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Examen de juin 2009 - Durée 1H30. Sans documents.

(n veut simuler fa molécule d'éther - couronne [8C6 pour en ctudicer la structure la plus stable,

el ses propriétés complexantes vis-a-vis de ion K'

I- Ouestions générales

I- Dessiner une structure "13" du 18CH

2- On veut chercher dans la bangue CSD "toutes les conformations possibles” pour un cycle 4

18 atomes, dont celui du 18C6. Discuter comment proccder.

3- lin phase gazense:
a}y Comment faire peur évaluer laguelle des structures trouvées ci-dessus est [a plus stable Y
b) Peut on connalire expérimentalement la structure du 18C6 en phase gaz 7 Pourquoi ?
¢) Les énergics relatives des structures optimisées par mécanique moléculaire ont - elles un

"sens thermodynamique” ¥ Discuter briévement.

4- 1.a structurc a Vétat sohide de la forme € conduit 4 des distances C-C ¢t €-0 ¢n moyenne
plus courtes 4 300 K qu'd 100 K.
a) Proposer des valeurs approximatives pour ces distances.

b} Comment 'expliquer ?

5- Pour faire un calcul avec AMBER, on o besoin de charges atomiguces.
a) Diles comment vous precederez pour les oblenir et les "valider".
by Qu'y a-t-il de patticulier pour los interactions 1., 47
¢) Estimer Uinteraction clectrostatique entre deux atomes O...0 cn 1.4 dans cette

molécule (pour ceei, on suppose que g = -0.3 ect dp. o= 3.3 A).

6- On caleule les modes normawx de vibration du 18C6.
a} Combien y en a-t-il pour un conformére donné ?
by Peut-on ainsi simuler I’échange entre deux conforméres ?
¢) Que taut -il impérativement faire avant de caleuler les modes normanx de vibration ?
d) Ln quot différent la dynamique des modes normaux de vibration ct la dynamique

moléculaire classique (Newton) ?
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[1- Fchantillonnage conformationnel dans le vide,

13 Quel est le eritére majeur indiquant que 'échantillonnage est "correet” ?
2) 'l s'agissait d'une chaine lin¢aire dont chaque diédre peut &tre guuche | ou gauche’, ou
irans, quel serait le nombre total de conforméres ?
3) On simule le 18Cé par dynamique moléculaire pendant 10 ns avee un pas de caloul 6t de |
fs.

a) Quelle température ' choisir ? Pourguoi ?

b) Quel est e nombre de structures ainsi générées ?

¢) On en stocke une sur 100, et on la "minimisc”
- pourquoi tant il la "minimiser” ?
- proposer unc méthode de minimisation, cn indiquant sur qucl(s) critére(s) vous arréter o¢
calcul.

d) Tri des structures: proposer au moeing un critére de similarité entre deux lormes.

1k - Solvatation du complexe K* / 18C6 dans I'eau

On simule ce complexe en immergé d' une boite cubique de 300 molécules HL0.

a) Quelle est la taille initiale de cette boite ¥

b} Combicen d'interactions coulombicunes en 1-6-12 y a-t-il & Vintéricur de cetic boite
pour les interactions O,,...0,, des molécules d'cav ?

¢} Proposer un modéle pour I'eau. De quoi rend - il comple ?

dy Tracer schématiquement la fonction de distribution radiale giom(r) dos atomes Oy de
'cau autour de K, en précisant les caractéristiques de celle [onction: valeurs aux limites, pic(s)

ere .

Donndes Numérigues

[ A=10"1"m 1 ¢V= 96,472 KI mol-!
Nombre d'Avogadro N =6,0221367 1023 mo!-|
Permittivite du vide dmeg = 1,11265 10-10 -1 C2 m-!

RAPPELS:  Interaction de Coulomb : E (keal/mal)=332 g ¢’/ R (avec g cne-ct R en A)
[nteraction de Lennard-Jones; E =s( R¥M2-2 £ (R*/ R)O
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