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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 2023 : 

8 732 763 heures de calcul CPU ont été utilisées . (+22% par rapport à 202 2) 

63 projets de recherche ont dëpëhkekë"fƠune allocation de ressources.  (+50 %) 

143 personne lu"qpv"dëpëhkekë"fƠwp"eqorvg"wvknkucvgwt"uwt"C||wttc. (+34 %) 

100 ëvwfkcpvu"qpv"dëpëhkekë"fƠwp"eqorvg"fcpu"ng"ecftg"fƠwp"eqwtu. (+809%)  

156 étudiants et personnels  UniEC"qpv"ëvë"ceetëfkvëu"QRCN"rct"nƠwpkxgtukvë. (+14 %) 

 

Depuis son lancement en mai 2020,  23 964 887 heures de calcul CPU ont été utilisées . 
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HCKVU"OCTSWCPVU 
 

Février 2023  :  

¶ Dëucevkxcvkqp"fg"nƠcwvjgpvkhkecvkqp"rct"oqv"fg"rcuug0"Pour des raisons de sécurité, 

seule une clé SSH permet  désormais  la connexion au cluster . 

¶ Wvknkucvkqp" fƠC||wttc" rct" ngu" ëvwfkcpvu" fw" O4"HYDROPROTECH pour leur 

participation  au challenge HydroEurope . 

 

Décembre 2023  :  

Ouverture de comptes temporaires dans le cadre de cours pour 92 étudiants de 

Master 2 INUM, HydroProtech et GE5 Polytech'Nice -Sophia. 

 

 

 

 

  

https://hydroeurope.aquacloud.net/what-is
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WVKNKUCVGWTU 
Fwtcpv"nƠcppëg"4243, 143 rgtuqppgu"qpv"dëpëhkekë"fƠwp"eqorvg"wvknkucvgwt"uwt"C||wttc. 

(+34 % par rapport à 202 2) 

Le profil des utilisateurs est le suivant  : 
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UVCVKUVKSWGU"FƠWVKNKUCVKQP 
Heures consommées  

Depuis son lancement officiel en mai 2020 , 23 964 887 heures de calcul CPU ont été 

consommées.  

En 2023, ce sont 8 732 763 heures qui ont été utilisées  (+ 22% par rapport à 202 2). 

 

 2023 

Janvier 741174 

Février 551931 

Mars 758381 

Avril  868969 

Mai 826597 

Juin 640773 

Juillet  759334 

Août  648753 

Septembre  739968 

Octobre  832819 

Novembre  794380 

Décembre  569684 
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OCCUPATION DU CLUSTER 

 

CPU 

Environ 1 511 808  heures disponibles par mois  soit 48768 heures de calcul  disponibles 

quotidiennement . 

Taux fƠqeewrcvkqp"fw"enwuvgt (CPU) uwt"nƠcppëg : 49,07% 
 

2023 

janvier  49.03% 

février  40.42% 

mars 50.23% 

avril  59.39% 

mai  54.68% 

juin  43.80% 

juillet  50.23% 

août  42.91% 

septembre  50.58% 

octobre  55.09% 

novembre  54.30% 

décembre  37.68% 

  

GPU 

8640 heures GPU disponibles par mois.  

Vcwz"fƠqeewrcvkqp"fes ressources GPU uwt"nƠcppëg": 34,38% 
 

2023 

janvier  32.97% 

février  31.20% 

mars 42.69% 

avril  18.88% 

mai  15.94% 

juin  55.94% 

juillet  39.07% 

août  10.78% 

septembre  24.30% 

octobre  48.47% 

novembre  43.33% 

décembre  48.85% 
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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. 
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FORMATIONS ET COURS AYANT EU ACCES À AZZURRA  

 

¶ Telemac et parallélisme   

2022-2023 : 

o Cours à Polytech et challenge HydroEurope  2023 

o M2 HydroProtech  

o Nombre de participants  : 8 

o Informations  : sur le site du Master  et le  site d u challenge HydroEurope  

 

