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C\\WTTC"GP"EJKHHTGU 
 

49 pŒwfu"dédiés au  calcul CPU, soit 1 864  eŒwtu0 

3 pŒwfu"fëfkëu"cw"ecnewn"IRW."uqkv"8 cartes GPU Tesla V100 et 4 cartes A100. 

320 To pour le stockage des données.  

923"423.22"ư HT de matériel , rtguvcvkqpu"fƠkpuvcnncvkqp"1"uwrrqtv et licence logicielle 

depuis 2019. 

 

En 2022 : 

7 157 037 heures de calcul ont été utilisées . (+8,4% par rapport à 2021)  

42 projets de recherche ont dëpëhkekë"fƠune allocation de ressources.  (+44,83 %) 

107 rgtuqppgu"qpv"dëpëhkekë"fƠwp"eqorvg"wvknkucvgwt"uwt"C||wttc. (+24,42 %) 

137 étudiants et personnels  WEC"qpv"ëvë"ceetëfkvëu"QRCN"rct"nƠwpkxgtukvë. (+8,73 %) 

 

Depuis son lancement en mai 2020,  15 232 124 heures de calcul ont été utilisées . 
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HCKVU"OCTSWCPVU 
 

Avril 2022  : mise en service du 3 ème  pŒwf"GPU, équipé de 4 cartes Nvidia A100 80 Go  

 

Juillet 2022  : ouverture fƠceeêu"rqwt 4 chercheurs ukrainiens en exil, issus de la School 

of Chemistry, V.N. Karzain Kharkiv National University  

 

Septembre 2022  : formations MPI et Introduction pratique au deep learning   (42 

participants)  
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OCVGTKGN 

 
Azzurra fin 202 2 

 

Azzurra est physiquement hébergée par Inria  Sophia Antipolis Méditerranée.  

Kn"guv"rtëxw"swƠC||wttc soit transférée vers 2024 dans une  future salle machine, antenne 

locale du Data Center régional.  A ce moment -là, davantage de matériel pourra être 

installé dans le cluster.  
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Ajout en  2022 : 

3"pŒwf de type R750XA financé par un laboratoire  : 

¶ 4 cartes GPU Nvidia A100 80 Go ; 

¶ 2 CPU Intel Xeon Gold 5 320 @ 2.2GHz x 26 coeurs  

¶ 512 Go de mémoire RAM  

 

 
PowerEdge R750XA Server 

 

Mise en service  : avril 2022  

 

La liste intégrale du matériel équipant Azzurra  peut être consultée dans le Rapport 

fƠCevkxkvë"C||wttc"4242-21. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

http://calculs.univ-cotedazur.fr/wp-content/uploads/2022/02/Rapport-activite-Azzurra-20-21.pdf
http://calculs.univ-cotedazur.fr/wp-content/uploads/2022/02/Rapport-activite-Azzurra-20-21.pdf
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HKPCPEGOGPV" 
 

Depuis 20 19, les 923"423.22"ư"JV de dépenses en matëtkgn."rtguvcvkqpu"fƠkpuvcnncvkqp."de 

support et licence logicielle se répartissent ainsi  : 

 

 

 

Dans le détail  : 

MSI (Idex) <"736268"ư 

Différents laboratoires de recherche UCA  : 33;:42"ư 

Entreprise privée  <"78:57ư 

DSI (UCA) : 32722ư 

 

73,31%

17,09%

8,10%
1,50%

Financement d'Azzurra depuis 2019

MSI Labos UCA Entreprise privée DSI
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La mutualisation des ressources de calcul est encouragée auprès d es laboratoires 

fƠWpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt0"Ngu"ëswkrgu"fg"tgejgtejg"fkurqucpv"fƠwp"dwfigv"uwhhkucpv"uqpv"

invitées  à greffer leurs achats matériels à Azzurra 0"NƠëswkrgogpv"ceswku"rgut ainsi être 

mis à disposition de  nƠgpugodng"fg"nc"eqoowpcwvë"fg"ejgtejgwtu"WEC"nqtuswƠkn"pƠguv"rcu 

wvknkuë"rct"nƠëswkrg"nƠc{cpv"hkpcpeë0 La maintenance et ng"uwrrqtv"â"nƠwvknkucvkqp sont 

assurés par la DSI / MSI.  
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WVKNKUCVGWTU 
Fwtcpv"nƠcppëg"4244, 107 rgtuqppgu"qpv"dëpëhkekë"fƠwp"eqorvg"wvknkucvgwt"uwt"C||wttc. 

(+24,42 % par rapport à 2021 ) 

Le profil des utilisateurs est le suivant  : 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 

15%
3%

3%

7%

16%

8%
7%

3%

3%
7%

12%

7%

9%

Appartenance des utilisateurs

Géoazur
I3S
IBV
ICN
INPHYNI
INRIA
IPMC
IRCAN
ISA
Lagrange
LJAD
MSI
Autres

7%

23%

7%

27%

36%

Utilisateurs d'Azzurra 2022
Etudiants niveau
Master

Doctorants

Post-doc

Ingénieurs

Enseignants et/ou
chercheurs
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UQWVKGP"PWOGTKSWG"C"NC"MJCTMKX"

PCVKQPCN"WPKXGTUKV[ 
 

La MSI et la DSI d'Université Côte d'Azur sont mobilisées auprès des enseignants 

chercheurs de la V.N. Karazin Kharkiv National University pour leur permettre l'accès aux 

moyens de calcul et leur offrir un accompagnement nécessaire (installation de logicie ls, 

gestion des authentifications, etc.).  

 

Quatre chercheurs (2 professeurs et 2 doctorants) ont ainsi pu bénéficier d'un 

accompagnement complet, leur permettant de continuer leurs travaux de recherche 

malgré la situation de guerre à Kharkiv et les dég âts fait par les bombardements dans 

leur université et parfois dans leur logement.  

 

Les deux  projets de recherche de nos collègues ukrainiens sont décrits à partir de la 

page 67. 
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UVCVKUVKSWGU"FƠWVKNKUCVKQP 
Heures consommées  

Depuis son lancement officiel en mai 2020 , 15 232 124 heures de calcul ont été 

consommées.  

En 2022, ce sont 7 157 037 heures qui ont été utilisées  (+8,4% par rapport à 2021). 

 

 2022 

Janvier 706010 

Février 541898 

Mars 785389 

Avril  473181 

Mai 957964 

Juin 816208 

Juillet  374781 

Août  333910 

Septembre  563075 

Octobre  358657 

Novembre  514243 

Décembre  731720 
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OCCUPATION DU CLUSTER 

 

CPU 

De janvier à mars  2022 : 1 425 103 heures  disponibles par mois , en moyenne . 

Fgrwku"cxtkn"4244"*clqwv"fƠwp"pŒwf"IRW+ : environ 1 511 808  heures disponibles par mois  

soit 48768 heures de calcul  disponibles quotidiennement . 

Vcwz"fƠqeewrcvkqp"fw"enwuvgt (CPU) uwt"nƠcppëg : 40.47% 
 

2022 

janvier  47.93% 

février  40.73% 

mars 53.37% 

avril  32.34% 

mai  63.37% 

juin  55.79% 

juillet  24.79% 

août  22.09% 

septembre  38.49% 

octobre  23.72% 

novembre  35.15% 

décembre  48.40% 

  

GPU 

De janvier à mars 2022  : 5 760 heures GPU disponibles par mois.  

Depuis avril 2022 : 8640 heures GPU disponibles par mois.  

Vcwz"fƠqeewrcvkqp"fes ressources GPU uwt"nƠcppëg": 38.61% 
 

2022 

janvier  22.70% 

février  45.47% 

mars 25.83% 

avril  48.65% 

mai  50.05% 

juin  42.62% 

juillet  39.90% 

août  67.18% 

septembre  42.78% 

octobre  26.49% 

novembre  18.38% 

décembre  26.46% 
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HQTOCVKQPU 

 

 

 

Depuis  2021, Azzurra est utilisée comme  plateforme servant de support à différentes 

formations. Des comptes temporaires sur Azzurra sont fournis aux inscrits le temps du 

cours. 

 

Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"c"ceewgknnk"gp"ugrvgodtg"4242, fcpu"nƠcorjkvjëävtg"fw"NLCF."ukz 

hqtocvgwtu" fg" nƠIDRIS (Orsay) venus dispenser deux formations ( MPI et Introduction 

Pratique au Deep Learning ). Ces formations ont pu avoir lieu grâce au soutien de la MSI.  

 

 

 

 

 

 

 

 

http://www.idris.fr/
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FORMATIONS ET COURS AYANT EU ACCES À AZZURRA  

 

¶ MPI 

o Formation  

o Durée  : 21 heures  

o Nombre de participants  : 18 

o Public  : ouvert à tout UCA  

o Informations  : sur le site de  nƠKFTKU 

 

¶ Introduction Pratique au Deep Learning  

o Formation  

o Durée  : 17 heures  

o Nombre de participants  : 24 

o Public  : ouvert à tout UCA  

o Informations  : sur le ukvg"fg"nƠKFTKU 
 

¶ ECUE Données massives 

o Cours 

o Durée  : 4 heures 

o Nombre de participants : 11 

o Public : M1 Biologie, informatique et mathématiques  (EUR LIFE) 

 

 

 

 

  

http://www.idris.fr/formations/mpi/fiche-mpi.html
http://www.idris.fr/formations/ipdl/fiche-ipdl.html
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PROFIL DES PARTICIPANTS 

 

 

 

Appartenance des participants inclus dans «  Autres  » : NeuroMod,  Artemis (OCA), Ermes, 

KUC."EGRCO."KTECP."Rqn{vgejƠNcd0 

 

  

5%

2%

2%

17%

14%

2%
17%

22%

19%

Appartenance des participants aux formations

Géoazur

I3S

ICN

INPHYNI

INRIA

IPMC

Lagrange

LJAD

Autres

5%

49%

8%

22%

16%

Profil des inscrits

Stagiaire niveau master

Doctorant

Post-doc

Ingénieur

Enseignant / chercheur



 

 

17 

 

 

 

 

TEMOIGNAGES DE PARTICIPANTS  

 

Mireille Bossy, Directrice de Recherche à Inria  : 

 

 

 

Mkejgn"QTUK."fqevqtcpv"â"nƠKPRJ[PK : 

 

 

 

  

Ogtek"cwz"ogodtgu"fg"nc"OUK"rqwt"nƠgzegnngpvg"qticpkucvkqp"fg"egvvg"

hqtocvkqp0"Ngu"hqtocvgwtu"fg"nƠKFTKU"qpv"vtêu"dkgp"uw"ekdngt"ngu"

dguqkpu"gv"ngu"pkxgcwz."vqwv"gp"uƠcfcrvcpv"â"nc"fwtëg"fg"nc"hqtocvkqp. 

NƠceeêu"â"C||wttc"rqwt"ngu"VRu"c"rgtoku"wpg"vtêu"dqppg"okug"gp"

situation. Un format sur trois jours très efficace. Je recommande !  

J'avais participé l'année dernière à la formation OpenMP et, étant donné 

qu'elle avait été excellente, j'ai décidé de m'inscrire aussi à cette -ci sur MPI. Je 

fais une thèse numérique sur la rhéologie des suspensions et j'ai écrit mon 

propre code, il est donc fondamental pour moi savoir le paralléliser pour 

diminuer les temps de  calculs. Cette formation a été simplement géniale : la 

durée, le contenu, les intervenants, la qualité de la formation, tout a été 

parfait. Ça m'a sûrement donné envie de me replonger dans mon code et 

essayer de l'optimiser encore plus !  
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TËUWNVCVU"FG"NƠGPSWÌVG"FG"UCVKUHCEVKQP 

Suite aux formations, une enquête de satisfaction anonymisée a été envoyée aux 

participants. 21 personnes y ont répondu  : 

 

Comment avez -vous pris connaissance de l'organisation de ces formations ?  

 

Organisation générale des formations (accueil, salle, communication, etc.)  
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Thème et contenu des cours  

 

Connaissances acquises grâce au cours  
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Durée de la formation  

 

Niveau de difficulté de la formation  
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EQOOWPKECVKQP"CWVQWT"

FƠC\\WTTC 
 

NƠcevwcnkvë"tgncvkxg"â"C||wttc"est relayée via différents canaux de communication au sein 

fƠWEC. Quelques exemples  cette année : 

 

Soutien numérique à la Kharkiv National University  : 

https://univ -cotedazur.fr/universite/ukraine   

 

Vidéo tournée lors des formations sur la chaîne YouTube UCA  : 

https://www.youtube.com/watch?v=XW_HM2gU888   

 

Compte Twitter de la MSI  : 

https://twitter.com/MSI_UCA/status/1575780013647224833   

https://twitter.com/MSI_UCA/status/1566759904823721991   

https://twitter.com/MSI_UCA/status/1567810236748021762   

https://twitter.com/MSI_UCA/status/1496505439877570564   

 

Mention  fƠctvkengu"dans les Newsletter s IDEX de : 

mars 2022  

décembre  2022 

 

https://univ-cotedazur.fr/universite/ukraine
https://www.youtube.com/watch?v=XW_HM2gU888
https://twitter.com/MSI_UCA/status/1575780013647224833
https://twitter.com/MSI_UCA/status/1566759904823721991
https://twitter.com/MSI_UCA/status/1567810236748021762
https://twitter.com/MSI_UCA/status/1496505439877570564
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Mention sur Azzurra et les formations dans les actualités diffusées par e -mail «  Quoi de 

neuf cette semaine ?  » #16 (17/10/2022) 

Articles régulièrement postés sur le site UCA MSI : 

https://msi.univ -cotedazur.fr/   

Octobre  : https://msi.univ -cotedazur.fr/actualites/calcul -scientifique -formations -

passees-et -futures -par-la-msi  

Septembre  : https://msi.univ -cotedazur.fr/actualites/graines -de-dynamo   

Juin : https://msi.univ -cotedazur.fr/offre -de-formation -en-calcul -intensif -et -ia-par-la-msi  

 

  

https://msi.univ-cotedazur.fr/
https://msi.univ-cotedazur.fr/actualites/calcul-scientifique-formations-passees-et-futures-par-la-msi
https://msi.univ-cotedazur.fr/actualites/calcul-scientifique-formations-passees-et-futures-par-la-msi
https://msi.univ-cotedazur.fr/actualites/graines-de-dynamo
https://msi.univ-cotedazur.fr/offre-de-formation-en-calcul-intensif-et-ia-par-la-msi
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DKNCP"UEKGPVKHKSWG 
En 2022, 42 rtqlgvu"qpv"dëpëhkekë"fƠwne allocation de ressources sur Azzurra. Ces projets 

se répartissent ainsi  : 

 

 

 

17%

2%

5%

5%

12%

10%5%

12%

15%

17%

Laboratoires

Géoazur

I3S

IBV

ICN

INPHYNI

INRIA

IPMC

Lagrange

LJAD

Autres

75%

14%

5%

3%

3%

Répartition par EUR

Spectrum

Life

DS4H

ELMI

LexSociété
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Dans le détail  : 

Géophysique interne (Géoazur; EUR Spectrum)  5 

Astrophysique (Géoazur, Lagrange; EUR Spectrum)  4 

Chimie  (ICN, LJAD; EUR Spectrum) 6 

Optique (Inphyni; EUR Spectrum)  2 

Magnétohydrodynamique (Lagrange, LJAD; EUR Spectrum)  2 

Mathématiques, informatique (I3S, Inria , LJAD; EUR DS4H, Spectrum) 6 

Biologie, santé (IPMC, ISA; EUR Life) 5 

Dynamique des fluides (CEMEF, LJAD; EUR Spectrum) 1 

Droit, économie  (ERMES; EUR LexSociété Ɲ INSTAR ; EUR ELMI) 2 

Physique non linéaire, fluides complexes (Inphyni; EUR Spectrum)  4 

 

  

14%

11%

16%

5%
5%

16%

14%

3%

5%

11%

Thèmes Géophysique interne

Astrophysique

Chimie

Optique

Magnétohydrodynamique

Mathématiques,
informatique
Biologie, santé

Dynamique des fluides

Droit, économie

Physique non linéaire,
fluides complexes
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TËECRKVWNCVKH"FGU"RTQLGVU"FG"TGEJGTEJG 

Porteur  Laboratoire  Discipline  EUR CLASSIFICATION 

Becavin IPMC Pharmacologie  Life  Biologie, santé  

Masson LJAD Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Operto  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Lanteri  Inria  Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Dolean  LJAD Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Fienga Geoazur Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Sigloch  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Aubry  InPhyNi  Physique  Spectrum  Optique  

Doya InPhyNi  Physique  Spectrum  Optique  

Vincenzi  LJAD Mécanique des fluides  Spectrum  Dynamique des fluides  

Danchin  Agrobiotech  Génomique  Life  Biologie, santé  

Glaichenhaus  IPMC Pharmacologie  Life  Biologie, santé  

Bossy Inria  Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Fiorucci  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Sladen Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Méheut  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Cassam-Chenaï LJAD Chimie  Spectrum  Chimie  

Nazarenko  InPhyNi  Physique/Mécanique des fluides  Spectrum  Physique non linéaire, fluides complexes  

Marcotte  LJAD Mathématiques  Spectrum  Magnétohydrodynamique  

Ponty  Lagrange Mécanique des fluides  Spectrum  Magnétohydrodynamique  

Pasquier I3S Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Fontaine -Vive ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Duclaux  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Peters InPhyNi  Physique/Mécanique des fluides  Spectrum  Physique non linéaire, fluides complexes  

Seminara InPhyNi  Physique  Spectrum  Physique non linéaire, fluides complexes  

Ampuero  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Krstulovic  Lagrange Physique/Mécanique des fluides  Spectrum  Physique non linéaire, fluides complexes  

Henry  Inria  Chimie/Mathématiques  Spectrum  Chimie  

Roux IRCAN Médecine  Life  Biologie, santé  

Villata  Inria  Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Rousseau Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Czellar  INSTAR Economie  ELMI Droit, économie  

Constant  Ermes Droit  LexSociété Droit, économie  

Besse IBV Biologie  Life  Biologie, santé  

Chiavassa Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Kalugin  - Chimie  - Chimie  

Kyrychenko  - Chimie  - Chimie  
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TGECRKVWNCVKH"FGU"RWDNKECVKQPU 
 

Journaux  : 

¶ Dcfkc."C0."FƠCpignq."[0."Rgvgtu."H0."("Nqdt{."N0"*4244+0"Htcog-invariant modeling for non -

Brownian suspension flows. Journal of Non -Newtonian Fluid Mechanics, 309, 104904.  

