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Résumé

Il y a tout juste un an, une nouvelle classe de protéines fluorescentes a été découverte par
une équipe japonaise.
Il s’agit, pour la premiere fois, d’une protéine se trouvant dans un organisme vertébré et,
plus précisement, dans les fibres musculaires de Panguille Unagi.[1] Cette protéine dont la
fluorescente est induite par la diffusion d’un ligand en son sein est appelée UnaG. Elle émet
une couleur verte brilliante et tres intense. Cette découverte pourrait étre une révolution
dans le domaine médical et clinique, d’une part, car le ligand, la bilirubine, est un produit de
dégradation de ’hémoglobine et, d’autre part, car la bilirubine est toxique si elle est présente
en exces dans le corps. Par conséquent, UnaG est un senseur de la fonction hépatique, de la
jaunisse et de I’hémolyse.[2]

Cette présentation aura pour but de caractériser les propriétés spectrales de cette nouvelle
protéine fluorescente trés prometteuse & l’aide d’une approche théorique combinant la dy-
namgqiue moléculaire ainsi que les méthodes hybrides alliant la mécanique quantique et la
mécanique moléculaire (QM/MM). Cette approche QM/MM//MD permet, en effet, une
rationalisation fine des effets de I’environement sur les propriétés optiques ainsi que la dis-
crimination des résidus cruciaux,[3] et donne des pistes solides pour effectuer des mutations
de la potéine afin d’élargir son champ d’application.
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