2023-2024 : 

o GE5 Polytech'Nice -Sophia 

o M2 HydroProtech  

o Nombre de participants  : 82 

 

¶ Calcul haute performance  

o MASTER2-INUM 

o Nombre de participants  : 10 

 

 

 

  

https://univ-cotedazur.fr/formation/offre-de-formation/gestion-de-projets-hydrotechnologiques-et-environnementaux-hydroprotech
https://hydroeurope.aquacloud.net/
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EQOOWPKECVKQP"CWVQWT"

FƠC\\WTTC 
 

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

fƠWniCA. Quelques exemples  cette année : 

 

Compte X de la MSI : 

https://x.com/MSI_UCA/status/1684180447633326081?s=20  

https://x.com/MSI_UCA/status/1618629185316225026?s=20  

 

Mention  fƠctvkengu"dans les Newsletter s IDEX de : 

Mars 2023 

Novembre 2023  

 

Articles régulièrement postés sur le site U niCA MSI : 

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

Mars : https://newsroom.univ -cotedazur.fr/newsletter -idex/mesocentre -de-calcul -

azzurra-le-rapport -dactivite -2022-est-consultable -en-ligne   

Octobre  : https://msi.univ -cotedazur.fr/a -propos/vie -de-la-

msi/actualites/reconnaissance -des-ecritures -imprimees -et -manuscrites -des-documents -

chinois -anciens-le-projet -de-recherche -numerica -sinologica   

 

  

https://x.com/MSI_UCA/status/1684180447633326081?s=20
https://x.com/MSI_UCA/status/1618629185316225026?s=20
https://msi.univ-cotedazur.fr/
https://newsroom.univ-cotedazur.fr/newsletter-idex/mesocentre-de-calcul-azzurra-le-rapport-dactivite-2022-est-consultable-en-ligne
https://newsroom.univ-cotedazur.fr/newsletter-idex/mesocentre-de-calcul-azzurra-le-rapport-dactivite-2022-est-consultable-en-ligne
https://msi.univ-cotedazur.fr/a-propos/vie-de-la-msi/actualites/reconnaissance-des-ecritures-imprimees-et-manuscrites-des-documents-chinois-anciens-le-projet-de-recherche-numerica-sinologica
https://msi.univ-cotedazur.fr/a-propos/vie-de-la-msi/actualites/reconnaissance-des-ecritures-imprimees-et-manuscrites-des-documents-chinois-anciens-le-projet-de-recherche-numerica-sinologica
https://msi.univ-cotedazur.fr/a-propos/vie-de-la-msi/actualites/reconnaissance-des-ecritures-imprimees-et-manuscrites-des-documents-chinois-anciens-le-projet-de-recherche-numerica-sinologica
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DKNCP"UEKGPVKHKSWG 
En 2023, 63 rtqlgvu"qpv"dëpëhkekë"fƠwpg allocation de ressources sur Azzurra  (+50% par 

rapport à 2022) . Ces projets se répartissent ainsi  : 

 

 

 

11%
6%

5%

10%

15%
5%7%

13%

7%

21%

Laboratoires

Géoazur

I3S

ICN

INPHYNI

INRIA

IPMC

IRCAN

Lagrange

LJAD

Autres

62%

28%
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LexSociété



 

 

12 

 

 

 

 

Dans le détail  : 

Géophysique interne (Géoazur; EUR Spectrum)  5 

Astrophysique (Géoazur, Lagrange; EUR Spectrum)  8 

Chimie (ICN, LJAD; EUR Spectrum) 5 

Optique (Inphyni; EUR Spectrum)  2 

Magnétohydrodynamique (Lagrange, LJAD; EUR Spectrum)  2 

Mathématiques, informatique (I3S, Inria , LJAD; EUR DS4H, Spectrum) 12 

Biologie, santé (IPMC, ISA; EUR Life) 18 

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)  6 

 