¶ Rigolli, N., Magnoli, N., Rosasco, L., & Seminara, A. (2022). Learning to predict ta rget location 

with turbulent odor plumes. Elife, 11, e72196. https://doi.org/10.7554/eLife.72196   

¶ Rigolli, N., Reddy, G., Seminara, A., & Vergassola, M. (2022). Alternation emerges as a multi -

modal strategy for turbulent odor navigation. Elife, 11, e76989. 

https://do i.org/10.7554/eLife.76989  

¶ Zhu, Y., Semisalov, B., Krstulovic, G., & Nazarenko, S. (2022). Testing wave turbulence theory 

for the Gross -Pitaevskii system. Physical Review E, 106(1), 014205. 

https://doi.org/10.1103/PhysRevE.106.014205  

¶ Chlortetracycline, a Novel Arf Inhibitor That Decreases the Arf6 -Dependent Invasive 

Properties of Breast Cancer Cells, E. Macia, M. Vazquez -Rojas, A. Robiolo, R. Fayad, S. 

Abélanet, I. Mus -Veteau, F. Fontaine -Vive, M. Mehiri,F. Luton, M. Franco, Molecules, 2021, 

26(4), 969 

¶ Yazhgur, P., Aubry, G. J., Froufe-Pérez, L. S., & Scheffold, F. (2022). Scattering phase delay and 

momentum transfer of light in disordered media.  Physical Review Research, 4(2), 023235. 

https://doi.org/10.1103/PhysRevResearch.4.023235  

¶ Nonoverlapping gene networks regulated by mating. Claude Pasquier, Alain Robichon. Life 

Science Alliance Nov 2021, 5 (2) e202101119; DOI: 10.26508/lsa.202101119 

¶ Paul M. Mannix, Yannick Ponty, and Florence Marcotte "Syst ematic Route to Subcritical 

Dynamo Branches" Phys. Rev. Lett. 129, 024502 Ɲ Published 5 July 2022 

https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.129.024502  

¶ Martinuzzi, E., S. Barbosa, P. Courtet, E. Olie, S. Guillaume, E. C. Ibrahim, D. Daoudlarian, L. 

Fcxkfqxke."P0"Inckejgpjcwu"cpf"T0"Dgn|gcwz"*4243+0"ƢVqyctfu"c"dnqqf"vguv"vq"fkhhgtgpvkcvg"

dkrqnct"fkuqtfgt"cpf"oclqt"fgrtguukxg"fkuqtfgt"fwtkpi"c"oclqt"fgrtguukxg"grkuqfg0ƣ Brain 

Behav Immun Health, Mar10;13:100232; https://doi.org/10.1016/j.bbih.2021.100232  

¶ Barbosa, S., O. Khalfallah, A. Forhan, C. Galera, B. Heude, N. Glaichenhaus and L. Davidovic 

*4242+0"ƢUgtwo"e{vqmkpgu"cuuqekcvgf"ykvj"dgjcxkqt<"C"etquu-sectional study in 5 -year-old 

children." Brain Behav Immun, Jul;87:377-387. https://doi.org/10.1016/j.bbi.2020. 01.005    

¶ Barbosa, S., O. Khalfallah, A. Forhan, C. Galera, B. Heude, N. Glaichenhaus and L. Davidovic 

*4242+0"ƢKoowpg"cevkxkv{"cv"dktvj"cpf"ncvgt"ru{ejqrcvjqnqi{"kp"ejknfjqqf0ƣ"Dtckp"Dgjcx"

Immun Health 8: 100141. https://doi.org/10.1016/j.bbih.2020.100141  

https://doi.org/10.7554/eLife.72196
https://doi.org/10.7554/eLife.76989
https://doi.org/10.1103/PhysRevE.106.014205
https://doi.org/10.1103/PhysRevResearch.4.023235
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.129.024502
https://doi.org/10.1016/j.bbih.2021.100232
https://doi.org/10.1016/j.bbi.2020.01.005
https://doi.org/10.1016/j.bbih.2020.100141
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¶ Corentin Lothode, Jules Poncin, Didier Lemosse, David Gross, Eduardo Souza de Cursi, 

Investigation of blade -mast fluid -structur e interaction of a tidal turbine, Ocean 

Engineering, Volume 261, 2022, 112046, ISSN 0029-8018, 

https://doi.org/10.1016/j.oceaneng.2022.112046     

¶ Michel Orsi, Laurent Lobry, François Peters, Frame -invariant sub -grid corrections to the 

Fictitious Domain Method for the simulation of particulate suspensions in nonlinear flows 

using OpenFOAM, Journal of Computational Physics, Volume 474, 2023, 111823, ISSN 0021-

9991, https://doi.org/10.1016/j.jcp.2022.111823  

 

 

Conférences  : 

¶ Cédric Vincent -Cuaz, Rémi Flamary, Marco Corneli, Titouan Vayer, and Nicolas Courty. 

Templa te based graph neural network with optimal transport distances. In Advances in 

Neural Information Processing Systems, 2022b. URL: 

https://openreview.net/forum?id=seYcx6CqPe   

¶ Djampa Kozlowski. Nerd  : a tool to predict proteins involved in nematode plant 

parasitism. SophIA Summit 2022.  

¶ Djampa Kozlowski. Nerd  : a tool to predict proteins involved in nematode plant 

parasitism. Journée Annotation de génomes, Intelligence Artificielle et Tex -OkpkpiƠ"

qticpkuëg"rct"ng"RGRK"KDKU"*eqoowpcwvë"fƠkpiëpkgwtu"KPTCg+"ng"4:133142440 

¶ Gremmel, J., Duclaux, G., Corsini, M., Maillet, A., Jourdon, A., & Bascou, J. (2022). Structure, 

strain partitioning and exhumation mechanism during the late stage oblique tectonic 

evolution of the Variscan Tanneron massif (SE France) (No. EGU22-967). Copernicus 

Meetings. 

¶ Cerpa, N., Sigloch, K., Garel, F., Davies, R., and Heuret, A.: Subduction dynamics through the 

mantle transition zone in the presence of a weak asthenospheric layer, EGU General 

Assembly 2022, Vienna, Austria, 23Ɲ27 May 2022, EGU22-3822, 

https://doi.org/10.5194/egusphere -egu22-3822 , 2022. 

¶ Sahar Borzooei, Victorita Dolean, Claire Migliaccio and Pierre -Henri Tournier, "Solution of 

time -jctoqpke"OczygnnƠu"equations by a domain decomposition method based on PML 

transmission conditions" - Poster at SCEE 2022, The 14th International Conference on 

Scientific Computing in Electrical Engineering  

¶ Sahar Borzooei. A domain decomposition method with PML transmission conditions for 

OczygnnƠu"gswcvkqp0"Vjg"49vj"Kpvgtpcvkqpcn"Fqockp"Fgeqorqukvkqp"Eqphgtgpeg."FF49."kp"

Prague, Czech Republic  

¶ Tests of GR with planetary ephemerides with BepiColombo simulations. Agnès Fienga 

(Géoazur, OCA), 56th Rencontres de Moriond "Gravita tion", January 30th - February 6th 

2022. 

https://doi.org/10.1016/j.oceaneng.2022.112046
https://doi.org/10.1016/j.jcp.2022.111823
https://openreview.net/forum?id=seYcx6CqPe
https://doi.org/10.5194/egusphere-egu22-3822
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https://moriond.in2p3.fr/2022/Gravitation/transparencies/02_tuesday/01_morning/04_fie

nga.pdf     

¶ Faye, Antoine & Carrere, N & Sacher, Matthieu & Hauville, F & Nême, A. (2022). 

Determination of the equivalent structural properties of a composite hydrofoil. 25ème 

Congrès Français de Mécanique. Nantes, 20 août au 2 septembre 2022 

https://www.researchgate.net/publication/363406203_Determination_of_the_equivalent_

structural_properties_of_a_com posite_hydrofoil   

¶ Identification systématique de branches dynamo sous -critiques. P.M. Mannix, Y. Ponty, F. 

Marcotte,  25ème Congrès Français de Mécanique, Nantes, 29 août -2 septembre 2022 - 

présentation orale (Paul Mannix)  

¶ Identification of subcritical dynamos and minimal seeds. Festival de Théorie d'Aix -en-

Provence, Chaos Control, Feedback & Model Reduction, 4 juillet 2022 - séminaire invité 

(Florence Marcotte)  

¶ A systematic approach to identify subcritical dynamo in stabilities. Courant Institute of 

Mathematical Sciences, New York University, Magneto -Fluid Dynamics Seminar, 7 

décembre 2021 - séminaire invité (Florence Marcotte)  

 

 

Workshops  : 

¶ Yanqi Wu, Hossein S. Aghamiry, Stephane Operto, Jianwei Ma . Wave simulation i n non -

smooth media by PINN with quadratic neural network and PML condition. Workshop 

Artificial Intelligence for Waves - AI4W 2022. https://wavecomplexity.univ -

coteda zur.fr/events/ai4w2022/contribs/yanqi_wu/   

¶ 4th BepiColombo GGWG Virtual Meeting (21st January 2022) : Agnes Fienga, "INPOP 

Planetary Ephemerides and BepiColombo : from Orbit Improvements to GR and 

Alternative Theories te sts"  

https://www.cosmos.esa.int/web/bepicolombo -ggwg  

¶ Easy paths to subcritical dynamo branches. Isaac Newton Institute for Mathematical 

Sciences, University of Leeds, Fluid flow and magnetic field generation in fluids and 

plasmas - theory and laboratory experiments, 17 oc tobre 2022 - présentation orale 

(Yannick Ponty)  

¶ Minimal seeds for subcritical dynamos. Isaac Newton Institute for Mathematical Sciences, 

University of Cambridge, Dynamos in planets and stars: similarities and differences, 14 

septembre 2022 - séminaire invi té (Florence Marcotte)  

 

 

https://moriond.in2p3.fr/2022/Gravitation/transparencies/02_tuesday/01_morning/04_fienga.pdf
https://moriond.in2p3.fr/2022/Gravitation/transparencies/02_tuesday/01_morning/04_fienga.pdf
https://www.researchgate.net/publication/363406203_Determination_of_the_equivalent_structural_properties_of_a_composite_hydrofoil
https://www.researchgate.net/publication/363406203_Determination_of_the_equivalent_structural_properties_of_a_composite_hydrofoil
https://wavecomplexity.univ-cotedazur.fr/events/ai4w2022/contribs/yanqi_wu/
https://wavecomplexity.univ-cotedazur.fr/events/ai4w2022/contribs/yanqi_wu/
https://www.cosmos.esa.int/web/bepicolombo-ggwg
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Thèses : 

¶ Simulation de suspensions non -Browniennes concentrées frictionnelles et adhésives en 

écoulement linéaire et non -linéaire par Michel Orsi. Soutenue le 2 décembre 2022. 

https://theses.fr/s317644   

¶ Navigation olfactive : comment prendre des décisions avec un signal brisé par Nicola 

Rigolli. Soutenue le 19 mai 2022. https://theses.fr/2022COAZ4023   

¶ Modélisation moléculaire des récepteurs chimiosensoriels  par Jody Pacalon . Soutenue en 

novembre 2022 https://theses.fr/s317702   

 

Posters : 

¶ Bayesian planetary numerical ephemerides B -INPOP with MCMC. Vincenzo Mariani. Poster 

pour Bayesian deep learning for cosmology and time -domain astrophysics 2022 (20/06 - 

24/06 2022). 

¶ Imaging High -Frequency Radiation of Large Earthquakes with a Ba yesian Inversion 

Method. Carolina Paz Gutiérrez Morales. Poster pour the IV Assembly of the Latin 

American and Caribbean Seismological Commission, Quito, Ecuador, Oct. 2022.  

¶ Predicting the combinatorial code via graph neural networks and representation lea rning 

O0"JncfkŠ."U0"Hkqtweek."L0"Vqrkp."CEjgoU"ZNKX."Dqpkvc"Urtkpiu"*WUC+."42-23 avril 2022. 

¶ Integrative structural modeling reveals functional molecular switches of human G protein -

coupled bitter -taste receptors J. Topin, C. Bouysset, Y. Kim, M. Rhyu, J. Golebiowski, S. 

Fiorucci. AChemS XLIV, Bonita Springs (USA), 20-23 avril 2022. 

¶ Structure -based virtual screening of bitter taste receptors M. Lalis, C. Belloir, J. Topin, L. 

Briand, S. Fiorucci. ERNEST 6, webinaire, 28-31 mars 2022. 

¶ Graines minimales de tr ansition dynamo. 25e Rencontre du Non -Linéaire, Université Paris 

Cité, 29 Ɲ 31 mars 2022, P. M. Mannix, Y. Ponty, Florence Marcotte, présenté par Florence 

Marcotte.  

¶ Advances in geophysical and astrophysical turbulence TURW05, Isaac Newton Institute, 

University of Cambridge, 16 -20 mai 2022, présenté par Paul Mannix . 

 

Pré-publications  qw"gp"eqwtu"fƠëetkvwtg": 

¶ Fanny Simões, Charles Bouveyron, Frédéric Precioso. DeepWILD: Wildlife Identification, 

Localisation and estimation on camera trap videos using Deep lea rning. 

https://hal.archives -ouvertes.fr/hal -03797530  

¶ Polymer stretching in laminar and random flows: entropic characterization. Stefano 

Musacchio, Victor Steinberg and Dario Vincenzi.  https://arxiv.org/pdf/2112.01344.pdf   

https://theses.fr/s317644
https://theses.fr/2022COAZ4023
https://theses.fr/s317702
https://hal.archives-ouvertes.fr/hal-03797530
https://arxiv.org/pdf/2112.01344.pdf
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¶ The effect of a weak asthenospheric layer on surface kinematics, subduction dynamics and 

slab morphology in the lower mantle . Nestor Cerpa, Karin Sigloch, Fanny Garel, Arnauld 

Heuret, D. Rhodri Davies, Mitchell G. Mihal ynuk  https://eartharxiv.org/repository/view/3230/   

¶ Zhu Y, Semisalov B, Krstulovic G, et al. Direct and inverse cascades in turbulent Bose -

Einstein condensate. arX iv preprint arXiv:2208.09279, 2022. 

https://doi.org/10.48550/arXiv.2208.09279   

¶ Bastien Buchwalter, Veronika Czellar, Engin Iyidogan. Multifractal Cryptocurrencies. 

