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 La protéine photo-active jaune (PYP, voir figure ci-dessous) est considérée comme le 
photorécepteur primaire de la bactérie Halorhodospira halophila. Sous l’effet de l’absorption d’un 
photon bleu, la PYP entre dans un photocycle impliquant plusieurs intermédiaires dans un laps de 
temps variant de quelques centaines de femtosecondes à quelques secondes. Ce photocycle conduit 
à la réponse à la photo-excitation qui se traduit par la mobilité de la bactérie afin d’échapper au 
rayonnement nocif. 
 En 2004, Groenhof et al. [1] ont étudié, en utilisant des simulations dynamiques QM/MM 
dans l’état excité, le mécanisme de la photo-isomérisation trans-cis du chromophore dans 
l’environnement de la protéine. En particulier, l’effet de cet environnement a été souligné montrant 
que cette photo-isomérisation était rendue favorable grâce à la stabilisation électrostatique de l’état 
excité du chromophore par la présence d’un groupe cationic guanidinium d’un acide aminé arginine 
situé juste au-dessus du groupe phénolate du chromophore. Cependant, des protéines mutantes, dans 
lesquelles l’arginine a été remplacée par un acide aminé neutre, peuvent toujours être photo-
activées, mais avec un rendement plus faible et moins rapidement [2]. Ces découvertes indiquent 
que cette arginine est importante mais pas essentielle pour la photo-activation de la PYP [3]. Par 
ailleurs, des mesures de déclin de fluorescence résolu dans le temps de chromophores analogues 
dans l’eau indiquent que la désactivation de l’état excité en solution est très efficace [4]. 
 Toutes ces études montrent, d’une part le rôle très important de l’environnement de la 
protéine, et d’autre part celui du solvant, sur le mécanisme de désactivation non-radiative du 
chromophore de la PYP. Dans cette présentation, nous regarderons plus spécifiquement les effets 
des liaisons hydrogène sur ce mécanisme pour un chromophore analogue. Nous montrerons 
comment des interactions spécifiques avec des molécules d’eau gouvernent le processus de photo-
isomérisation du chromophore photo-excité [5]. Les résultats de calculs ab initio et de simulations 
de dynamique moléculaire QM/MM dans l’état excité du chromophore seront présentés. 
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