec les premières expériences surla matière active, en
espérant qu’il puisse être utile pour les prochains travauxexpérimentaux sur le
sujet
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