(soumis au Journal of Econometrics fin 2022)  

¶ Discrete adjoint -based control: A robust gradient descent procedure for optimisation with 

PDE and norm constraints ( https://arxiv.org/pdf/2210.17194.pdf  ). Mannix, P.M., Skene, C.S., 

Auroux, D. & Marcotte, F. 

 

 

Stages et projets étudiants niveau master  : 

¶ Minh Nhat Do, Marco Milanesio. Image Classification on Corals using ensemble deep 

Transfer-learning approach. Rapport de stage Master 2 Data science & Artificial 

intellig ence (2022). 

¶ Towards the identification of sequences involved in alternative splicing caused by the loss 

of LncRNA SNHG21 par Anna Diamant, 2022, stage de Master 2 SV (Sciences du Vivant) 

Biology, Informatics and Mathematics (UCA)  

¶ Cuuqekcvkqp"gpvtg"e{vqmkpgu"â"nc"pckuucpeg"gv"vtqwdngu"ëoqvkqppgnu"ejg|"nƠgphcpv"â"7"cpu"<"

réplication et validation. Stage de Benjamin Lapijover  â"nƠKROE en 2022 (étudiant Master 2 

SV BIM à UCA). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

https://eartharxiv.org/repository/view/3230/
https://doi.org/10.48550/arXiv.2208.09279
https://arxiv.org/pdf/2210.17194.pdf
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La Maison de la Modélisation, de la Simulation et des Interactions (MSI) doit sa création au 

projet UCA JEDI rqwt"ngswgn"gp"4238"nc"EqoWG"Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"c"tgorqtvë"ng"rtkz"

Kpkvkcvkxgu"fƠGzegnngpeg"*KFGZ+"fw"iqwxgtpgogpv"htcpécku0 

Son but : favoriser et  structurer les échanges transdisciplinaires dans la recherche 

académique et les partenariats de recherche public privé dans la région SUD sur tous les 

domaines qui sollicitent des expertises fortes en matière de modélisation, de simulation 

et de traitemen v"fg"fqppëgu"ocuukxgu0"Nc"OUK"kpvgtxkgpv"gp"crrwk"fw"tëugcw"fƠcevgwtu"swk"

eqpuvkvwgpv"gv"cpkogpv"Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt0 

 

La MSI est pilotée par un comité composé de huit chercheurs issus de différents 

ncdqtcvqktgu"fƠWpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"gv"rtëukfë"rct"wn directeur nommé par le Président 

du projet IDEX UCA JEDI ="eg"eqokvë"uƠcrrwkg"uwt"wpg"ëswkrg"fg"ejgtejgwtu"gv"fƠkpiëpkgwtu"

experts et sur une chargée de mission.  

Ngu"kpiëpkgwtu"fg"nc"OUK"uƠkpxguvkuugpv"uwt"fgu"rtqlgvu"uekgpvkhkswgu"fëxgnqrrëu"cw"ugkp"fg"

cgpvtgu"fƠgzrgtvkug"fg"nc"OUK"qw"cw"pkxgcw"fƠWpkxgtukvë"Eövg"f)C|wt0"Fg"rnwu."fcpu"ng"ecftg"

fƠcrrgnu"â"rtqlgvu."nc"OUK"uqwvkgpv"fgu"rtqlgvu"fg"tgejgtejg"kpvgtfkuekrnkpcktgu"gv1qw"

tournés vers des partenariats industriels. Elle propose également une offre de  formation 

pour chercheurs et ingénieurs via des séminaires réguliers et des écoles thématiques.  

 

La MSI ayant financé Azzurra, ses ingénieurs ont accès au  cluster pour leurs différents 

projet s, décrits ci -dessous. 
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ARCH-AI-STORY 

 

Uvtwevwtg"fƠceewgkn 

ƞ Lad"<"EGRCO."Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt 

ƞ Author(s) : Marco Corneli (Marco.CORNELI@unice.fr), Elysandre Puech (PhD student, 

CEPAM), Isabelle Théry-Parisot (CNRS-CEPAM) 

ƞ Object : Supervised classification of archaeological wood charcoals (SEM images) - 

performed on the Azzurra computing center 

 

Description  

In the context of the ARCH-AI-STORY project , aiming at exploiting the recent IA 

advances to boost the research in history and archaeology, we trained a classifier (a deep 

convolutional neural net) onto scanning electron microscopic (SEM) images (see Figure 1 ) 

in order to identity archaeological remains of wood charcoals. In more details, we have a 

reference collection of wood charcoal MES images, from the site of Busham Rock Shelter 

(South Africa). Each image corresponds to a specimen belonging to a family th at we seek 

to predict.  

 predicted: Hymenaea, real: Hymenaea predicted: Poeppigia, real: Poeppigia 

 
 predicted: Parkia, real: Parkia predicted: Goupia, real: Goupia 

 
 predicted: Croton, real: Croton predicted: Enterolobium, real: Enterolobium 

 

Figure 1 Ɲ Images to classify : real vs predicted family  

https://www.cepam.cnrs.fr/equipes/axe-transversal-arch-ai-story
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Then, the idea is to adopt the trained CNN (ResNet 18 architecture) to predict the 

class/family or archaeological wood fragments, whose SEM images are available at the 

CEPAM. The nueral net was train ed on the Azzurra computing center, exploiting GPUs 

acceleration (Figure 2) In order to entrust the researchers in history/archaeology toward 

IA, we are currently adopting gradient based approaches in order to capture the regions 

of the images mostly adopt ed by the classifier for the identification (see Figure 3). This 

might suggest to the anthracologist some useful insights and allowing them to interpret 

AI. 

 
 0 50 100 150 200 250 

Figure 2 Ɲ Training and validation losses per number of epochs  

 

 
0 100 200 300 400 500 600 

Figure 3 Ɲ GradCam heat -map highlighting the areas of the SEM images being used by the classifier for the class 

attribution.   
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Optimal Transport for structured data  

 

Sujet de thèse de Cédric Vincent Cuaz, co -encadré par Marco Corneli, ingénieur MSI  en 

partenariat avec  nƠëswkpe INRIA Ɲ MASAAI. http://www.theses.fr/s319700   

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

Cédric Vincent -Cuaz, Rémi Flamary, Marco Corneli, Titouan Vayer, and Nicolas Courty.  

Template based graph neural network with optimal transport distances. In Advances in Neural 

Information Processing Systems, 2022b. URL: https://openreview.net/forum?id=seYcx6CqPe   
 
 

Description  : 

Les récents progrès en matière de transport optimal (OT) régularisé ont apporté de 

nouveaux solveurs efficaces et ouvert la porte à de nombreuses applications dans 

l'apprentissage automatique et l'intelligence artificielle,  tels que l'apprentissage des 

modèles génératifs (GAN), l'apprentis sage par transfert, l'adaptation de domaine et la 

réduction de dimensionnalité. Ces dernières années, l'OT et la distance de Wasserstein 

correspondante se sont révélés être un outil fondamental pour l'apprentissage 

automatique, en raison de sa capacité à f ournir des gradients significatifs sur les 

distributions empiriques (nécessaires pour la formation des modèles ML) et la possibilité 

de coder des informations géométriques dans la distance (qui peut aider à 

l'interprétabilité).  

L'objectif principal de ce poste de doctorant est d'étudier l'utilisation de la distance de 

transport relativement nouvelle de Gromov -Wasserstein (GW) [Peyré et al, 2016] pour 

mesurer la similitude entre des graphes labellisés . Les résultats préliminaires dans cette 

direction ont p roposé une variante de la distance GW, la distance Fused Gromov -

Ycuugtuvgkp"*HIY+."swk"rgwv"ëicngogpv"gpeqfgt"ngu"ectcevëtkuvkswgu"fgu"pŒwfu"fg"egu"

graphes et il a été démontré que c'est une très bonne mesure de similarité pour la 

classification des graphe s [Vayer et al, 2019]. Certaines premières études suggèrent 

http://www.theses.fr/s319700
https://openreview.net/forum?id=seYcx6CqPe


 

 

37 

 

 

 

 

également son utilisation pour l'exploration de graphes (à la fois pour le clustering 

f)ëejcpvknnqpu"fg"itcrjgu"gv"rqwt"ng"enwuvgtkpi"fg"pŒwfu+."ocku"fqkxgpv"gpeqtg"ìvtg"

comparées et positionnées par rapport aux meilleures approches de clustering de 

graphes.  

Le doctorant étudiera l'utilisation de FGW pour le clustering de graphes lorsque des 

connaissances préalables sont à disposition sur le type de graphe. Par exemple, la 

structure du graphe est encodée dans FGW comme une matrice de distance, et on 

pourrait imposer que la distance soit basée sur un nombre entier, ce qui fournira un 

graphe bien défini. La matrice de distance pourrait également être modélisée comme 

une matrice de faible rang qui peu t plutôt bien coder une structure arborescente. La 

question de savoir comment mieux encoder la structure du graphe dans la matrice de 

«distance» de FGW est également encore ouverte et devra être étudiée. Si les avancées 

nkëgu"â"nƠwucig"fg"HIY"fcpu"wp"ecftg fƠcrrtgpvkuucig"pqp-supervisé sont concluantes, le 

fqevqtcpv"gzrnqtgtc"nƠkpvëitcvkqp"fg"HIY"fcpu"fgu"ctejkvgevwtgu"v{rg"tëugcwz"fg"

pgwtqpgu."swk"â"cwlqwtfƠjwk"oêpgpv"cwz"ogknngwtgu"rgthqtocpegu"fcpu"wp"eqpvgzvg"

fƠcrrtgpvkuucig"uwrgtxkuë0" 

La méthodologie qui en résultera sera enfin appliquée à l'analyse de graphes du monde 

réel, avec des données éventuellement hétérogènes sur les arêtes, provenant de réseaux 

sociaux et de communication, ou de données biologiques telles que des molécules, des 

enzymes et des  prot éines.  

  



 

 

38 

 

 

 

 

Développement d'une approche de médecine personnalisée pour améliorer 

le diagnostic des maladies mitochondriales   
 

Sujet de thèse de Justine Labory, encadrée par Silvia Bottini (MSI).  

Contexte   

Les maladies mitochondriales (MM) sont des pathologies rares provoquées par une déficience de 

la chaîne respiratoire (CR) mitochondriale, qui fournit l'énergie aux cellules par phosphorylation 

oxydative (1). Ce sont les plus fréquentes des maladies métaboliques avec une incidence estimée 

à 1/5000 n aissances. Les MM sont extrêmement hétérogènes, tant sur le plan clinique que 

génétique, avec un large éventail d'âges et des symptômes très différents, ce qui rend leur 

diagnostic très difficile (2).    

Les MM sont dues à des variants dans des gènes impliqués dans la biogénèse mitochondriale (3). 

Bien que les mitochondries possèdent leur propre génome (4), plus de 1000 gènes nucléaires sont 

nécessaires au fonctionnement de la CR (5). Par conséquent, les MM peuvent être causées par des 

variants pathogè nes affectant soit l'ADNmt, soit les gènes nucléaires. Leur diagnostic nécessite 

nƠkfgpvkhkecvkqp"fw"iêpg"tgurqpucdng0  

Aujourd'hui, plus de 300 gènes nucléaires sont impliqués dans les MM et la liste ne cesse de 

s'allonger (6). Malgré le développement du uëswgpécig"â"jcwv"fëdkv"*PIU+."rnwu"fƠwp"rcvkgpv"uwt"

fgwz"guv"gp"korcuug"fkcipquvkswg."ng"iêpg"tgurqpucdng"tguvcpv"kpeqppw0"NƠcttkxëg"fw"uëswgpécig"

de l'exome (WES) et du séquençage du génome (WGS) a considérablement accéléré l'identification 

de variants s ur des gènes de maladies jusqu'alors inconnus (7). Néanmoins, leur taux de réussite 

pour la détection des variants responsables se situent seulement entre 25 et 50 %. Plusieurs 

variants détectés par le WES restent des variants de signification inconnue (VU S) ou sont omis en 

raison de l'impossibilité de les classer par ordre de priorité. En outre, les variants présents dans 

des régions non codantes ne peuvent pas être identifiés par WES. Le WGS détecte les variants dans 

les régions codantes et non codantes, mais il présente un défi important (et actuellement non 

résolu) d'interprétation des données pour les plus de 3 millions de variants par échantillon (8). Des 

études récentes ont montré l'intérêt du séquençage de l'ARN (RNAseq), pour sélectionner des 

gènes candidats présentant une expression altérée ou monoallélique et pour identifier des 

variants introniques profonds affectant l'épissage, lorsqu'il est utilisé en combinaison avec le WES 

(9). Pour  ngu"OO."nƠwvknkucvkqp"fw"TPCugs"ejg|"6:"rcvkgpvu"pqp"fkcipqutiqués après un WES a permis 

fƠcwiogpvgt"ng"vcwz"fg"tëwuukvg"fg"32'"*32+0"Fcpu"eg"eqpvgzvg."ng"fëxgnqrrgogpv"fg"pqwxgnngu"

approches bio -informatiques est essentiel pour résoudre l'impasse diagnostique et améliorer 

notre connaissance des maladies mitochondr iales (11).  
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Objectifs :   

1. Okug"gp"rnceg"fƠwp"rtqvqeqng"uvcpfctfkuë"rqwt"cpcn{ugt"ngu"fqppëgu"fg"uëswgpécig"

(WES et RNAseq) des patients avec suspicion de MM   

2. Développement d'une nouvelle stratégie bio -informatique pour stratifier les 

variants identifié s par l'analyse des données de séquençage   

3. Étude fonctionnelle des variants prioritaires pour identifier le gène responsable 

candidat des MM   

4. Xcnkfcvkqp"fg"nƠqwvkn"pqwxgnngogpv"fëxgnqrrë"uwt"fgu"fqppëgu"rwdnkswgu"gv"uwt"wpg"

cohorte de patients réalisée en interne.   

  

Résultats attendus   

L'identification des gènes responsables de MM permettra de proposer un conseil génétique, un 

diagnostic prénatal et d'envisager de nouvelles approches thérapeutiques. Avec ce projet, nous 

espérons développer de nouveaux outils en élargissant la gamme des v ariants qui peuvent être 

identifiés par RNAseq, en particulier par une analyse approfondie des transcrits non codants et 

des événements d'épissage qui peuvent affecter la structure et la fonctionnalité des gènes. Grâce 

au Centre de Référence sur les Maladi gu"Okvqejqpftkcngu."pqwu"fkurquqpu"fƠwpg"eqjqtvg"fg"42"

rcvkgpvu"gp"korcuug"fkcipquvkswg"*:2"rcvkgpvu"uwrrnëogpvcktgu"uqpv"gp"eqwtu"fƠkpenwukqp+0"Ng"

TPCugs"c"ëvë"tëcnkuë"crtêu"nƠëejge"fw"YGU"rqwt"kfgpvkhkgt"ng"iêpg"tgurqpucdng0"Fgu"ëejcpvknnqpu"

rtqxgpcpv"fƠindividus sains de la base de données GTEx (Genotype Tissue Expression) seront 

sélectionnés pour identifier les transcrits spécifiques des tissus sains et ceux spécifiques de la 

pathologie. Nous utiliserons une approche de machine learning pour développer une nouvelle 

méthode de stratification des variants afin d'identifier des gènes candidats potentiels à tester 

ensuite expérimentalement. Le défi consistera à identifier la meilleure stratégie pour traiter un 

grand nombre de variables et peu d'observations (patients), car généralement ce type d'algorithme 

fonctionne mieux avec la configuration de données inverse (peu de variables et beaucoup 

fƠqdugtxcvkqpu+0"Eqoog"n)gzrtguukqp"fgu"iêpgu"fërgpf"fgu"vkuuwu."ngu"fqppëgu"fg"uëswgpécig"

d'individus sains provenant  de multiples tissus (fibroblastes, muscles, sang) seront incluses dans 

l'analyse afin de distinguer l'hétérogénéité des tissus. L'analyse fonctionnelle des variants identifiés 

permettra de hiérarchiser les gènes candidats. Pour caractériser les variants d e manière 

fonctionnelle, nous devons intégrer des données provenant de différentes sources : des données 

de séquençage aux informations cliniques en passant par les voies métaboliques. Nous utiliserons 

les réseaux de co -expression afin d'identifier les mod ules de gènes fonctionnels co -exprimés 

associés aux MM. Cette approche permettra de relier les variants génétiques trouvés en WES aux 
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voies métaboliques identifiées par les données RNAseq, extraites par exemple des bases de 

données de la Gene Ontology, Reg Network et KEGG. Nous exploiterons les données des bases de 

données publiques pour étalonner et valider nos approches, en particulier pour entraîner nos 

algorithmes. Nous utiliserons notamment des données du consortium Geuvadis (12), fournissant 

des donnée s RNAseq pour 460 échantillons pour lesquels le WES est disponible dans le cadre du 

projet « 1000 Genome ». Enfin, la validation fonctionnelle des variants identifi és se fera sur des 

mod èles cellulaires et murins en lien avec l Ơëquipe « Génétique des MM » â"nƠKTECP0  

Nous espérons que ce projet contribuera à la mise en place de nouveaux outils de diagnostic dans 

le cadre de la médecine personnalisée afin de réduire le nombre de patients en impasse 

diagnostique. Cette étude sera une étape importante dans le transfert de l'utilisation conjointe du 

WES et du RNAseq dans le domaine de la recherche au diagnostic. Enfin, le développement d'une 

nouvelle stratégie pour prioriser les variants permettra de relever l'un des plus grands défis dans 

le domaine des maladie s mendéliennes pour améliorer la prise en charge des patients.   

