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Meécanique statistique de 'ADN

Motivations expérimentales
Formulation mathématique de la géométrie
Etude numérique des fluctuations thermiques

Role des noeuds









Micromanipulation d'une molécule dADN

kol f
Lk

N,

= Av
L longueur de la molécule
Z extension de la molécule
kel f force appliquée
Lk nombre de supertours

Allemand, Bensimon, Croquette, Strick



Déformations d’une molécule

La courbure :
longueur de persistance ¢,,. Typiquement

La torsion et la torsade :
torsade 1w : angle total de torsion
Lien entre Tt et Lk

EPADN ~ 50 nm.
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Déformations d’une molécule

La courbure :
longueur de persistance ¢,,. Typiquement EPADN ~ 50 nm.

La torsion et la torsade :
torsade 1w : angle total de torsion
Lien entre Tt et Lk

1

Lk = Tw =0 Lk = Tw:4

1
4

] —

Théoreme de Calugareanu (1959) Wi est la vrille

Lk ="Tw + Wr
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Formule de Gauss—Calugareanu
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Expressions mathématiques de la vrille

Formule de Gauss—Calugareanu

d d
=T ]{ds]{ds ||7° S)H3 d_Z(S) : d—:(s’) (courbe fermée)

Formule de Fuller—Fain

1 [t d
Wif = — [ (1—cosf(s))=Cds  (déformation 3 partir d’une droite)
21 Jo ds

Comment adapter ces formules aux expériences ?



Fain, Rudnick et Ostlund 1996
Equilibre mécanique
Utilisation variationelle du théoreme de Fuller



Fain, Rudnick et Ostlund 1996
Equilibre mécanique
Utilisation variationelle du théoreme de Fuller

Moroz et Nelson 1997

Fluctuations de la vrille a grande force
(petites déformations transversales)

1 1 L

% <WT2> = (4m)2 \/F, b




Fain, Rudnick et Ostlund 1996
Equilibre mécanique
Utilisation variationelle du théoreme de Fuller

Moroz et Nelson 1997

Fluctuations de la vrille a grande force
(petites déformations transversales)

1 1 L

% <WT2> = (4m)2 \/F, b

Bouchiat et Mézard 1998

Modele analytique de la tige élastique établit avec la formule de Fuller—Fain



Fain, Rudnick et Ostlund 1996
Equilibre mécanique
Utilisation variationelle du théoreme de Fuller

Moroz et Nelson 1997

Fluctuations de la vrille a grande force
(petites déformations transversales)

n 1 1 L
% <WT>_(4W)2 VTl b

Bouchiat et Mézard 1998

Modele analytique de la tige élastique établit avec la formule de Fuller—Fain

Quels sont les domaines de validité ?



Formule de Calugareanu

La molécule ne contourne pas ses extrémités
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Formule de Calugareanu

La molécule ne contourne pas ses extrémités
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La formule de Gauss—Calugareanu s'étend aux courbes ouvertes



Formule de Fuller—Fain

Calcul de I'aire algébrique délimitée sur la sphere unité par le vecteur tangent.

Wt = =
" 2T
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WTF:A mod. 2
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Wr — Wit = 2m avec m € 7

e configurations déformables en une ligne droite orientée selon e, sans se couper
e telles que au cours de la déformation t # —é, en tout point.



Formule de Fuller—Fain

Calcul de I'aire algébrique délimitée sur la sphere unité par le vecteur tangent.

WTF:A mod. 2

2T

Wr — Wit = 2m avec m € 7

e configurations déformables en une ligne droite orientée selon e, sans se couper
e telles que au cours de la déformation t # —é, en tout point.

Si ces hypotheses ne sont pas vérifiées, m peut étre différent de zéro.
Exemple : le plectoneme ;

\f\/\\/J\\/ﬂ‘

f

Cas exceptionnel ?



Simulations numériques

Croissance d'une chaine semi—flexible

Equation de Fokker—Planck 9,0 = (ﬁL2 + f cos 9) v

Segments de longueur b
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Croissance d'une chaine semi—flexible
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Simulations numériques

Croissance d'une chaine semi—flexible

Equation de Fokker—Planck 0,¥ = (ﬁL2 + f cos 9) v

Segments de longueur b
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Discrétisation ¢, /b
Choix des configurations utiles

Génere rapidement beaucoup de configurations de grande longueur
Plus efficace que Monte—Carlo



Simulations numériques

Croissance d'une chaine semi—flexible

Equation de Fokker—Planck 9,0 = (iL2 + f cos 9) v

Segments de longueur b

i e

Discrétisation ¢, /b
Choix des configurations utiles

Génere rapidement beaucoup de configurations de grande longueur
Plus efficace que Monte—Carlo

