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Le cours explique les concepts de la simulation moléculaire et son utilisation
pour l'interprétation des expériences de diffusion de neutrons sur des macro-
molécules biologiques. La complémentarité des deux techniques permet de
comprendre des détails de la dynamique d’un systeme moléculaire complexe
qui sont inaccessibles aux expériences seules. On peut ainsi mieux interpréter
les données expérimentales et également développer des modeles physiques
qui donnent une vue cohérente des observations. Ce dernier point est illustré
par une étude du lysozyme en solution qui montre que la dynamique interne
de cette protéine est bien décrite par le modele de la dynamique brownienne
fractionnaire. Ce modele décrit des mouvements aléatoires sous 1'influence
d’une mémoire longue de la dynamique du systeme dans le passé. Ce com-
portement est caractéristique pour des systemes dynamiques avec un spectre
trés large de temps de relaxation.