Valeurs ajoutées   

Ce projet transdisciplinaire sera développé avec le "Centre de Référence sur les Maladies 

Mitochondriales" dont le Professeur Paquis, le superviseur de ce projet de doctorat, est le 

coordinateur, en collaboration avec le « Medical Data Laboratory (MDLab) ». Le MDLab, dont le Dr. 

Bottini, co -superviseur de ce projet, est le directeur, est un centre d'excellence en « data sciences » 

appartenant à la Maison de la Mod élisation, de la Simulation et des Interactions (Universit é Côte 

d'Azur, UCA). Le MDLab a été créée pour renforcer le dialogue entre les chercheurs en « data 

sciences » et ceux du domaine m édical. Enfin l Ơëquipe « Génétique des Maladies Mitochondriales » 

à lƠIRCAN assurera la validation fonctionnelle in vivo grâce à ses compétences sur nƠëvwfg"fgu"

fonctions mitochondriales et aux modèles cellulaires et murins disponibles.   
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IA et multi -omiques en santé des 

plantes   

 

Résultats obtenus grâce aux moyens 

informatiques attribués  : 

 

Djampa Kozlowski. Nerd  : a tool to predict 

proteins involved in nematode plant parasitism  

Ɲ Présenté aux c onférences :  

¶ SophIA Summit 2022 , le 23/11/2022. 

¶ Journée Annotation de génomes, 

Intelligence Artificielle et Tex -OkpkpiƠ"qticpkuëg"

rct"ng"RGRK"KDKU"*eqoowpcwvë"fƠkpiëpkgwtu"

INRAe) le 28/11/2022. 

Description  : 

Produire des ressources agricoles 

suffisantes pour alimenter une population 

mondiale estimée à p lus de 9 milliards 

fƠkpfkxkfwu"f)kek"4272."vqwv"gp"tëfwkucpv"

nƠkorcev"uwt"pqvtg"rncpêvg"guv"n)wp"fgu"rtkpekrcwz"fëhku"cwzswgnu"n)jwocpkvë"guv"

confrontée.   

Ngu"rncpvgu"uqpv"gpiciëgu"fcpu"fkxgtu"v{rgu"fƠkpvgtcevkqpu"cxge"ngu"qticpkuogu"rtëugpvu"

dans leur environnement. Ces interactions peuvent être soit bénéfiques pour leur 

développement (par exemple, la symbiose avec les champignons et les bactéries), soit 

préjudiciables pour leur santé et leur survie (par exemple, les ravageurs, les agents 

pathogènes et les parasites). Les ravageurs agricoles sont eux -mêmes impliqués dans des 

interactions avec des prédateurs, des pathogènes et des parasites qui peuvent être 

utilisés comme agents de bio -contrôle (par exemple, les guêpes parasitoïdes).   

L'approfondissement de nos connaissances sur le fonctionnement et le succès de ces 

différentes interactions biotiques est ainsi d'une importance capitale pour améliorer la 

santé des plantes et éviter une crise agricole à venir, tout en limitant notre impact 

environnemental.   
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Fcpu"eg"eqpvgzvg"Wpkxgtukvë"Eqvg"FƠC|wt"*WEC+"xkc"nc"OUK"gv"nƠKpuvkvwv"Pcvkqpcn"fg"

Tgejgtejg"rqwt"nƠCitkewnvwtg."nƠCnkogpvcvkqp"gv"nƠGpxktqppgogpv"*KPTCG+"qpv développé 

un projet de recherche commun visant à étudier des interactions entre organismes en 

nkgp"cxge"nc"ucpvë"fgu"rncpvgu"itäeg"â"nƠkpvëitcvkqp"fg"fqppëgu"ownvk-omiques et à 

nƠwvknkucvkqp"fƠcniqtkvjogu"fƠKpvgnnkigpeg"Ctvkhkekgnng"*KC+0  

Les principales  vjëocvkswgu"cdqtfëgu"eqpegtpgpv"nƠëvwfg"<   

¶ Des interactions entre les plantes et divers bio -agresseurs (nématodes, oomycètes, 

insectes).   

¶ Des relations symbiotiques bénéfiques à la plante telles que celles entretenues 

avec différentes bactéries et champ ignons.   

¶ Des interactions entre insectes parasitoïdes et bio -agresseurs des plantes dans le 

cadre de leur bio -contrôle.   

 

Rqwt"{"rctxgpkt."fkxgtu"rkrgnkpgu"fƠcpcn{ug"fg"fqppëgu"dkqnqikswgu"fgxtqpv"ìvtg"oku"gp"

rnceg."eg"swk"pëeguukvgtc"nƠceeêu"â"fgu"tguuqwrces informatiques conséquentes telles que 

celles proposées par le cluster Azzur ra. La réalisation de certaines des études 

rtëeëfgoogpv"ekvëgu"pëeguukvgtc"gp"ghhgv"fƠcxqkt"ceeêu:  

i) à une capacité de stockage importante compte tenu de la quantité de donn ées à 

traiter   

kk+"â"wpg"itcpfg"rwkuucpeg"fg"ecnewn"xkc"nƠwvknkucvkqp"fg"IRW"chkp"fƠgpvtckpgt"gv"wvknkugt"fgu"

oqfêngu"fƠkpvgnnkigpeg"ctvkhkekgnng0  
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Projet DeepWILD  

 

 
© Parc national du Mercantour 

 

Rtqlgv"OUK"gv"5KC"Eövg"fƠC|wt"gp"rctvgpctkcv"cxge"ng"Parc national du Mercantour.  

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

Fanny Simões, Charles Bouveyron, Frédéric Precioso. DeepWILD: Wildlife Identification, 

Localisation  and estimation on camera trap videos using Deep learning. 2022. ἂhal -03797530ἃ 

(pré-publication)  

 

NƠqdlgevkh"fw"rtqlgv"guv"fg"nqecnkugt."encuukhkgt et compter les espèces du Parc national du 

Ogtecpvqwt"â"nƠckfg"fƠwp"cniqtkvjog"fg"fggr"ngctpkpi0"Ngu"kocigu"wvknkuëgu"uqpv"kuuwgu"fg"

xkfëqu"gzvtckvgu"fg"rkêigu"rjqvqitcrjkswgu"kpuvcnnëu"fcpu"nc"Xcnnëg"fg"nc"Tq{c0"NƠgpugodng"

des vidéos et des images utilis ées pour ce projet sont stockées sur Azzurra. Azzurra a 

rgtoku"ng"vtckvgogpv"fg"eg"itqu"xqnwog"fg"fqppëgu"gv"nƠcrrnkecvkqp"fƠwp"oqfêng"fg"

fëvgevkqp"fƠqdlgv"*Hcuvgt"T-CNN avec Inception -ResNet-v2) capable de reconnaître les 

différentes espèces présentent da ns le Parc national du Mercantour.  

https://hal.archives-ouvertes.fr/hal-03797530
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NƠëswkrg"travaillant sur ce projet est composée de  Charles Bouveyron , Frédéric Precioso  

et Fanny Simões  pour UCA, et  Nathalie Siefert et Stéphane Combeaud  pour le Parc 

national du Mercantour . 
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Projet Tara  

 

 
© Megan Clampitt 

 

Rtqlgv"fg"nƠKTECP"fqpv"ng dwv"guv"fƠëxcnwgt"uk"wpg"crrtqejg"KC"rgtogv"fƠguvkogt"nc"ucpvë"

fgu"eqnqpkgu"eqtcnnkgppgu"â"nƠckfg"fƠwp"fkurqukvkh"cwvqocvkuë"gv"hcekngogpv"crrnkecdng0 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiq ues attribués  : 

 

Minh Nhat Do, Marco Milanesio. Image Classification on Corals using ensemble deep Transfer -

learning approach . Rapport de stage Master 2 Data science & Artificial intelligence  (2022). 

 

On utilise en premier lieu des images sous -octkpgu"eqnngevëgu"cw"eqwtu"fg"nƠgzrëfkvkqp"

Tara Pacific. Cette expédition a produit ~14000 photos (correspondant à 2216 colonies 

individuelles) qui étaient annotées manuellement. Ces annotations comprennent 

plusigwtu"hcevgwtu"<"nƠkfgpvkhkecvkqp"vczqpqokswg"lwuswƠcw"tcpi"fw"igptg."nc"rtëfcvkqp."ng"

eqpvcev"cxge"fƠëxgpvwgnngu"cniwgu."nc"rtëugpeg"fƠqticpkuogu"rgthqtcpvu."ng"eqpvcev"cxge"ngu"

uëfkogpvu."ckpuk"swg"fƠcwvtgu"hcevgwtu"fktgevgogpv"nkëu"â"nc"ucpvë"fgu"eqtcwz"(i.e. coloration, 
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dncpejkuugogpv."ocncfkgu."rkiogpvcvkqp+0""Itäeg"cwz"ëvwfgu"fg"nƠgzrëfkvkqp"Vctc, plusieurs 

autres bases de données sont pareillement disponibles, elles contiennent notamment des 

facteurs biologiques (biomarqueurs et télomères) et environn ementaux.  

 

Pqwu"cxqpu"fëdwvë"wpg"crrtqejg"KC"rqwt"gzvtcktg"ngu"ecvëiqtkgu"fƠcppqvcvkqpu"swk"cxckgpv"

été faites manuellement. Plus spécifiquement, nous utilisons la méthode dite du « 

Convolutional neural network (CNN) ». La première étape de cette approche  est 

fƠkfgpvkhkgt"ng"igptg"cwswgn"crrctvkgpv"ngu"eqnqpkgu"rjqvqitcrjkëgu0"Cxge"pqvtg"tëugcw"swk"

comprenait les photographies et les annotations manuelles (qui ne visaient pas à identifier 

le genre), nous avons réussi à identifier les genres avec une exacti tude de 66.28%. 

 

NƠëvcrg"gp"eqwtu"guv"fƠcwiogpvgt"nƠgzcevkvwfg"fg"egvvg"rtëfkevkqp"cxge"fgu"crrtqejgu"KC"

comme le « transfer learning » ou les modèles génératifs. De plus, nous prévoyons de 

compléter ce réseau avec davantage de variables qui étaient annoté es manuellement 

(blanchissement, présence de maladies, prédation , etc.) et nous espérons  aussi pouvoir 

wvknkugt"nƠcniqtkvjog"rqwt"rtëfktg"ngu"hcevgwtu"dkqnqikswgu"*vënqoêtgu"gv"dkqoctswgwtu+"swk"

sont considérablement plus difficile à obtenir. Mais il nous hcwftc"rnwu"fƠëejcpvknnqpu"rqwt"

eqpuvtwktg"nƠcniqtkvjog0 
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Chimie  

EUR Spectrum   
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Simulations de complexes biomoléculaires impliqués dans les sens 

chimiques (olfaction, gustation).  

 

Responsable scientifique du projet  : Sébastien Fiorucci  

Laboratoire  : ICN 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

Journaux : 

- Meinert, C., Garcia, A.D., Topin, J. et al. Amino acid gas phase circular dichroism and implications 

for the origin of biomolecular asymmetry. Nat Commun 13, 502 (2022). 

https://doi.org/10.1038/s41467 -022-28184-0 

- Shim, T., Pacalon, J., Kim, W. C., Cong, X., Topin, J., Golebiowski, J., & Moon, C. (2022). The Third 

Extracel lular Loop of Mammalian Odorant Receptors Is Involved in Ligand Binding. International 

Journal of Molecular Sciences, 23(20), 12501. 

- Garcia, A. D., Topin, J., Bocková, J., Jones, N. C., Hoffmann, S. V., & Meinert, C. (2022). Chiroptical 

activity of gas -phase propylene oxide predicting the handedness of interstellar circular 

polarization in the presolar nebula. Science Advances, 8(46), eadd4614.  

 

Conférences :  

- Odorant binding and receptor activation deciphered at the molecular level. O0"JncfkŠ."L0"

Pacalon, M. Lalis, S. Fiorucci, J. Topin. ECRO 2022, Berlin (Allemagne), 31-août Ɲ 4 septembre 2022.  

- Predicting odorant -receptor activation with protein language and graph neural networks. M. 

JncfkŠ."O0"Ncnku."U0"Hkqtweek."L0"Vqrkp0"UqrjKC"uwookv"4244."Uqrjkc"Cpvkrqnku"*Htcpeg+."45-25 

novembre 2022.  

- J. Topin, N. C. Jones, S. V. Hoffmann, L. Briand, C. Meinert, Tracking ligand -binding effect on 

protein stability by CD spectroscopy. 18th International Conference on Chiroptical Spectroscopy 

(CD 2022), New-York (USA), July 2022. 

- J. Topin, A. Garcia, J. Bocková, N. C. Jones, S. V. Hoffmann, U. J. Meierhenrich, C. Meinert, CD 

spectroscopy and ab initio calculations revealed hidden conformation of amino -acids. Chirality, 

Chicago (USA), July 2022.  

 

Thèse : 

Modélisation moléculaire des récepteurs chimiosensoriels  par Jody Pacalon . Soutenue en 

novembre 2022 https://theses.fr/s317702   

  

 

https://doi.org/10.1038/s41467-022-28184-0
https://theses.fr/s317702
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Posters : 

- Predicting the combinatorial code via graph neural networks and representation learning M. 

JncfkŠ. S. Fiorucci, J. Topin, AChemS XLIV, Bonita Springs (USA), 20-23 avril 2022. 

- Integrative structural modeling reveals functional molecular switches of human G protein -

coupled bitter -taste receptors J. Topin, C. Bouysset, Y. Kim, M. Rhyu, J. Golebiowski, S. Fiorucci. 

AChemS XLIV, Bonita Springs (USA), 20-23 avril 2022. 

- Structure -based virtual screening of bitter taste receptors M. Lalis, C. Belloir, J. Topin, L. Briand, S. 

Fiorucci. ERNEST 6, webinaire, 28-31 mars 2022. 

- Predicting the combinatorial code for any odorant molecule: a graph neural networks approach 

O0"JncfkŠ."O0"Ncnku"U0"Hkqtweek."L0"Vqrkp0"GETQ"4244."Dgtnkp"*Cnngocipg+."53"cqýv-3 septembre 2022.  

- TAARs response to amines are largely affected by sequence v ariants J. Pacalon, C. Belloir, S. 

Fiorucci, L. Briand, J. Topin. ECRO 2022, Berlin (Allemagne), 31 août-3 septembre 2022.  

- AI-guided reverse chemical ecology applied to pest control J. Pacalon, H. Hocine, V. Monetti, G. 

Caballero -Vidal, C. Bouysset, N. Montagné, E. Jacquin-Joly, S. Fiorucci. ECRO 2022, Berlin 

(Allemagne), 31 août-3 septembre 2022.  

- L. Moitrier, C. Belloir, M. Lalis, Y. Hou, J. Topin, L. Briand. Deciphering the ligand binding 

properties of the mouse odorant -binding protein OBP5 from Mus musculus. European 

Chemoreception Research Organisation (ECRO), Berlin (Germany), September 2022.  

- O0"Ncnku."O0"JncfkŠ."[0"Jqw."P0"Dcnfqxkpk."L0"Vqrkp0"EjgoQffkv{: Machine Learning to predict 

odorant detection threshold. European Chemoreception Research Organisation (ECRO), Berlin 

(Germany), September 2022  

- J. Topin, J. Pacalon, G. Audic, J. Golebiowski, C. Moreau. Identification of entry pathway and 

binding site of insect odorant co -receptor. Association of Chemoreception Sciences, Bonita 

spring (USA), April 2022. 

