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RENSEIGNEMENTS SUR LE SUJET
Description : 
L’une des conséquences du dérèglement climatique est l’augmentation des températures qui entraîne une diminution de l’oxygène dissous dans les liquides (cellulaires, extra-cellulaires). Cela stimule la production d’éthanol (plantes, microorganismes), qui pourrait être un messager moléculaire et conduire à des adaptations métaboliques chez de nombreux organismes (Diot et al, 2024, https://doi.org/10.1111/febs.17056). Néanmoins, les travaux concernant la perception des concentrations physiologiques d’éthanol sont rares. Une étude préliminaire a permis de tester des interactions entre éthanol et récepteur éthylène (ETR), une protéine transmembranaire qui semble impliquée dans la réponse des plantes à de très faibles concentrations d’éthanol (Chen et al., 2020, https://doi.org/10.1016/j.plantsci.2019.110368 ).
L’objectif de ce stage de M2 sera de comprendre les effets de l’éthanol sur le récepteur ETR (possible de l’étendre à d’autres protéines transmembranaires), en utilisant des approches de dynamique moléculaire multi-échelles et d’intelligence artificielle.  Cela aidera à mieux comprendre l’adaptation des plantes au changement climatique. Au-delà des plantes, la perception de l’éthanol est probablement active au niveau de tous les organismes. La méthodologie pourrait être transférée à des problématiques similaires dans le contexte des biotechnologies et la santé.
Précisions éventuelles sur les techniques utilisées et/ou les compétences requises pour le(la) candidat(e) : 

- Outils d’IA pour la prédiction de structure des protéines (AlphaFold3)
- Algorithmes inspirés de la robotique pour l’exploration conformationnelle des protéines

- Dynamique moléculaire multi-échelles (tout atome et gros grain) pour étudier l’insertion des protéines dans une membrane cellulaire et l’interaction de l’éthanol avec la membrane et la protéine

