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Les apatites nanocristallines biomimétiques sont des 

phosphates de calcium lacunaires et éventuellement 
substitués, présentant globalement la structure 
cristallographique apatitique mais un état de surface 
particulier impliquant une couche ionique hydratée 
amorphe (non apatitique). Ces composés sont analogues 
à la partie minérale des os. Que ce soit dans la 
compréhension des phénomènes liés au minéral osseux, 
de diagénèse osseuses (postmortem), ou encore 
d’analogues de synthèse pour la fabrication de 
biomatériaux, les cristaux d’apatite mettent en jeu une 
grande réactivité de surface par le biais d’échanges 
ioniques et d’adsorption de (bio)molécules organiques 
variées. 

 

Des études expérimentales ont permis de déterminer des informations pertinentes 
relatives à la structure et à la composition chimique des apatites biomimétiques (ou 
osseuses) : le cœur des nanocristaux est apatitique et non-stœchiométrique alors que la 
couche de surface est non-apatitique et se rapproche d’une section structurale du 
phosphate octocalcique (OCP). Cependant, afin d’aider à la compréhension de la réactivité 
de ces composés, et ainsi mieux appréhender les phénomènes de biominéralisations 
(normales ou pathologiques), ou encore d’aider au développement des substituts osseux à 
visée thérapeutique, il est désormais nécessaire d’adjoindre aux études expérimentales une 
approche de modélisation à l’échelle moléculaire/atomique. 

 

Nous présentons dans ce travail les premiers résultats de nos expérimentations 
numériques (calculs DFT avec approche périodique). Un modèle des nanocristaux d’apatite 
biomimétique a été construit en deux étapes : dans un premier temps, la structure du cœur 
apatitique sous-stœchiométrique a été modélisée, puis dans un second temps un modèle 
numérique de la couche hydratée non-apatitique de surface a été développé en se basant 
sur des données expérimentales « de référence ». L’adsorption de molécules bioactives 
d’intérêt thérapeutique sur notre modèle a par la suite été explorée.  

 

Le développement de méthodes numériques appliquées à ces problématiques devrait 
permettre de progresser significativement dans la connaissance des apatites 
nanocristallines, naturelles ou de synthèse, et leur réactivité, que ce soit dans un but 
fondamental ou appliqué. 
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Figure 1 : Nanocristal d'apatite 

biomimétique [1] 
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