- O0"JncfkŠ."U0"Hkqtweek."L0"Vqrkp0"Predicting the combinatorial code of olfaction via graph neural 

networks and representation learning. Association of  Chemoreception Sciences, Bonita spring 

(USA), April 2022. 

- S. Fiorucci, C. Bouysset, Y. Kim, M. Rhyu, J. Golebiowski, J. Topin. Integrative structural modelling 

reveals functional molecular switches of human G protein -coupled bitter -taste receptors. 

Association of Chemoreception Sciences, Bonita spring (USA), April 2022.  

- M. Hladis, J. Pacalon, M. Lalys, C. Bouysset, S. Fiorucci, J. Topin. Deciphering Chemical Senses at 

the Molecular Scale. Gordon Research Conference on Ligand Recognition and Molecular G ating, 

Lucca (Italy), March 2022. 

 

Description  du projet  : 

 

Nous cherchons à décrypter les bases moléculaires de la perception chimiosensorielle (i.e. 

les sens chimiques : olfaction et gustation) qui est par nature un processus neuronal 
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complexe. Pour tent er de déchiffrer le code combinatoire de la perception 

chimiosensorielle nous mettons au point des modèles numériques basés sur des 

approches de modélisation moléculaire, de machine learning, ou encore de 

bioinformatique structurale. Pour décrire les mécan ismes moléculaires sous -jacents, nous 

vktqpu"rtqhkv"fg"nƠgzrgtvkug"fg"pqu"eqnncdqtcvgwtu."pqvcoogpv"gp"dkqnqikg"oqnëewncktg"gv"

neurobiologie (Figure 1).  

 
Figure 1 U{pgtikg"fg"nƠcrrtqejg"rnwtkfkuekrnkpcktg 

 

1. Décrypter le codage de l'information chimique par notre système sensoriel.  

 

Notre cerveau est fait de milliards de neurones et est considéré comme l'organe le plus 

eqorngzg"fg"pqvtg"eqtru0"Rctok"pqu"ekps"ugpu."nƠqfqtcv"gv"ng"iqýv"uqpv"ngu"fgwz"ugpu"

chiokswgu"rgtogvvcpv"cwz"ìvtgu"xkxcpvu"fƠkfgpvkhkgt"gv"fg"tëcikt"cwz"uwduvcpegu"rtëugpvgu"

fcpu"ngwt"gpxktqppgogpv0"NƠgzvtcqtfkpcktg"ecrcekvë"fg"fkuetkokpcvkqp"fg"pqvtg"egtxgcw"

rtqxkgpv"fg"nƠqticpkucvkqp"fg"pqvtg"u{uvêog"fg"fëvgevkqp0"Pqwu"rquuëfqpu"gpxktqp"620 

tëegrvgwtu"qnhcevkhu"gv"52"tëegrvgwtu"iwuvcvkhu0"Ucejcpv"swƠwpg"oqnëewng"*qfqtcpvg"qw"

ucrkfg+"rgwv"cevkxgt"rnwukgwtu"tëegrvgwtu"ugpuqtkgnu."swƠwp"tëegrvgwt"rgwv"tërqpftg"â"

rnwukgwtu"oqnëewngu"fkhhëtgpvgu"gv"swg"nc"rgtegrvkqp"fƠwpg"qfgwt"qw"fƠwpg"ucxgwt"reut 

rtqxgpkt"fƠwpg"ugwng"oqnëewng"qw"fƠwp"oëncpig"fg"oqnëewngu."nc"eqodkpcvqktg"guv"

virtuellement infinie 1 *Hkiwtg"4+0"NƠjqoog"rgwv"rct"gzgorng"fkuvkpiwgt"rnwu"fg"oknng"

 

 
1 Topin et al. Submitted. https://doi.org/10.1101/2020.10.23.348706  

https://doi.org/10.1101/2020.10.23.348706
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oknnkctfu" fg" oqnëewngu" qfqtcpvgu0" NƠgurceg"

chimique des molécules pouvant activer notr e 

qfqtcv" qw" pqvtg" iqýv" guv" koogpug" gv" nƠwp" fgu"

qdlgevkhu" fg" pqu" vtcxcwz" guv" fƠkfgpvkhkgt" ngu"liens 

chémo -génomiques de ces espaces de grande 

dimensionalité et de mettre a u point des modèles 

moléculaires et numériques capables de prédire de 

façon rationnelle des composés olfactifs et sapides 

nouveaux.  

 

Faits marquants  <"Ngu"vtcxcwz"fg"nƠëswkrg"qpv"pqvcoogpv"rgtoku"fg"okgwz"eqortgpftg"

ngu"tgncvkqpu"gpvtg"nc"uvtwevwtg"fƠwp"eqorquë"gv"uqp"cevkxkvë"dkqnqikswg2 gv"rgtoku"fƠënctikt"

le spectre de reconnaissance de récepteurs olfactifs humains 3, de poissons 4 ou encore 

fƠkpuectes5 mais également de récepteurs gustatifs humains 67.  

 

40" Fëxgnqrrgt" fg" pqwxgcwz" eqorquëu" rqwt" oqfwngt" nƠcevkxcvkqp" fgu" tëegrvgwtu"

chimiosensoriels.  

 

La détection des odeurs et des saveurs sucré, 

coêtg" gv" wocok" pëeguukvgpv" nƠcevkxcvkqp" fgu"

récepteurs de la famille des Récepteurs Couplés 

aux Protéines G (RCPG) dont le mécanisme 

fƠcevkxcvkqp" guv" ukokncktg" â" egnwk" fg" nc"

Rhodopsine, récepteur pr ototypique des RCPG 

de classe A. Ils agissent comme des « pinces » 

moléculaires qui peuvent « s'ouvrir » lorsqu'un 

agoniste (odorant ou molécule sapide) s'associe 

 

 
2 Bushdid et al. Science, 2014, 343, 1370-1372 
3 Licon et al. Plos Comput. Biol. 2019, 15(4), e1006945 
4 Cong et al. J. Biol. Chem., 2019, 294, 6762-6771 
5 Caballero -Vidal et al. Sci. Rep. 2020,10, 1655 
6 Chéron et al. Food. Chem. 2017, 221, 1421-1425 
7 Bouysset et al. Food. Chem. 2020, 324, 126864 

Figure 3 Oëecpkuog"fg"oqfwncvkqp"cnnquvëtkswg"fƠwp"

RCPG (ici de classe C) 

Figure 2 Codage combinatoire de la perception 

des odeurs  
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cxge"gwz."qw"­"ug"tghgtogt"½"uƠkn"uƠcikv"fƠwp"ciqpkuvg"kpxgtug"*Hkiwtg"5+0"Nc"pcvwtg"xgtucvkne de 

ces récepteurs (subtil équilibre entre différents états conformationnels dont la forme 

cevkxg"oìog"gp"nƠcdugpeg"fg"nkicpf."k0g0"ëvcv"dcucn+"tgpf"ngwt"rjctoceqnqikg"eqorngzg0"Gp"

nƠcdugpeg"fg"uvtwevwtg"etkuvcnnqitcrjkswg"fg"tëegrvgwt"ejkokqugpuqtkgn."ng développement 

tcvkqppgn"fg"pqwxgcwz"eqorquëu"qnhcevkhu"gv"iwuvcvkhu"tguvg"wp"fëhk0"NƠwp"fgu"qdlgevkhu"fg"

nos travaux est de tirer parti des outils de simulation moléculaire (validés par des études 

de mutagénèse dirigée) pour étudier la dynamique des inter actions ligands -récepteurs et 

fëxgnqrrgt"fg"pqwxgcwz"oqfwncvgwtu"fw"iqýv"gv"fg"nƠqfqtcv0"Hckvu"octswcpvu"<"Ngu"vtcxcwz"

fg" nƠëswkrg" qpv" pqvcoogpv" oqpvtë" swƠkn" ëvckv" rquukdng" fg" rtëfktg" ng" oëecpkuog"

fƠcevkxcvkqp"gv"ng"urgevtg"fg"tgeqppckuucpeg"fg"tëegrvgwtu"ejkokqugpuqtkgnu"â"nƠckfg"fg"

modèles moléculaires et numériques.  

On peut mettre en avant les résultats sur les récepteurs olfactifs de mammifères 8 9 10 11 

mais également sur la famille des récepteurs gustatifs 12 13 et plus largement sur les RCPG 14 

15 16, famille de récepteurs impliqués dans la signalisation cellulaire et naturellement une 

des premières cibles pharmacologiques pour de nombreuses pathologies.  

 

3. Collaborations et importance pour le tissu socio -économique  

 

Ng"rtqlgv"uƠcrrwkg"uwt"wpg"crrtqejg"rnwtkfkuekrnkpcktg"ejkokg-informatique -neurobiologie. 

Kn"rgtogvvtc"fƠgpxkucigt"nc"okug"cw"rqkpv"fƠwp"­"pg|"qw"fƠwpg"ncpiwg"eqorwvcvkqpgnng"½"

rj{ukqnqikswgogpv"kpurktë*g+"ecrcdng"fg"rtëfktg"nƠqfgwt."nc"ucxgwt"gv1qw"nc"tëronse 

ëoqvkqppgnng"fƠwp"eqorquë"uwt"nc"dcug"fg"uc"uvtwevwtg"oqnëewncktg0"Rqwt"nƠkpfwuvtkg"fgu"

arômes et parfums, la recherche de nouvelles molécules est un enjeu majeur. Par analogie 

cxge"fƠcwvtgu"oqnëewngu"eqppwgu."kn"ugtckv"rquukdng"fg"rtëfktg"ngu"uvtwevwres de nouvelles 

oqnëewngu"c{cpv"fgu"ghhgvu"fg"oqfwncvkqp"fg"nƠqfqtcv"qw"fw"iqýv"*kpjkdkvkqp"pqvcoogpv+0"

 

 
8 Yu et al. PNAS, 2015, 112(48), 14966-1497 
9 de March et al. JACS, 2015, 137(26), 8611-8616 
10 de March et al. Angew. Chem. Int. Ed. 2018, 57, 4554-4558 
11 Bushdid et al. CMLS, 2019, 76(5), 995-1004 
12 Chéron et al. Chem. Senses, 2019, 44, 303-310 
13 Wang et al. Chem. Senses, 2019, 44, 339-347 
14 Cong et al. J. Chem. Theory Comput., 2018, 14(8), 4467-4473 
15 Cong et al. J. Chem. Info. Model. 2019 59(6), 2871-2878 
16 Cong et al. PCCP, 2018, 20, 24915-24920 
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Fg"rnwu."ngu"tëegrvgwtu"ejkokqugpuqtkgnu"uqpv"ëicngogpv"gzrtkoëu"fcpu"fƠcwvtgu"qticpgu"

swg"egwz"fg"pqu"ugpu"fw"iqýv"gv"fg"nƠqfqtcv"*gzrtguukqp"gevqrkswe) et leur rôle sur notre 

santé est encore mal connu. On peut donc envisager des applications de notre projet dans 

fg"itcpfu"ugevgwtu"ëeqpqokswgu"cwuuk"fkxgtu"swg"nc"ucpvë."nƠkpfwuvtkg"fgu"ctöogu"gv"

rcthwou"qw"nƠkpfwuvtkg"citqcnkogpvcktg."rctvkewnkêtgogpv"bien représentés dans la région 

PACA. Notre travail de de recherche mobilise de nombreux partenaires au niveau local 

cxge"fgu"gzrgtvu"fw"fqockpg"fg"nc"ucpvë"*EJW"Pkeg."KROE+"gv"fg"nƠkpvgnnkigpeg"ctvkhkekgnng"

(thèse 3IA qui démarrera en octobre 2020 en coll cdqtcvkqp"cxge"nƠK5U+."cw"pkxgcw"pcvkqpcn"

cxge"fgu"gzrgtvu"fgu"ugpu"ejkokswgu"ejg|"nƠjqoog"*ETPN-Lyon, CSGA-Dijon) ou chez 

nƠkpugevg" *KPTCGXgtucknngu+" ckpuk" swƠcw" pkxgcw" kpvgtpcvkqpcn" cxge" fgu" gzrgtvu" gp"

neurosciences à Duke (USA), au Monell (USA) ou encor e au DGIST (Corée). A noter 

ëicngogpv"swg"ng"rtqlgv"gpvtg"fcpu"ngu"vjëocvkswgu"rtkqtkvcktgu"fg"nƠWpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"

nkëgu"â"nc"uekgpeg"fgu"qfqtcpvu"â"vtcxgtu"nƠKpuvkvwv"fƠKppqxcvkqp"gv"fg"Rctvgpctkcv"gp"Ctöogu."

Parfums & Cosmétiques et aux neuroscience s computationnelles et aux sciences de la 

eqipkvkqp"pqvcoogpv"uqwvgpwgu"â"vtcxgtu"nƠkpuvkvwv"Pgwtqoqf"qw"gpeqtg"nc"uvtwevwtg"

CoCoLab. 

  

4. Méthodologies employées  

 

FƠwp"rqkpv"fg"xwg"eqorwvcvkqppgn."pqu"vtcxcwz"uƠcrrwkgpv"uwt"fgu"qwvknu"fg"oqfënkucvkqp"

moléewncktg"gv"fƠcrrtgpvkuucig"uvcvkuvkswg"*ocejkpg"1"fggr"ngctpkpi+0"Nc"oqfënkucvkqp"fƠwp"

récepteur chimiosensoriel dans un environnement physiologiquement inspiré (prise en 

compte explicite de la membrane, du solvent ou encore des ions) nécessite des 

simulat kqpu"oqnëewncktgu"fƠgpxktqp"82"222"â"322"222"cvqogu"gv"rqwxcpv"cnngt"lwuswƠâ"622"

000 atomes pour des systèmes multimériques (Figure 4). Nous étudions les changements 

fg"eqphqtocvkqpu"swk"qpv"nkgw"nqtu"fgu"rtqeguuwu"fg"nkckuqp"fƠwp"qfqtcpv"qw"fƠwpg"

molécule  sapide avec un récepteur. Cela nécessite des simulations de dynamique 

moléculaire de plusieurs dizaines de microsecondes. Pour cela nous utilisons les logiciels 

Codgt"gv"Itqoceu."rct"cknngwtu"fëlâ"kpuvcnnëgu"uwt"nƠcpekgp"uwrgtecnewncvgwt"fg"nƠWpkxgtukvë"

(CICADA), que ce soit pour des calculs sur CPU ou GPU. Les analyses des trajectoires de 

ukowncvkqpu" ug" hqpv" uqwxgpv" uwt" ngu" ocejkpgu" fg" nƠëswkrg" gv" kn" rgwv" cttkxgt" swg"

ponctuellement nous ayons besoin de réaliser une analyse (calculs de mode normaux par 

ex.) qui nécessite une ressources mémoire plus importante. Dans ce cas, Azzurra nous 

permettra de réaliser ces calculs. Par ailleurs, les structures de ces récepteurs et les 
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interactions ligand -récepteurs sont déduites de 

contraintes expérimentales et théoriq ues par des 

approches de reconstruction par homologie et de 

docking.  

Pour cela nous utilisons les logiciels Modeller et 

Autodock, également installés sur  CICADA et 

parfaitement adaptés pour du calcul parallèle et 

distribué sur CPU. Ponctuellement nous pouvons 

utiliser des logiciels de chimie quantique 

(Gaussian) pour le calcul de propriétés 

électroniques des systèmes étudiés. 

NƠkfgpvkhkecvkqp"gv"nc"rtëfkevion des liens chemo -

génomiques et des relations structure -activité 

pëeguukvg"fƠkpvëitgt"fg"itcpfgu"dcugu"fg"fqppëgu"

sur la structure des molécules odorantes ou 

sapides et sur la structure des récepteurs 

chimiosensoriels. Les descripteurs moléculaires perme vvtqpv"fƠgpeqfgt"ngu"uvtwevwtgu"

ejkokswgu"gv"ugtxktqpv"fg"oknnkqpu"fƠgpvtëgu"cwz"oqfêngu"fg"ocejkpg"ngctpkpi"*UXO."TH."