  

9%

14%

8%

3%3%

20%

30%

2%

3%

8%

Thèmes Géophysique interne
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Mathématiques,
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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 

Chiavassa Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Fienga Geoazur Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Fienga Geoazur Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Mary Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Méheut  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Méheut  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Parmentier  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Rousseau Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Becavin IPMC Pharmacologie  Life Biologie, santé  

Besse IBV Biologie  Life Biologie, santé  

Blin  LP2M Médecine  Life Biologie, santé  

Bottini  INRAE Biologie  Life Biologie, santé  

Bottini  INRAE Médecine  Life Biologie, santé  

Bottini  MD lab / MSI  Médecine  Life Biologie, santé  

Clampitt  IRCAN / MSI Biologie  Life Biologie, santé  

Cristofari  IRCAN Médecine  Life Biologie, santé  

Croce IRCAN Médecine  Life Biologie, santé  

Danchin  Agrobiotech  Génomique  Life Biologie, santé  

Gautier  IPMC Pharmacologie  Life Biologie, santé  

Glaichenhaus  IPMC Pharmacologie  Life Biologie, santé  

Gauci UR2CA-iULS Médecine  Life Biologie, santé  

Hubstenberger  IBV Biologie  Life Biologie, santé  

Hug LAMHESS Médecine  DS4H Biologie, santé  

Kozlowski  INRAE / MSI Biologie  Life Biologie, santé  

Liti  IRCAN Médecine  Life Biologie, santé  

Roux IRCAN Médecine  Life Biologie, santé  

Cassam-Chenaï LJAD Chimie  Spectrum  Chimie  

Fiorucci  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Fontaine -Vive ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Nothias  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Henry  Inria  Chimie/Mathématiques  Spectrum  Chimie  

Kalugin  - Chimie  - Chimie  

Kyrychenko  - Chimie  - Chimie  

Constant  Ermes Droit  LexSociété Droit, économie  

Czellar  INSTAR Economie  ELMI Droit, économie  

Vincenzi  LJAD Mécanique des fluides  Spectrum  Dynamique des fluides  

Ampuero  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Duclaux  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Operto  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Sigloch Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Sladen Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Marcotte  LJAD Mathématiques  Spectrum  Magnétohydrodynamique  

Ponty  Lagrange Mécanique des fluides  Spectrum  Magnétohydrodynamique  

Bossy Inria  Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  



 

 

14 

 

 

Dolean  LJAD Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Comet  I3S Biologie/Informatique  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Gandon  Inria  Informatique  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Lanteri  Inria  Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Malis Inria  Informatique  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Martinet  I3S Informatique  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Pasquier I3S Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Simoes I3S / MSI Informatique  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Villata  Inria  Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Villata  Inria  Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Villata  Inria  Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Aubry  InPhyNi  Physique Spectrum  Optique  

Doya InPhyNi  Physique Spectrum  Optique  

Simonnet  InPhyNi  Physique Spectrum  Physique non linéaire, fluides complexes  

Bec Inria  Physique/Mécanique des fluides  Spectrum  Physique non linéaire, fluides complexes  

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

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

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

Peters InPhyNi  Physique/Mécanique des fluides  Spectrum  Physique non linéaire, fluides complexes  
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TGECRKVWNCVKH"FGU"RWDNKECVKQPU 
 

Journaux  : 

¶ Bandgap fluctuations and robustness intwo -dimensional hyperuniform 

dielectricmaterials. Luis Froufe, Geoffroy Aubry, Frank Scheffold, and Sofia Magkiriadou. 

https://doi.org/10.1364/OE.484232  

¶ Bayesian test of the mass of the graviton with planetary ephemerides . Vincenzo Mariani, 

Agnès Fienga, Olivier Minazzoli, Mickaël Gastineau, Jacques Laskar.  Accepted for 

publication in Physical Review D. 21 pages. https://doi.org/10.48550/arXiv.2306.07069   

¶ Foiselle, M., S. Barbosa, O. Godin, C. L. Wu, W. Boukouaci, M. Andre, B. Aouizerate, F. Berna, 

C. Barau, D. Capdevielle, P. Vidailhet, I. Chereau, L. Davidovic, J. M. Dorey, C. Dubertret, J. 

Dubreucq, C. Faget, G. Fond, S. Leigner, P. M. Llorca, J. Mallet, D. Misdrahi, E. Martinuzzi, C. 