Ne prend pas en compte la torsion

La chalne est fantome



Valeurs de m

Calcul de Wr et Wit pour toutes les chaines d'un ensemble

100 oo L=101
— LUl

- =—a L=80I
10 P

108 42 0 2 4 6 8

Répartition de m



Discrétisation et variance de la vrille



Discrétisation et variance de la vrille

T ADN
<Wr> | i
Wr 1
0.75[
L=28I,
05/
G\@L = o
0.25:— ! <Wr2>
0— 1 l 2 l 3




Discrétisation et variance de la vrille

Divergence logarithmique prédite par
Mézard et Bouchiat, Phys. Rev. Lett. 80 1556-1559 (1998)



Lois de probabilité

L
Lorsque L /¢, — o0 (Wr?) ~ 7

p

((wr = () )"
P4 = 5

((wr = () )
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Lois de probabilité

L
Lorsque L/{, — o0 (Wir?) ~ A

p

((wr = () )"
((wr = (W) )2>2

Distribution pour des chaines courtes p4 = % (calcul analytique)
Loi gaussienne P4 =3
Py |

ps =

Résultats

L/,
Distribution gaussienne de la vrille pour les chaines longues



Chaines sous tension

Fluctuations de la vrille
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Fluctuations de la vrille
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Chailnes sous tension

Fluctuations de la vrille

> |t Domaine expérimental

Moroz et Nelsor

Chaine
longue |

10°F F=0,1 pN




Chaines sous tension

Fluctuations de la vrille

> | Domaine expérimental
<Wr >_P
Mézard et Bouchi
10°}
: Moroz et Nelsor
Chaine |
longue |
-3_
10} F=0,1 pN
! .......Il ! T R R A ! [ R R
10* 10° 10' fl,

Ecart pour F = 0,1 pN : M&B environ -25%
M&N environ +200%



Chaines longues sous tension

Comptage des segments retournés
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Chaines longues sous tension

Comptage des segments retournés

<Wkr >

oF-——————-——-———-—-=--—-4-—-

1 11 I| | | | 1111 I| | | | 11 11 I| | | | |
-1 1
10 10 100 fly,
Les segments retournés sont responsables de I'épaulement
lls sont rares a grande force




Correction des nceuds

Chafnes fantomes — configurations nouées
Retirer la contribution des noeuds

Proportion de nceuds pour des chaines semi—flexibles



Correction des nceuds

Chafnes fantomes — configurations nouées
Retirer la contribution des noeuds

Proportion de nceuds pour des chaines semi—flexibles

taux det 177
nceuds e
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Correction des nceuds

Chafnes fantomes — configurations nouées
Retirer la contribution des noeuds

Proportion de nceuds pour des chaines semi—flexibles

taux def -~
nceuds | / ol
g) ":\ - /////
) NS e
10°F ok
C T //// 1
3 1T T 1
10 . /// ) \\
Q]
g \ v 1
! C\ autres nceuds
4 e T ‘ ‘ ‘ L
10
10" L/l 107

Les probabilités sont faibles
Les noeuds de tréfle sont trés majoritaires

7 \2
p(nceud) ~ (N'oﬁ ) avec Ny ~ 280
p




Correction des nceuds

Vrille moyenne
Pour les chaines dénouées : (Wr) ~ 0

Pour les nceuds de trefle gauche : (W), .o ~ —3,36

trefle
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Correction des nceuds

Vrille moyenne
Pour les chaines dénouées : (Wr) ~ 0

Pour les nceuds de trefle gauche : (W), .o ~ —3,36

trefle

La vrille topologique

S VA

Pour le nceud de trefle gauche —3, pour le trefle droit 3

Correction des noeuds

On observe numériquement <WT2>tr‘eer o~ <Wr2>dénoué5 +9
T 9 (L\”
orrection : — — | —
NG\

Avec L/, = 100 correction de 15%



Influence de la force

Les blobs élastiques

kel f

1/f

Taille d’'un blob 1/f  Longueur de chaine contenue dans un blob

Nombre de blob 2f2¢,, L

1
2f20,
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Influence de la force

Les blobs élastiques

kel f
1/f :
Taille d’'un blob 1/f  Longueur de chaine contenue dans un blob 2770
p
Nombre de blob 2f2¢,, L
Formation des nceuds pour les chaines sous tension
Longueur de chaine dans un blob < 100/, — F' > 6 {N
L
Nombre moyen de nceuds  p(nceud dans un blob) x nombre de blobs o< -

p
Correction relative des nceuds aux fluctuations de la vrille
9
N
Pour une force de 0,1 pN : correction de 0,05 %

(flp) %~ —8x107*(ff,) "



Conclusion et perspectives
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Mise au point d'un formalisme

Fluctuations thermique de la vrille

La correction des nceuds ne modifie pas les résultats
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Conclusion et perspectives

Conclusion
Mise au point d'un formalisme

Fluctuations thermique de la vrille

La correction des nceuds ne modifie pas les résultats

Application du concept de vrille en diffusion de la lumiere

Perspectives
Application de I'étude de la vrille aux résultats expérimentaux

Approfondir la compréhension du nouage et de ses effets