ƨ+"qw"fg"fggr"ngctpkpi"swk"ugtqpv"gpuwkvg"xcnkfëu"rct"fgu"gzrëtkgpegu"kp"xkvtq"ejg|"pqu"

collaborateurs (Figure 5). Ces nouveaux résultats  alimenteront in fine les bases de données 

kpkvkcngu"gv"rgtogvvtqpv"ugnqp"wp"rtkpekrg"fg"egteng"xgtvwgwz"fƠcoënkqtgt"ngu"oqfêngu"kp"

uknkeq0"NƠgpugodng"fg"egu"oëvjqfgu"uqpv"pqvcoogpv"kornëogpvëgu"fcpu"fkhhëtgpvgu"

librairies Python (Scikit -learn, Pytorch) op timisées pour le calcul CPU et GPU ou inclus dans 

les extensions du logiciel R.  

Figure 4 Dqðvg"fg"ukowncvkqp"fƠwp"TERI"fcpu"

environnement physiologique.  
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Figure 5 Fkhhëtgpvgu"ëvcrgu"fg"nc"eqpuvtwevkqp"fw"oqfêng"pwoëtkswg"rtëfkevkh"dcuë"uwt"fgu"crrtqejgu"fƠcrrtgpvkuucig"

automatique.  
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Oqfënkucvkqp"fg"oqnëewngu"fƠkpvëtìv"dkqnqikswg."ecvcn{vkswg"gv"ëeq-

compatible  

 

Responsable scientifique  : Fabien Fontaine -Vive 

Laboratoire  : ICN 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

Durant l'année écoulée, les calculs effectués sur le cluster AZZURRA ont permis de développer 

de nouveaux inhibiteurs à la protéine Arf6 et ainsi de publier un article dans la revue Molecules 

(IF 4.9) : 

"Chlortetracycline, a Novel Arf Inhibitor That Decrea ses the Arf6 -Dependent Invasive Properties 

of Breast Cancer Cells", E. Macia, M. Vazquez-Rojas, A. Robiolo, R. Fayad, S. Abélanet, I. Mus-

Veteau, F. Fontaine -Vive, M. Mehiri,F. Luton, M. Franco, Molecules, 2021, 26(4), 969 

 

Description des activités  : 

 

Le Service de Modélisation Moléculaire est un service de la Plateforme Technologique de 

Ejkokg"fqpv"ngu"okuukqpu"rtgokêtgu"uqpv"fƠcrrw{gt"ngu"vtcxcwz"fg"tgejgtejg"fg"nƠKEP"gp"

créant des modèles numériques corroborant les expériences et permettant ainsi de les  

kpvgtrtëvgt"gv"ngu"rtëfktg0"LƠck"nc"tgurqpucdknkvë"*ockpvgpcpeg."okug"gp"Œwxtg."eqpegrvkqp"

de méthodes et de modèles numériques, disponibilité et formation) pour les équipes de 

tgejgtejg"fg"nƠKEP"ckpuk"swg"rqwt"ng"vkuuw"kpfwuvtkgn"nqecn"gv"pcvkqpcn0"Ngu"rroblématiques 

swg"nƠqp"guv"â"oìog"fƠëvwfkgt"cxge"ngu"ocvëtkgnu"gv"nqikekgnu"fw"ugtxkeg"rgwxgpv"ug"encuugt"

comme suit :  

Fëvgtokpgt"ngu"eqphqtocvkqpu"fƠëpgtikg"okpkocng."f{pcokswg"oqnëewncktg"*CODGT+ 

Calculs de propriétés moléculaires et spectroscopiques (UV, ECD, IR, RMN, neutrons) 

Etude de la réactivité chimique par les méthodes de la chimie quantique.  

Applications aux sciences des matériaux.  

 

Fgrwku"32"cpu."ng"ugtxkeg"fg"oqfënkucvkqp"oqnëewncktg"guv"urëekcnkuë"fcpu"nƠëvwfg"fgu"

propriété s catalytiques de complexes métalliques et de nanoparticules et la 

eqortëjgpukqp"fgu"oëecpkuogu"fƠkpjkdkvkqp"fg"oqnëewngu"cpvkxktcngu0 
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Les 3 types de calculs de modélisation moléculaire  peuvent être présentés ci -après : 

 

Calculs ab -initio  

Optimisation d e structures, 

ecnewnu"fƠëpgtikg"

électroniques, spectres 

électroniques de dichroïsme 

circulaire et UV, spectres 

vibrationnels IR   

Calculs semi -

empiriques  

Détermination des 

conformations 

fƠëpgtikg"okpkocng."

dynamique 

moléculaire  

Calculs empiriques  

Déterminat ion des 

eqphqtocvkqpu"fƠëpgtikg"

minimale, dynamique 

moléculaire  

 

Présentation scientifique du projet  : 

Pour le groupe «  Produits Naturels Marins  ½"fg"nƠëswkrg"­ Molécules Bioactives  », les 

calculs de TD -FHV"cxge"ICWUUKCP"rgtogvvgpv"fƠënwekfgt"nc"eqphkiwtcvkqp"cduqnwg"fg"

molécules bioactives chirales grâce aux calculs de spectres électroniques de dichroïsme 

circulaire électronique. Au préalable, une recherche conformationnelle au moyen de 

méthodes de dynamique moléculaire empirique et semi -empirique avec AMBER est 

nécessaire afin d'identifier les conformations les plus probables des molécules.  

La figure 1 illustre la recherche de la configuration absolue de molécules extraites 

fƠërqpigu"octkpgu <"ngu"cpejkpqrgrvqnkfgu"swk"fkhhêtgpv"rct"ngu"itqwrgogpvu"T"gv"TƠ0""" 

 
Hki0"30"Uvëtëqejkokg"tgncvkxg"fgu"oqnëewngu"cpejkpqrgrvqnkfgu"gzvtckvgu"fƠërqpigu"octkpgu 

 

Dix conformations pour chaque molécule conduisent à un calcul d'optimisation DFT puis 

à un calcul d'états excités TD -DFT, et la moyenne des spectres pondérée par le facteur de 
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Boltzmann a été affichée dans la figure 2 pour une molécule. La publication sur ces travaux 

est en cours de rédaction et la configuration absolue des trois autres molécules restent à 

identifier.  

 
Fig. 2. Spectres ECD expérimental et calculé par TD -DFT de la molécule chirale anchinopeptolide C.  

 

Des calculs similaires, conduits au sein du  cluster CICADA ont dors et déjà permis de 

publier plusieurs articles de rang A référencés ci -dessous 17,18,19. 

Pour le groupe «  Ecvcn{ug."Oëvjqfqnqikgu"fg"U{pvjêug"gv"Ejkokg"Hkpg"½"fg"nƠëswkrg"

« Arômes Parfums Synthèse et Modélisation  », les calculs DFT et TD-DFT permettront 

fƠënwekfgt" nc" eqphkiwtcvkqp" cduqnwg" fg" oqnëewngu" ejktcngu" gv" fƠghhgevwgt" wpg" ëvwfg"

oëecpkuvkswg"chkp"fƠënwekfgt"ng"oëecpkuog"tëcevkqppgn0"Nc"hkiwtg"5"knnwuvtg"ng"rtqlgv"gp"

eqwtu"eqpegtpcpv"nc"e{enkucvkqp"ecvcn{uëg"rct"wp"eqorngzg"fƠqt0 Le but du calcul sera de 

rtqrqugt"wpg"ëvwfg"oëecpkuvkswg"rgtogvvcpv"fƠgzrnkswgt"nc"ecvcn{ug"cu{oëvtkswg"gv"

déterminer si la réaction est cinétiquement ou thermodynamiquement limitante.  

 

 
17 New bioactive chlorinated cyclopentene derivatives from the marine -derived Fungus Phoma sp., M. Elsebai, H.A. 

Ghabbour, N.  Legrave, F. Fontaine-Vive, M. Mehiri, Med Chem Res 27, 1885Ɲ1892 (2018). 
18 Pan-genotypic Hepatitis C Virus Inhibition by Natural Products Derived from the Wild Egyptian Artichoke, M. Elsebai, 

G. Koutsoudakise, V. Saludese, G. Pérez-Vilaró, A. Turpeinen, S. Mattila, A. M. Pirttilä, F. Fontaine -Vive, M. Mehiri, A. 

Meyerhans and J. Dieze, J. of Virology, 2016, vol. 90 no. 4 1918-1930. 
19 New isocyanide antibiotics with broad spectrum against Gram -negative pathogens produced by cultures of an 

unidentified fungu s, N El Aouad, V Gonzalez, M De la Cruz, L Lorenzo, JR Tormo, J Martin, I Perez-Victoria, C Diaz, F Vicente, 

F Fontaine -Vive, OP Thomas, O Genilloud, F Reyes, Planta Med 201480-P1L72. 
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Fig. 3. Mécanisme de cyclisation asymétrique catalysée par des compl gzgu"qticpkswgu"fƠqt 
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Des calculs similaires, conduits au sein du cluster CICADA ont dors et déjà permis de 

publier plusieurs articles de rang A référencés ci -dessous 20,21,22,23,24,25. 

Rqwt"nƠëswkrg"­ Matériaux et Polymères Eco -Compatibles  ½."ngu"ecnewnu"FHV"fcpu"nƠëvcv"

uqnkfg"cxge"ng"nqikekgn"XCUR"pqwu"rgtogvvtqpv"fƠkpvgtrtëvgt"ngu"urgevtgu"xkdtcvkqppgnu"gv"fg"

prédire la structure de polymères biosourcés destinés à remplacés les dérivés  de produits 

pétroliers. Les changements conformationnels induits par des étirements pourront ainsi 

  
Fig. 4. Unités de répétition de PET (gauche) et PEF (droite)  

 

être élucidés. Par exemple, le PET est un polymère thermoplastique pétrosourcé dont la 

structure chimique est donnée à la figure 4. Nous travaillons actuellement sur un projet 

swk"xkug"â"nƠkpfwuvtkcnkucvkqp"fg"uqp"­"cpcnqiwg"½"322'"dkquqwteë."ng"RGH0"Ngu"utructures 

ejkokswgu"fg"egu"4"rqn{oêtgu"uqpv"rtqejgu"ocku"fkhhêtgpv"rct"nc"rtëugpeg"fƠwp"pq{cw"

furanique dans le PEF à la place du noyau aromatique du PET. Il a été montré 

expérimentalement que certaines propriétés du PEF sont très différentes de celles du PET, 

eg"swk"uƠgzrnkswg"rct"ngu"fkhhëtgpegu"fg"uvtwevwtgu0"Kn"c"pqvcoogpv"ëvë"rtqrquë"swg"egu"

différences pourraient provenir du fait que le cycle benzénique peut tourner alors que le 

 

 
20 Gold -catalyzed cycloisomerization of 1,6 -cyclohexenylalkyne: an effici ent entry to bicyclo[3.2.1]oct -2-ene and 

bicyclo[3.3.1]nonadiene, Davenel V., Nisole C., Fontaine -Vive F., Fourquez J.-M., Chollet A.-M., Michelet V., The Journal of 

Organic Chemistry, 2020.  
21 Silver-catalyzed intramolecular [4+2] cycloaddition reaction of  amide -1,6-enynes, X. Chen, F. Fontaine-Vive, S. Martini, 

V. Michelet, Catalysis Communications, 2020, 106117. 
22 In(OTf)3-Catalysed Easy Access to Dihydropyranocoumarin and Dihydropyranochromone Derivatives, 

Boufroua N., Dunach E., Fontaine -Vive F., Achouche-Bouzroura S., Poulain-Martini S., New Journal of 

Chemistry, 2020 . 
23 Synergies in the catalytic activity of bi metallic nanoparticles and new synthetic methods for the 

preparation of fine chemicals, I. Francesco, F. Fontaine -Vive, S. Antoniotti, Chem. Cat. Chem., 2014, 6, 2784Ɲ

2791. 
24 Novel radical tandem 1,6 -enynes thioacylation / cyclisation : Au -Pd nanoparticles  catalysis versus thermal 

activation as a function of the substrate specificity, I. Francesco, J. Giauffret, F. Fontaine -Vive, J. Edwards, G. 

Hutchings, S. Antoniotti, Tetrahedron, 2014, Volume 70, Issue 51, 9635-9643. 
25 Access to polycyclic derivatives by  triflate -catalysed intramolecular hydroarylation, B. Cacciuttolo, S. 

Poulain -Martini, F. Fontaine -Vive, M. A. H. Abdo, H. El Kashef, E. Dunach, EuroJOC 2014, Issue 33, 7458-7468. 
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e{eng"hwtcpkswg"pg"ng"rgwz"rcu0"Nc"rtëugpeg"fg"nƠqz{iêpg"uwt"ng"e{eng"hwtanique est 

également un élément important (interactions dipolaires) pour expliquer les différences 

de propriétés. Nous souhaitons donc réaliser un travail plus fondamental, en modélisant 

les structures de ces composés et en faisant les prédictions des spec vtgu"KT."chkp"fƠguuc{gt"

fƠgzrnkswgt" fg" hcéqp" rnwu" cecfëokswg" ngu" fkhhëtgpegu" fg" eqorqtvgogpv" qdugtxëgu"

expérimentalement.  
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Calcul ab initio de spectres de molécules réservoirs pour le carbone 

interstellaire et circumstellaire  

 

Responsable scientifi que  : Patrick Cassam-Chenaï 

Laboratoire  : LJAD 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

Article en cours de rédaction avec les nouveaux résultats obtenus qui doit mettre à jour le 

preprint hal -00785488v1 : https://hal.univ -cotedazur.fr/hal -00785488  

 

Description  : 

 

Ng"rtqlgv"ug"eqpegpvtgtc"uwt"nƠëvwfg"fg"4"hcoknngu"fg"oqnëewngu"eqpukfëtëgu"eqoog 

piégeant une grande partie du carbone interstellaire et circumstellaire, et qui pour cela 

lqwgpv"wp"töng"enë"fcpu"nƠcuvtqejkokg"qticpkswg."gv"rquukdngogpv"rtëdkqvkswg0"Kn"uƠcikv"fgu"

hydrocarbures aromatiques polycycliques (HAPs) et des fullerènes.  

 

Les HAPs forment une  famille de composés organiques constitués de cycles aromatiques 

fƠcvqogu"fg"ectdqpgu"fqpv"ngu"xcngpegu"rëtkrjëtkswgu"uqpv"ucvwtëgu"rct"fgu"cvqogu"

fƠj{ftqiêpgu0"Ngu"JCRu"*qw"fgu"gurêegu"fëtkxëgu"rtqejgu+"uqpv"eqpukfëtëu"eqoog"ngu"

rqtvgwtu"fgu"ƢDcpfgu"Kphtc-tqwigu"Ctqocvkswguƣ"*DKCu+"â"¡505."809."909.":08."3305"ʈm. Ces bandes 

caractéristiques sont parmi les plus fortes observées en infra -rouge (IR) dans le milieu 

interstellaire et présentent une certaine variabilité en fonction des sources observées. 

Ainsi, nc" urgevtqueqrkg" KT" fgu" JCRu" guv" fƠkorqtvcpeg" ecrkvcng" rqwt" nƠcuvtqejkokg" gv"

nƠcuvtqrj{ukswg<"wpg"ogknngwtg"eqortëjgpukqp"fg"egnng-ci est essentielle pour déduire des 

observations IR, des informations sur la composition des HAPs et les paramètres physiques  

de leur environnement [1].  

 

Le fullerène le plus emblématique est le buckminsterfullerène, C60, parfois également  

crrgnë"hqqvdcnnêpg0"Ugu"rtqrtkëvëu"rj{ukswgu"wpkswgu"uqpv"nƠqdlgv"fg"tgejgtejgu"vtêu 

cevkxgu0"Gnng"c"ëvë"fëvgevëg"fcpu"wpg"itcpfg"xctkëvë"fƠgnvironnements circumstellaires et 

interstellaires, y compris dans des nébuleuses protoplanétaires [2], grâce à son spectre 

https://hal.univ-cotedazur.fr/hal-00785488
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fcpu"nƠkphtc-tqwig"*KT+"tëuwnvcpv"fg"vtcpukvkqpu"gpvtg"ugu"pkxgcwz"fƠëpgtikg"xkdtcvkqppgnu0"Fg"

plus, une expérience récente de spectr oscopie haute résolution sur molécules isolées 

xkgpv"fg"nkxtgt"fgu"fqppëgu"fƠwpg"swcnkvë"ucpu"rtëeëfgpv"]5_."fqpv"nƠkpvgtrtëvcvkqp"tguvg"

vtêu"kpeqornêvg0"EƠguv"rqwtswqk."wpg"ëvwfg"vjëqtkswg"fw"urgevtg"fg"tqvcvkqp-vibration du 

C60 est du plus vif intérêt.  