Passerieux, R. Rey, B. Pignon, M. Urbach, F. Schurhoff, N. Glaichenhaus, M. Leboyer, R. 

Tamouza and F.-S. Groups (2022). "Immuno-metabolic profile of patients with psychotic 

disorders and metabolic syndrome. Results from the  FACE-SZ cohort." Brain Behav Immun 

Health 22: 100436. 

¶ Barbosa, S., E. Martinuzzi, C. Gilet, L. Fillatre, O. Khalfallah, I. Sommer, S. Leucht, P. Dazzan, P. 

McGuire, C. Arango, C. M. Diaz-Caneja, W. Fleischhacker, D. Rujescu, B. Glenthoj, I. Winter, R. 

S. Kahn, R. Yolken, S. Lewis, R. Drake, L. Davidovic, M. Leboyer, N. Glaichenhaus and O. S. 

Group (2021). "Baseline Levels of C-Reactive Protein and Proinflammatory Cytokines Are 

Not Associated With Early Response to Amisulpride in Patients With First Episode 

Psychosis: The OPTiMiSE Cohort Study." Schizophrenia B ulletin Open, 2021, 

10.1093/schizbullopen/sgab017. hal -03286370 

¶ Mahmoud M R Elsawy, Anthony Gourdin, Mickael Binois, Régis Duvigneau, Didier Felbacq, 

et al. Multiobjective statistical learning optimization of RGB metalens. ACS photonics, 2021, 

8 (8), pp.2498-2508. ἂ10.1021/acsphotonics.1c00753ἃ. ἂhal -03212349v2ἃ 

¶ Mahmoud Elsawy, Mickael Binois, Régis Duvigneau, Stéphane Lanteri, Patrice Genevet. 

Optimization of metasurfaces under geometrical uncertainty using statistical learning. 

Optics Express, 2021, 29 (19), pp.29887. ἂ10.1364/OE.430409ἃ. ἂhal -03356986ἃ 

¶ Pasquier, C., & Robichon, A. (2022). Evolutionary divergence of phosphorylation to regulate 

interactive protein networks in lower and higher species. International Journal of 

Molecular Sciences, 23(22), 14429. hal-03881865 

¶ Pasquier, C., Guerlais, V., Pallez, D., Rapetti-Mauss, R., & Soriani, O. (2023). A network 

embedding approach to identify active modules in biological interaction networks. Life 

Science Alliance, 6(9). hal -04135439 

¶ "First-Principles Analysis of CuMg2InS4: Insights into Optical, Piezoelectric, and 

Thermoelectric Properties", Sadouki, O., Khelfaoui, F., Fontaine -Vive F. et al., J. Electron. 

Mater., 2023, 52, 6778Ɲ6790 

¶ "New phenylspirodrimanes from the Sponge -Associated Fungus Stachybotrys chartarum 

MUT 3308", M. Dayras, F. Fontaine-Vive, M. Mehiri et al., Marine Drugs, 2023, 21(3), 135 

https://doi.org/10.1364/OE.484232
https://doi.org/10.48550/arXiv.2306.07069
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¶ Testing the mass of the graviton with Bayesian planetary numerical ephemerides B -INPOP. 

