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Etude d’un modeéle de coagulation-fragmentation avec compétition de structures

Le but de ce stage sera d’étudié un modele de coagulation-fragmentation faisant intervenir
deux structures différentes de polymeres, en compétition pour le méme pool de monomeres.

Ce modele est motivé par des observations biologiques. Dans des expériences de polyméri-
sation spontanée de protéines PRION, on met en évidence 'apparition de structure spatiale
distinctes, avec une hétérogénéité d’une expérience a l'autre, qui pourrait expliquer (en partie)
la variabilité des cinétiques d’apparition de polymeres (temps de nucléation, vitesse maximale
de polymérisation).

Les objectifs du stage seront d’étudier mathématiquement ce modele en caractérisant les
états stationnaires, ainsi que le type de comportement transitoire possible.

On cherchera a caractériser la structure la plus stable en fonction des parametres du modele.
On se demandera en particulier quel role peut avoir une phase de nucléation aléatoire dans
I’émergence d’une structure moins stable au dépend d’une autre plus stable. On étudiera
une version aléatoire (processus de Markov) et une version déterministe (systéme d’équations
différentielles ordinaires). On utilisera la simulation numérique comme guide dans l’analyse
mathématique, ainsi que des modeles simplifiés, permettant des calculs analytiques, avec des
comportements "suffisamment proche” du modele original.

Le modele utilisé sera un version du modele de Becker-Déring pour deux structures, et peut
se représenter par I’ensemble de réactions biochimiques suivantes:

C+C = X,
C+Xy, — Xip1, 122,
C+C = Yo,
C+Y, =— Yy, 122,

ou X; and Y; représentent les agrégats de taille ¢ de structures différentes, C représente le
monomere (taille 1), al, a? sont les taux d’agrégation pour les structures X et Y respectivement,
et b}, b? sont les taux de fragmentation pour les structures X et Y respectivement.

La représentation mathématique de ces réactions amenent a considérer soit une chaine de
Markov dans un espace d’état finit (version aléatoire, nombre fini de particules) ou un systéme
infini d’équations différentielles ordinaires(version déterministe, concentration de particules).

Nous regarderons plusieurs choix naturels de coefficients

e Coefficients constant en taille: ay,by, az, ba, avec a; ~ as et by ~ by mais ay /by > as/bs.
La structure X est donc plus stable que Y

e Coefficients constant par morceaux (type heaviside), avec une barriere de nucléation
(a; < b; pour i < ig et a; > b; pour i > 1ip).

e Coefficients linéaire en taille, avec ou sans barriére de nucléation.

e Et enfin le cas de coefficients plus "physique” voir par exemple [3].



Nous adresserons alors les questions suivantes:

e Calculer les états d’équilibre, prouver la convergence en temps long.

e Peut-on avoir émergence d’une structure pendant une période transitoire, qui ne soit
(pas ou treés peu) présente a 1’équilibre ?

e Une structure moins stable thermodynamiquement peut-elle émerger dans un modele
aléatoire? A quelle condition, et quelle serait sa durée d’existence moyenne?

e Lors d’expérience d’ensemencement répétées (on rajoute des monomeres apres avoir at-
teint un équilibre), une structure moins stable thermodynamiquement peut-elle émerger
au dépend de la structure plus stable?

Ce travail se basera sur des travaux réalisés sur un systéme déterministe treés proche ( [5]), sur
des travaux sur le systéme déterministe avec une structure [1,3,4] et sur le modele aléatoire
avec une structure ( [2,6,7]).
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