 

Pqwu"cxqpu"oku"cw"rqkpv"cw"ncdqtcvqktg"wp"eqfg."EQPXKX."swk"tëuqwv"nƠëswcvkqp"fg 

Uejtøfkpigt"cxge"wpg"rtëekukqp"swk"eqttgurqpf"â"nƠëvcv"fg"nƠctv."rqwt"ngu"fgitëu"fg"nkdgtvë"

de rotation -vibration moléculaires [4]. Il peut être utilisé pour calculer ab initi o le spectre 

IR de molécules de tailles arbitraires, y compris le C60 qui comporte 174 degrés de liberté 

internes. Il a permis de tester les champs de force actuellement disponibles pour ce 

système dans la littérature [5]. Les résultats ab initio obtenus a vec CONVIV seront 

eqphtqpvëu" cwz" fqppëgu" gzrëtkogpvcngu" gv" qdugtxcvkqppgnngu." chkp" fƠgzvtcktg" ng" rnwu"

fƠkphqtocvkqpu"rquukdng"fg"egu"fgtpkêtgu."gp"rctvkewnkgtu"ngu"fqppëgu"fg"nƠkpvgthëtqoêvtg"

Matisse et surtout du James Webb space telescope qui devrait êtr e mis en orbite cette 

année. 

 

Références :  

[1] G. Mulas, C. Falvo, P. Cassam-Chenaĳ↓, C. Joblin, J. Chem. Phys. 149, 144102 (2018). [2] Y. 

Zhang, S. Kwok, Astrophys. J. 730, 126 (2011).  

[3] P. B. Changala, M. L. Weichman, K. F. Lee, M. E. Fermann, J. Ye, Science 363, 49 (2019).  

[4] P. Cassam-Chenaĳ↓, J. Liévin, Journal of Computational Chemistry 27, 627 -640 (2006). 

[5] Daniel A. Jelski, Laszlo Nemes, and S Broughton Journal of Cluster Science 16, 1 (2005).  
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Uncertainty in nano -particule agglomeration  

 

Responsable scientifique  : Christophe Henry  

Laboratoire  : Inria  (équipe Calisto)  

 

Description  : 
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Adsorption Modes of Main Protease of Coronavirus SARS -COV-2 onto Gold 

Nanoparticles of Different Shapes and Sizes  

 

Responsable scientifique  : Oleg N. Kalugin, Alexander Kyrychenko  

 

Laboratoire  : V.N. Karazin Kharkiv National University, Department of Inorganic Chemistry  

 

Description  : 

 

Introduction  

The outbreak of the novel coronavirus disease, COVID -19, caused by the new coronavirus 

2019-nCoV, assigned as Severe Acute Respiratory Syndrome -related coronavirus (SARS-

CoV-2), represents a pandemic threat to worldwide public health. Extraordinary efforts 

have been undertaken to suggest the treatment of SARS -CoV-2 infection, spa nning 

various approaches ranging from traditional medicinal chemistry, and drug repurposing, 

up to numerous computational methods.  

The main peptidase (M pro ) from the coronavirus SARS -CoV-2 is one of the most promising 

molecular targets for the development of anti -SARS agents. Recently, gold nanoparticles 

(AuNPs) have been reported as a promising alternative to available strategies based on 

traditional medicinal che mistry and drug repurposing. 1 It has recently been reported that 

inorganic nanoparticle (NPs) can interact strongly with viruses due to morphological 

similarities and size d omain of SARS-CoV-2.1-3 Mpro  binding to gold nanoparticles leads to 

the formation of the protein corona, which,  however, may alter the protein structure and 

enzymatic activity. Despite biological importance of this phenomena, our understanding 

of the molecular aspects M pro -gold interactions remains incomplete.  

 

Project description  

The project is devoted to studying  the binding interactions of the main protease (M pro ) of 

virus SARS-CoV-2 with bare gold nanoparticles of different sizes and shapes by  all -atom 

molecular dynamics (MD) simulations  (Figures 1-2). Crystal structures of M pro  (PDB code: 

6LU7)4 was obtained from the Protein Data Bank. Protonation states for all titratable 

residues were set at their default  state at pH = 7. The ribbon representation of M pro  and 

its catalytic dyad residues His41 and Cys145 are shown as stick models  in Figure 1. The 
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CHARMM27 force field 5 and TIP3P model6 were used to treat the protein and explicit 

water molecules, respectively.  

 

 
Figure 1. The simulation results of the interaction of M pro  with the gold nanoparticle (AuNP 6632). Typical snapshots of the 

initial and adsorbed structures of M pro  onto AuNP for two independent MD runs, referred to as run -1/run-2, 

respectively. The protein is shown in green. Water molecules and ions are omitted for clarity.  

 

To model AuNPs, the repulsion and dispers ion terms of nonbonded interactions 

between Au atoms were computed by using the Lennard -Jones (LJ) 12-6 pairwise 

potential energy function with ʎ=0.2629 nm and ʀ=22.13 kJ/mol, respectively. The 

performance of these 12-6 LJ pair potentials has recently been validated by modeling the 

adsorption behavior of small ligand and peptides onto gold nanoparticles. 7 The Lorentz -

Berthelot combination rules were used to calculate mixed nonbonded interactions 

between the protein, gold, and water atoms. All MD simulations and analysis were carried 

out by using the GROMACS set of programs, version 2021.4 . 
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Figure 2. Structure of M pro  (PDB 6LU7) adsorbed onto AuNPs of different shapes: (a) bipyramidal (AuNB 1156) and (b) rod 

(AuNR600 ) 

 

Preliminary results of this project suggest that M pro  reveals a high binding affinity towards 

all studied AuNPs ( Figures 1-2). Importantly, inhibitory effects of AuNPs were observed as 

local protein refolding and the loss of the native spatial structure of its active site 

residues His41 and Cys145 accompanied the M pro  binding onto small sharp -edged AuNPs 

(Figure 2). Our finding s point out that the local misfolding of M pro  on an AuNP surface 

may lead to partial or complete loss of its catalytic function, inhibiting the replication of 

the virus SARS-CoV-2 

 

References: 

1. Medhi, R.; Srinoi, P.; Ngo, N.; Tran, H.-V.; Lee, T. R. Nanoparticle-Based Strategies to 

Combat Covid -19. ACS Applied Nano Materials 2020, 3 (9), 8557-8580. 

2. Chen, L.; Liang, J. An Overview of Functional Nanoparticles as Novel Emerging 

Antiviral Therapeutic Agents. Materials Science and Engineer ing: C 2020, 112 110924. 

3. Mallakpour, S.; Azadi, E.; Hussain, C. M. The Latest Strategies in the Fight against the 

Covid -19 Pandemic: The Role of Metal and Metal Oxide Nanoparticles. New Journal of 

Chemistry 2021, 45 (14), 6167-6179. 

4. Jin, Z.; Du, X.; Xu, Y.; Deng, Y.; Liu, M.; Zhao, Y.; Zhang, B.; Li, X.; Zhang, L.; Peng, C.; 

Duan, Y.; Yu, J.; Wang, L.; Yang, K.; Liu, F.; Jiang, R.; Yang, X.; You, T.; Liu, X.; Yang, X.; Bai, F.; 

Liu, H.; Liu, X.; Guddat, L. W.; Xu, W.; Xiao, G.; Qin, C.; Shi, Z.; Jiang, H.; Rao, Z.; Yang, H. 

Structure of Mpro from Sars -Cov-2 and Discovery of Its Inhibitors. Nature 2020, 582 (7811), 
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Molecular Dynamics Simulation of the Ionic -molecular Systems of a 

Different Nature: Influence of Ion Aggregation on Transport Properties  

 

Responsable scientifique  : Oleg N. Kalugin   

 

Laboratoire  : V.N. Karazin Kharkiv National University, Department of Inorganic Chemistry  

 

Description  : 

 

Ion -molecular systems are the main component of batteries,  supercapacitors, lithium - and 

sodium -ion batteries, as well as solar cells.  The operational properties of such 

electrochemical devices mainly depend on the viscosity and electrical conductivity of 

their components and the nature of interparticle interactions, in particular ion -ion 

interactions. Currently, several hypotheses have b een proposed to explain the decrease in 

electrical conductivity of ion -molecular systems when certain electrolyte concentrations 

are reached. This may be due to the increase in the viscosity of solutions with increasing 

concentration, as well as the format ion of associates.  

 

The phenomenon of ionic association has been widely studied in the literature, but 

quantitative characteristics describing this process in highly concentrated systems used in 

electrochemical devices are scarcely available for experiment al research. The use of the 

molecular dynamic modeling method provides an opportunity to solve this problem, 

allowing to obtain structural and dynamic characteristics of the studied objects, which are 

extremely difficult to obtain from "direct" methods of studying condensed matter.  

 

In this work we are studying several types of systems that has maximum on conductance 

dependence on concentration:  

- LiPF6 in the mixture of ethylene carbonate and dimethyl carbonate  

- SBPBF4 in acetonitrile  (AN). 

- Bmim -based ionic liquids with a set of anions and solvents  (BF4
-, PF6

-, TFO-, 

TFSI- in acetonitrile, propylene carbonate and g-butyrolactone)  

As an example Fig. 1 and Fig. 2 demonstrate the changes in ion aggregations and 

transport properties in the solutions of SBPBF4 in AN obtain by MD simulation.  
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Figure 1.  Ionic association composition analysis SBPBF 4 in AN solutions of various concen trations (left) and the 

snapshot of the aggregate [ SBP(BF4)2]- with axial and equatorial relative positions of anions.  

 

 
Figure 2. Diffusion coefficients for cation, anion and solvent molecules and viscosity values of the mixtures at various 

molar concentration of SBPBF 4 in AN mixture.  

 

As can be seen from the Fig. 2, the diffusion coefficients of all components as well as the 

viscosity concentration dependence are in good agreement with each other. With the 

increasing of electrolyte  concentration, the diffusion of all ions and molecules becomes 

lower while the viscosity is increasing drastically.  

 

Preliminary  results shows that in the investigated ion -molecular systems the ion 

aggregation play a major role in the concentration dependence of all tra nsport 

properties.    
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Physique non linéaire, fluid es complexes  

EUR Spectrum   
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Rhéologie des suspensions concentré es 

 

Responsable scientifique  : François Peters  

Laboratoire  : INPHYNI 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

2 article s accepté s : 

Dcfkc."C0."FƠCpignq."[0."Rgvgtu."H0."("Nqdt{."N0"*4244+0"Frame-invariant modeling for non -Brownian 

suspension flows. Journal of Non -Newtonian Fluid Mechanics, 309, 104904.  

 

Michel Orsi, Laurent Lobry, François Peters, Frame -invariant sub -grid corrections to the Fictitious 

Domain Method for the simulation of particulate suspensions in nonlinear flows using 

OpenFOAM, Journal of Computational Physics,  Volume 474,  2023, 111823, ISSN 0021-9991, 

https://doi.org/10.1016/j.jcp.2022.111823  

 

Présentations  

IUTAM Symposium: From Stokesian suspension dynamics to particulate flows in turbulence. 29 

août Ɲ 2 septembre 2022. Toulouse, France).  

M. Orsi, L. Lobry et F. Peters. Simulation of particulate suspensions in non -linear flows:  

formulation of frame -invariant sub -grid corrections to the Fictitious Domain Method  

 

Annual European Rheology Conference ( 26-28 avril 2022, Sevilla, Spain) 

M. Orsi, L. Lobry et F. Peters. INFLUENCE OF COUPLED FRICTION AND ADHESION ON THE 

RHEOLOGY OF NON-BROWNIAN SUSPENSIONS 

 

Thèse : 

Simulation de suspensions non -Browniennes concentrées frictionnelles et adhésives en 

écoulement linéaire et non -linéaire  par Michel Orsi . Soutenue le 2 décembre 2022.  

https://theses.fr/s317644   

 

Description du projet :  

 

L'équipe Rhéologie des Suspensions Concentré es de l'Institut de Physique de Nice 

s'intéresse aux propriétés d'écoulement des suspensions de particules solides en 

écoulement lent. Du point de vue macroscopiques, ces propriétés sont prises en compte 

https://doi.org/10.1016/j.jcp.2022.111823
https://theses.fr/s317644
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par des lois de comportement de fluides continus déc rivant des relations mathématiques 

entre grandeurs macroscopiques (contraintes, taux de déformation, flux de particules). Les 

fonctions matérielles (viscosité généralisées, coefficient de diffusion de particules etc.) 

mises en jeu reflètent, de façon encor e partiellement incomprise, les mécanismes 

physiques actifs à l'échelle des particules (interactions hydrodynamiques, interactions 

directes entre particules, en particulier contact). Ces mécanismes microscopiques mettent 

en jeu des paramètres microscopique s assez divers (propriétés rhéologiques du fluide 

suspendant, taille, forme des particules, ainsi que leur élasticité et leurs propriétés de 

surface). Depuis une dizaine d'année, l'équipe RSC tente d'approfondir la compréhension 

des liens entre ces mécanis mes à l'échelles microscopiques et le comportement 

mésoscopique à une échelle supérieure. Pour ce faire, nous nous appuyons sur des 

approches combinées d'expériences de rhéologie macroscopique classique, de mesures 

locales (à l'échelle de la particule), de  simulations résolues à l'échelle des particules, de 

modélisation et de calcul d'écoulement en milieux continus. Plusieurs de ces approches 

pëeguukvgpv"nc"okug"gp"Œwxtg"fg"ecnewnu"cuug|"nqwtfu."e)guv"rqwtswqk"ng"rtqlgv"rtëugpvë"kek"

se décline en plusieurs volets qui seront détaillés ci -dessous. On notera qu'une partie de 

ces travaux fait l'objet d'un projet ANR (AMARhéo 2019 - 2022) qui a notamment financé la 

machine SMP du cluster Azzurra.  

 

Simulations discrètes de suspensions  

 

Les simulations discrètes ont pour but de décrire la dynamique des particules et du fluide 

en tenant compte des interactions pertinentes au sein de la suspension, et d'en déduire, 

au moyen de moyenne, les lois de comportements macroscopiques permettant en retour 

de décrire le matériau comme un milieu continu. La difficulté de cette démarche réside 

dans le haut niveau de couplage existant entre la dynamique du fluide (partie « fluide » 

du code) et celle des particules (partie DEM: Discrete Element Method). N ous utilisons 

pour ce faire une méthode de domaines fictifs, qui permet de calculer un écoulement 

dans tous le volume représentatif de la suspension. La présence des particules, 

notamment leur caractère indéformable, est prise en compte via une densité de force 

calculée à chaque pas de temps, et qui traduit les relations de conservations mécaniques 

fondamentales. L'écoulement ainsi déterminé permet de calculer les interactions 

hydrodynamiques entre particules qui en résultent. Les écoulements à une échelle plus 

petite que la maille ne sont évidemment pas accessibles et donnent lieu à des corrections 
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de force et de moment hydrodynamiques « sousmaille » sur les particules. Du point de 

vue des particules, outre ces interactions hydrodynamiques, les interactions  directes sont 

de première importance. Dans notre cas, il s'agit d'interactions de contact, mettant en jeu 

à la fois des forces élastiques, de frottement et d'adhésion. Cette approche, qui nécessite 

de décrire des échelles inférieures à la taille des parti cules dans des systèmes comptant 

un nombre suffisant de particules pour obtenir des statistiques suffisantes, demande une 

puissance de calcul importante. Elle a contribué ces  dernières années à clarifier l'influence 

du frottement entre particules sur la rh éologie des suspensions. 26  27 28 29 

 

Deux codes différents fondés sur deux méthodes légèrement différentes, seront mis en 

oeuvre. Le premier utilise la méthode FCM (Force Coupling  Method). L'écoulement est 

calculé en utilisant des méthodes spectrales (typiquement F.F.T.) implémenté dans le 

langage Fortran. Ce code, faiblement parallélisé (procédure OpenMP), permet de gérer des 

systèmes de petite taille (typique 1000 particules) pou r des durées de calcul d'une 

quinzaine de jours sur 4 coeurs. Ce code a déjà été validé et utilisé sur le cluster Cicada, 

et a donné lieu à plusieurs publications, . Un deuxième code (Domaine fictif sous 

OpenFOAM) a donné lieu sous une forme différente à p lusieurs publication, . Son 

adaptation à l'environnement OpenFOAM est en cours de mise au point. Il s'agit ici de 

paralléliser massivement les calculs en vue de simuler des systèmes de très grande taille. 