Vincenzo Mariani, A. Fienga, O. Minazzoli. Accepted by Astronomy & Astrophysics  

https://doi.org/10.48550/arXiv.2310.00719   

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

Localisation and estimation on camera trap videos using Deep learning, Ecological 

Informatics, Volume 75, 2023, 102095, ISSN 1574-9541, 

https://doi.org/10.1016/j.ecoinf.2023.102095   

¶ Laure Martinelli, Camille Bihanic, Aurélie Bony, Florence Gros, Corentin Conart, Sébastien 

Fiorucci, Hervé Casabianca, Frédéric Schiets, Giorgiana Chietera, Benoît Boachon, Bernard 

Blerot, Sylvie Baudino, Frédéric Jullien, Denis Saint -Marcoux, Citronellol biosynthesis in 

pelargonium is a multistep pathway involving progesterone 5 ɗ-reductase and/or iridoid 

synthase-like enzymes, Plant Physiology, 2023;, kiad550, 

https://doi.org/10.1093/plphys/kiad550  

¶ Ligand Binding Properties of Odorant -Binding Protein OBP5 from Mus musculus. L. 

Moitrier, C. Belloir, M. Lalis, Y. Hou, J. Topin, L. Briand. Biology, 2022, 12(1), 2. 

¶ Extracellular loop 2 of G protein Ɲcoupled olfactory receptors is critical for odorant 

recognition. Y. Yu, Z. Ma, J. Pacalon, L. Xu, W. Li, C. Belloir, J. Topin, L. Briand, J. Golebiowski, 

X. Cong. Journal of Biological Chemistry, 2022, 298(9).  

¶ Exploring Dihydroflavonol -4-reductase reactivity and selectivity by QM/MM -MD 

simulations. J. Diharce, E. Bignon, S. Fiorucci, S. Antonczak, ChemBioChem, 2022, 23(3), 

e202100553. 

¶ Zhu Y, Semisalov B, Krstulovic G, et al. Direct and Inverse Cascades in Turbulent Bose -

Einstein Condensates[J]. Physical Review Letters, 2023, 130(13): 133001. On the cover . 

https://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRevLett.130.133001 

¶ Picardo JR, Plan ELCVM, Vincenzi D. Polymers in turbulence: stretching statistics and the 

role of extreme strain rate fluctuations. Journal of Fluid Mechanics. 2023;969:A24. 

doi:10.1017/jfm.2023.524 

¶ Wu, Y., Aghamiry, H. S., Operto, S., & Ma, J. (2023). Helmholtz -equation solution in 

nonsmooth media by a physics -informed neural network incorporating quadratic terms 

and a perfectly matching layer condition. Geophysics , 88(4), T185-T202. 

 

 

Conférences  : 

¶ Fallacious Argument Classification in Political Debates. Pierpaolo Goffredo, Shohreh 

Haddadan, Vorakit Vorakitphan, Elena Cabrio, Serena Villata. Proceedings of the Thirty -

First International Joint Conference on Artificial Intelligence Main Track. Pages 4143-4149. 

https://doi.org/10.24963/ijcai.2022/575   

¶ Testing the mass of the graviton with Bayesian planetary numerical ephemerides B -INPOP. 

Vincenzo Mariani, A. Fienga, O. Minazzoli. Rencontres de Moriond 2023 (GRAM).  

¶ Jourdon, A., May, D. A., and Gabriel, A. A.: Generalization of the Nitsche method to apply 

oblique boundary conditions in regional geodynamic models, EGU General Assembly 

https://doi.org/10.48550/arXiv.2310.00719
https://doi.org/10.1016/j.ecoinf.2023.102095
https://doi.org/10.1093/plphys/kiad550
https://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRevLett.130.133001
https://doi.org/10.24963/ijcai.2022/575
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2023, Vienna, Austria, 24Ɲ28 Apr 2023, EGU23-14864, https://doi.org/10.5194/egusphere -

egu23-14864, 2023. 

¶ Michel Orsi, Elisabeth Lemaire, Laurent Lobry, and François Peters. Simulation of pressure -

driven flow of non -brownian suspensions : Local constitutive laws. In EuroMech 

Symposium - Suspension flows and rheology : inertia, shape and roughness matter, Nice, 

France, June 2023 

¶ Michel Orsi, Laurent Lobry, and François Peters NON -BROWNIAN SUSPENSIONS IN 

PRESSURE-DRIVENFLOW: NUMERICAL SIMULATIONS WITHFRAME-INVARIANT SUB-GRID 

CORRECTIONS. 8TH PACIFIC RIM CONFERENCE ON RHEOLOGY, May 15-19, 2023 

¶ M. Binois, R. Duvigneau, Mahmoud M. R. Elsawy, P. Genevet, S. Kadhir, et al. Advanced 

Numerical Modeling Methods for the Characterization and Optimization of Metasurfaces. 

AT-AP-RASC 2022 - 3rd URSI Atlantic and Asia Pacific Radio Science Meeting, May 2022, 

Gran Canaria, Spain. pp.1-4, ἂ10.23919/AT-AP-RASC54737.2022.9814395ἃ. ἂhal -03864889ἃ 

¶ Mahmoud M R Elsawy, Mickaël Binois, Régis Duvigneau, Samira Khadir, Anthony Gourdin, 

et al. Multiobjective optimization for highly efficient and robust metasurface designs . 

OPTIQUE Nice 2022, Jul 2022, Nice, France. ἂhal -03864836ἃ 

¶ Mahmoud M. R. Elsawy, Christina Kyrou, Elena Mikheeva, Rémi Colom, Jean -Yves Duboz, et 

al. Universal active metasurface modulation with ultimate performance in reflection. 

Nanophotonics and Micro/Nano Optics International Conference 2022, Oct 2022, Paris, 

France. ἂhal -03864856ἃ 

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

Présenté aux conferences et séminaires suivants  : 

o Fifth International Workshop in Financial Econometrics, Vila Angatu Eco Resort, 

Santo André (Brazil) . Octobre 2023 

o Conference on Forecasting Financial Markets: ADVANCES FOR EXCHANGE RATES, 

INTEREST RATES AND ASSET MANAGEMENT, Rennes (France). Juin 2023 

o French Inter -Business School Conference and Forecasting Financial Markets 

Conference, Toulouse (France) . Mars 2023 

o Finance Seminar, University of Luxembourg (Luxembourg) . Janvier 2023 

o Finance Seminar, Rennes School of Business, Rennes (France) . Janvier 2023 

o SKEMA Finance Seminar, Paris (France). Novembre 2022  

o ESSEC Asset Pricing Breakfast, Paris (France). Novembre 2022  

¶ Lombardi, R., Jozwiak, M., Dellamonica, J., & Pasquier, C. (2023, June). A machine learning 

approach to predict weaning outcome among ventilated patients in Intensive Care unit. In 

Reanimation 2023, the French Intensive Care Society International Congress (Vol. 13). hal -

04160272 

¶ Clustering of heavy particles in Keplerian turbulence. Presented by Fabiola Gerosa  at 

Geophysical and Astrophysical Fluid Dynamics 2023 . 

¶ Clusters of heavy particles in two -dimensional Keplerian turbulence . Presented by Fabiola 

Gerosa at Particle Growth in Turbulence  2023 and EUROMECH COLLOQUIUM 628 

Complex Particles in Turbulent Flow  2023. 

https://doi.org/10.5194/egusphere-egu23-14864
https://doi.org/10.5194/egusphere-egu23-14864
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¶ Minimal seeds for subcritical dynamos. Complex Days, Nice, janvier 2023 : contribution 

orale de F. Marcotte  

¶ Matching tgegrvqt"vq"qfqtcpv"ykvj"rtqvgkp"ncpiwcig"cpf"itcrj"pgwtcn"pgvyqtmu0"O0"JncfkŠ."

M. Lalis, S. Fiorucci, J. Topin. International Conference on Learning Representation (ICLR), 

2023. 

¶ Une IA peut -elle apprendre à sentir ? S. Fiorucci. IADATES - "Intelligence Artificielle, 

Arômes et Parfum", Grasse, 13 février 2023. 