Ceci permettra de décrire la dynamique des particul es jusqu'à des échelles intermédiaires 

(mésoscopiques) entre la taille des particules et les distances typiques caractéristiques 

des écoulements pertinents pour les applications. C'est notamment crucial pour les 

écoulements où la fraction volumique de soli de et le taux de cisaillement présentent des 

gradients spatiaux et imposent donc au système une telle échelle intermédiaire. Ces 

 

 
26 Stany Gallier, Elisabeth Lemaire, Laurent Lobry, and François Peters. A fi ctitious domain approach for the 

simulation of dense suspensions. Journal of Computational Physics, 256:367 Ɲ387, 2014. 
27 Stany Gallier, Elisabeth Lemaire, François Peters, and Laurent Lobry. Rheology of sheared suspensions of 

rough frictional particles. Journal of Fluid Mechanics, 757:514Ɲ549, 2014. 
28 François Peters, Giovanni Ghigliotti, Stany Gallier, Frédéric Blanc, Elisabeth Lemaire, and Laurent Lobry. 

Rheology of non -brownian suspensions of rough frictional particles under shear reversal: A numerical 

study. Journal of rheology, 60(4):715Ɲ732, 2016. 
29 Laurent Lobry, Elisabeth Lemaire, Frédéric Blanc, Stany Gallier, and François Peters. Shear thinning in 

non -brownian suspensions explained by variable friction between particles. Journal of Fluid Mechanics, 

860:682Ɲ710, 2019. 
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gradients sont à l'origine de flux de particules qui, s'ils ont été étudié depuis longtemps 

du point de vue expérimental, sont actuellement mal compris du point de vue 

microscopique, et imparfaitement décrits par les modèles de milieux continus actuels. La 

majorité des simulations s'est jusqu'ici limitée à des systèmes homogènes. La simulation 

discrète de tels systèmes hétérogènes  est donc d'un très grand intérêt dans ce domaine. 

Le calcul des écoulements est réalisé par la  méthode des volumes finis dans 

l'environnement libre OpenFOAM qui offre des outils standards de résolution des 

équations de Navier -Stokes / Stoke de façon paral lèle (procédure MPI). L'adaptation de la 

méthode des domaines fictifs à cet environnement, avec en particulier la parallélisation 

de la partie DEM de la méthode, constitue une partie du travail de thèse de Michel Orsi, 

dont le contrat est également financé  par l'ANR AMARhéo. Il est prévu que des jobs 

puissent être lancés sur typiquement 100 -200 coeurs.  

 

Simulations en milieux continus  

 

L'objet de cette partie est de développer et utiliser des modèles en milieux continus 

capables de décrire l'écoulement des  suspensions, y compris la diffusion des particules, 

dans des géométries d'écoulement complexes rencontrées soit dans des expériences de 

recherche menées dans l'équipe, soit dans le traitement de problématiques industrielles. 

Le verrou principal de cette a ctivité réside dans la nécessité de décrire les équations de 

transport de la quantité de mouvement et de la masse de la suspension vue comme un 

milieu continu, ainsi que le transport des particules (diffusion) par rapport à ce milieu 

continu. L'approche su ivie, classique, consiste en la définition, en plus de la phase 

moyenne (suspension), d'une phase solide, certes transportée par la suspension, mais 

également capable de mouvement relativement à elle. La problématique principale dans 

ce domaine consiste à définir les lois de comportement décrivant le transport de cette 

phase solide à partir de contraintes développées dans la phase particulaire. Les modèles 

actuels peinent en effet à reproduire les résultats expérimentaux de l'équipe RSC et plus 

largement de  la communauté scientifique qui s'intéresse à ces problèmes. Les équations 

aux dérivées partielles issues des modèles adoptés sont résolus par la méthode des 

volumes finis dans l'environnement OpenFOAM, qui comme cela a déjà été rappelé, 

permet une parallé lisation par la procédure MPI. Ce travail, déjà en cours depuis quelques 
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années30, a été mis en oeuvre au sein du cluster Cicada, et constitue le travail de thèse 

d'Ayoub Badia, dirigé conjointement par Yves D'Angelo au laboratoire J.A.D. et Laurent 

Lobry au laboratoire InPhyNi.  

 

Traitement d'images expérimentales par des méthodes d'intelligence artificielle  

 

L'équipe RSC a développé des méthodes de rhéologie locale capable de mesurer, en plus 

des grandeurs rhéologiques intégrées classiques (couple, taux de cisaillement), des 

grandeurs locales au sein de la suspension (fraction volumique locale, taux de 

déformation local). Ces mesures locales constituent une très grande valeur ajoutée pour 

l'étude quantitative des lois responsables du transport de la suspe nsion et de la phase 

solide au sein d'un écoulement. Elles permettent en effet de mesurer directement les 

gradients de vitesse, taux de cisaillement, fraction volumique qui déterminent les 

différents flux (matière, quantité de mouvement etc). Elles ont not amment permis de 

mettre en évidence le rôle primordial des contacts entre particules dans les propriétés 

rhéologiques des suspensions non -browniennes. 31 32 

 

Ceci se fait au prix d'expériences complexes et d'un traitement de données assez lourd. 

En effet le s suspensions utilisées doivent être rendues transparentes en adaptant l'indice 

des particules à celui du fluide, qui est lui -même rendu visible par l'adjonction d'un 

colorant fluorescent activé par une nappe laser, dont l'image est enregistré par une 

ecoëtc0"NƠërckuugwt"fg"nc"pcrrg"ncugt"ëvcpv"rnwu"hkpg"swg"ng"vcknng"fgu"rctvkewngu."egnngu-ci 

apparaissent comme des disques noirs  sur les images enregistrées par la caméra. 

NƠguugpvkgn"fw"vtckvgogpv"fg"egu"kocigu"eqpukuvg"â"ngu"ugiogpvgt"rqwt"uërctgt"n)kpvëtkgwt"

des particules du liquide avant de déterminer la position des centres des particules. Ce 

traitement est classiquement réal isé par des méthodes morphologiques, mais cela 

 

 
30 Talib Dbouk, Elisabeth Lemaire, Laurent Lobry, and F Moukalled. Shear -induced particle migration: 

Predictions from experimental evaluation of the particle stress tensor. Journal of Non -Newtonian Fluid 

Mechanics, 198:78Ɲ95, 2013. 
31 Frédéric Blanc, François Peters, and Elisabeth Lemaire. Experimental signature of the pair trajectories of 

rough spheres in the shear -induced microstructure in noncolloidal suspensions. Physical review letters, 

107(20):208302, 2011. 
32 Frédéric Blanc , Elisabeth Lemaire, Alain Meunier, and François Peters. Microstructure in sheared non -

brownian concentrated suspensions. Journal of rheology, 57(1):273 Ɲ292, 2013. 
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nécessite le réglage de nombreux paramètres qui sont fortement dépendant des 

eqpfkvkqpu" fƠëencktcigu" nkëgu" â" fg" uwdvkngu" xctkcvkqpu" fg" nƠkpfkeg" fg" tëhtcevkqp" fg" nc"

suspension. Pour accélérer le traitement et n e plus dépendre du réglage de ces 

rctcoêvtgu."pqwu"pqwu"uqoogu"vqwtpëu"xgtu"fgu"vgejpkswgu"fƠkpvgnnkigpeg"ctvkhkekgnng0"Eg"

travail, effectué en collaboration avec Bruno Figliuzzi du Centre de Morphologie 

Mathématique de Mines ParisTech, est basé sur un alg orithme de réseau neuronal 

convolutif 33 *EPP+0"­"NƠcrrtgpvkuucig"½"fw"tëugcw"ug"hckv"gp"wvknkucpv"fgu"kocigu"fg"pqu"

expériences de rhéologies locales, segmentées par une méthode classique. Une image  

cnkogpvg"nƠgpvtëg"fw"tëugcw"gv"nc"uqtvkg"ecnewnëg"rct"ng"réseau est comparée à la « vérité 

vgttckp"½"*k0g"nƠkocig"ugiogpvëg+0"Wpg"hqpevkqp"fg"­"eqýv"½"ecnewng"cnqtu"nƠëectv"gpvtg"nc"

sortie et cette vérité terrain. Pour minimiser ce « coût », les nombreux paramètres du 

réseau sont subtilement modifiés par un proc essus de « descente de gradient ». Ce 

rtqeguuwu"guv"kvëtë"cxge"wpg"uëtkg"fƠkocigu"fkhhëtgpvgu"lwuswƠâ"okpkokugt"ng"­"eqýv"½0"Ng"

schéma ci -dessous illustre cet apprentissage. Les images de sorties sont calculées à partir 

fƠwpg"oìog"kocig"fƠgpvtëg"uwt"nc"dcug"fgu"rctcoêvtgu"fƠcrrtgpvkuucigu"qdvgpwu"cw"dqwv"

fƠwp" pqodtg" fƠkvëtcvkqp" *grqej+0" Ngu" rqkpvu" tqwigu" uwt" nƠkocig" fg" nƠgrqej" 572"

eqttgurqpfgpv"cwz"rctvkewngu"fëvgevëgu"rct"ng"tëugcw"uwt"nƠkocig"ugiogpvëg0"Eg"tëuwnvcv"

eqpvkgpv"oqkpu"fƠgttgwtu"fg"fëvgevkqp"swe sur la vérité terrain (points bleus).  

 

 
33 Chen, Qifeng, Jia Xu, and Vladlen Koltun. "Fast image processing with fully -convolutionaln etworks." 

Proceedings of the IEEE  International Conference on Computer Vision. 2017.  
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Fort de ces premiers résultats prometteurs, nous orientons nos travaux vers 

nƠcrrtgpvkuucig"uwt"wpg"dcpswg"fƠkocigu"fg"u{pvjêug"fcpu"ng"dwv"fƠcfcrvgt"nc"fëvgevkqp"â"

tout type de forme de particules (cubes, fibres,  gve"ƨ+"ckpuk"swƠâ"wpg"gzvgpukqp"â"fgu"kocigu"

gp"vtqku"fkogpukqpu0"Nc"rtqitcoocvkqp"gv"nƠcrrtgpvkuucig"uwrgtxkuë"fw"tëugcw"uqpv"tëcnkuëu"

gp"r{vjqp"509"â"nƠckfg"fgu"dkdnkqvjêswgu"R{vqtej-Cuda, Numpy, scikit -learn et scikit -image. 

Les calculs sont effectués sur GPU (Pytorch gère CUDA de manière transparente). La base 

fg"fqppëgu"fƠkocigu"pëeguukvg"wpg"xqnwoëvtkg"fƠgpxktqp"wpg"fk|ckpg"fg"Iq"*xqkt"rnwu"fcpu"

le cas de la 3D) stockée transitoirement sur Azzurra.  
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Olfactory navigation  

 

Responsable scientifique  : Agnese Seminara  

Laboratoire  : INPHYNI 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

Navigation olfactive : comment prendre des décisions avec un signal brisé  par Nicola Rigolli . 

Thèse soutenue  le 19 mai 2022. https://theses.fr/2022COAZ4023   

 

Rigolli, N., Magnoli, N., Rosasco, L., & Seminara, A. (2022). Learning to predict target location with 

turbulent odor plumes. Elife, 11, e72196. https://doi.org/10.7554/eLife.72196   

 

Rigolli, N., Reddy, G., Seminara, A., & Vergassola, M. (2022). Alternation emerges as a multi -modal 

strategy for t urbulent odor navigation. Elife, 11, e76989. https://doi.org/10.7554/eLife.76989   

 

Description du projet :  

 

Living systems continuously operate decision -making, based on a large array of sensory 

inputs that inform their understanding of the world. Chemical cues bear a fundamental 

source of informatio n, and all domains of life have evolved sophisticated mechanisms to 

extract, store and process this information. Olfaction is one of the major distant senses 

and animal species use it to target their computational needs under different physical 

constraints . Remarkably, the neural architecture underlying the sense of smell is widely 

conserved. Olfactory navigation often targets the source of an odor, e.g. to survive 

predators and forage for food. At microscopic scales, where diffusion dominates over 

advectio n, chemical signals vary smoothly in space and their gradient typically points to 

the source. It is well known that individual bacteria take advantage of this property to 

move towards attractants or away from repellents. However, gradient climbing requires  

that signals vary smoothly in space, and this is rarely the case at macroscopic scales, where 

advection dominates over diffusion. Animals living within the atmospheric surface layer, 

often experience highly fluctuating conditions due to turbulence. The gr adients of a 

chemical substance transported passively by a turbulent flow does not necessarily point 

to its source. Deriving useful information from turbulent signals is notoriously hard, and 

https://theses.fr/2022COAZ4023
https://doi.org/10.7554/eLife.72196
https://doi.org/10.7554/eLife.76989
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this makes olfactory navigation both fascinating and obscure. In  this project, we target a 

three dimensional numerical simulation of odor transport a turbulent channel flow. The 

work is divided in three parts:  

 

(1) develop a massive dataset of turbulent odor fields, varying the Reynolds numbers based 

on mean flow as w ell as on fluctuations. To this end we will vary geometry and we will 

introduce an obstacle of various sizes which will tune the level of fluctuations (which is 

otherwise quite universal in channel flows). We will employ a spectral element algorithm 

to sol ve the Navier Stokes equations as well as equation of transport of a passive scalar 

emitted from a concentrated source. We will use the open source code Nek5000, which 

is optimized for parallel computing.  

 

(2) develop supervised learning algorithms based on classical regularized empirical risk 

minimization, using linear; linear -non linear and fully non linear models (using dictionary 

of features, kernel methods, neural networks Ɲ collaboration Lorenzo Rosasco and 

Nicodemo Magnoli University of Genova). Thi s will elucidate what features of these spatio 

temporal signals hold the most useful information about the location of the odor source. 

We will study how inference varies in different flow conditions, especially depending on 

intermittency, which is a cruci al challenge for olfactory navigation (Gire et al, 2016). Apply 

our understanding to analyze neural representation of odors in mice olfactory bulb 

(collaboration D Gire).  

 

(3) Use these data to develop reinforcement learning algorithms for navigation in a n 

abstract setting (collaboration with M. Vergassola ENS Paris, G. Reddy and C Rycroft at 

Harvard University); and to model animal behavior (experiments on mice, octopuses and 

fishes cunducted by D Gire U Washington and N Bellono Harvard University)  
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Wave turbulence simulations and theory  

 

Responsable scientifique  : Sergey Nazarenko  

Laboratoire  : INPHYNI 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

Zhu, Y., Semisalov, B., Krstulovic, G., & Nazarenko, S. (2022). Testing wave turbulence theory for the 

Gross-Pitaevskii system. Physical Review E, 106(1), 014205. (Editor Suggestion) 

https://doi.org/10.1103/PhysRevE.106.014205  

Zhu Y, Semisalov B, Krstulovic G, et al. Direct and inverse cascades in turbulent Bose -Einstein 

condensate. arXiv preprint arXiv:2208.09279, 2022.  https: //doi.org/10.48550/arXiv.2208.09279   

 

Description  : 

 

The proposed research project is part of the Simons Foundation international 

eqnncdqtcvkqp" rtqlgev" ƢYcxg" Vwtdwngpegƣ0" Qwt" tgugctej" ckou" cv" fgxgnqrkpi" uqnkf"

theoretical foundations for wave turbulence systems and modelling experiments in wave 

turbulence per formed in laboratory by partners of this collaboration. In this work, large -

scale numerical simulations of different wave systems will be performed. We foucus on 

those systems (e.g. Bose-Einstein Condensate (BEC) and nonliner optics) which can be 

descriped  by the Gross -Pitaevskii equation(GPE). Then we propose to confront the 

numerical and theoretical results coming from Weak Wave Turbulence theory (WWT) for 

BEC, and also numerical and experimental results for nonlinear optincs. The Gross -

Pitaevskii equatio n 

 

is also known as the nonlinear Schrödinger equation, where ʕ(x ,t) is the order parameter 

indicating the condensate wave function in BEC ( ʕ(x ,t) may represent different physical 

quantities in other physical contexts), F and D represent possible exter nal forcings and 

dissipation mechanisms, ᴐ= h / 2Ɠ and g=(4 Ɠ ᴐ 2 as) / m is the coupling constant fixed by 

the s-wave scattering length as that models a local interaction between bosons. Here we 

set g=1 corresponding to the defocusing GP.  

https://doi.org/10.1103/PhysRevE.106.014205
https://doi.org/10.48550/arXiv.2208.09279
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Etude de la turb ulence d'ondes dans les fluides stratifiés et en rotation  

 

Responsable scientifique  : Giorgio Krstulovic  

Laboratoire  : Lagrange / OCA 

 

Description  en pages suivantes. 
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