¶ Ligand-based virtual screening of membrane proteins. S. Fiorucci Winterschool 

Biomembranes Pharmacology and Therapeutics, Nice, 15 décembre 2022.  

¶ Numerical models decipher odorant binding and receptor activation at the molecular 

level. O0"JncfkŠ."L0"Rcecnqp."O0"Ncnku."U0"Hkqtweek."L0"Vqrkp0"Complex Day, Nice (France), 

February 2023. 

¶ Wu, Yanqi & Aghamiry, Hossein & Operto, Stéphane & Ma, Jianwei. (2023). Frequency-

Domain Wave Simulation Using Physics -Informed Neural Networks (PINNs) with Free 

Surface Boundary Condition. 84th EAGE Annual Conference & Exhibition , Jun 2023, 

Volume 2023, p.1 Ɲ 5. https://doi.org/10.3997/2214 -4609.202310403 

¶ G0"Uqrcek"cpf"L0"R0"Corwgtq"*4246+."ƢVtkiigtkpi"qh"xgt{"ujcnnqy"gctvjswcmgu"d{"uwthceg"ocuu"

removal processes - ecug"uvwf{"qh"vjg"423;"Oy60;"Ng"Vgkn."Htcpeg"gctvjswcmgƣ."Gwtqrgcp"

Geophysical Union General Assembly 2024  

¶ L0"Rtgowu"cpf"L0"R0"Corwgtq"*4246+."ƢF{pcoke"gctvjswcmg"uqwteg"kpxgtukqp"ykvj"ICP"rtkqtu."

ykvj"crrnkecvkqp"vq"vjg"4245"Oy"90:"Mcjtcocpoctcu."Vwtmg{"gctvjswcmgƣ."Gwtqrgcp"

Geophysical Union General Assembly 2024  

 

 

Workshops  et autres  présentations orales  : 

¶ Pierpaolo Goffredo, Elena Cabrio, Serena Villata, Shohreh Haddadan and Jhonatan Torres 

Sanchez. DISPUTool 2.0: A Modular Architecture for Multi -Layer Argumentative Analysis of 

Political Debates. AAAI 2023 Demo paper  

¶ Olfactory stimulation for the treatment of apathy in neurodegenerative disorders. J. Topin, 

R. David. Annual Meeting of the NeuroMod Institute, Antibes (France), June 2022.  

¶ Université de Newcastle, octobre 2023 : séminaire de F. Marcotte  

¶ From genes to perception: decoding chemical senses by numerical and molecular 

modeling approaches. S. Fiorucci, Chimie de la matière complexe (UMR7140 CNRS) 

Strasbourg, 9 mars 2023. 

¶ Café art/science regards scientifiques : la transmission de savoir -faire olfactifs. Le Hublot 

Nice, Décembre 2022.  

¶ Forum scientifique - Café rencontre : L'IA au service de la création parfum, mythe ou 

réalité ? Musée International de la Parfumerie Grasse, Octobre 2022.  

 

 

https://www.earthdoc.org/content/proceedings/eageannual2023
https://doi.org/10.3997/2214-4609.202310403
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Thèses : 

¶ Dynamique de particules allongées dans des écoulements tourbillonnaires et turbulence 

élastique dans les solutions de polymères. Sumithra Reddy YERASI, Laboratoire Jean 

Cngzcpftg"Fkgwfqppë."Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt0"Uqwvgpwg"ng"4"ock"42450 

¶ Thèse de Megan Clampitt  : Indexation de l'état de santé des coraux par une approche basée 

sur l'intelligence artificielle. Soutenue le 04 -09-2023 à l'Université Côte d'Azur , dans le cadre 

fg"nƠËeqng"fqevqtcng"Uekgpegu"fg"nc"xkg"gv"fg"nc"ucpvë0" 

¶ Thèse de Mattis Reisner : Études expérimentales de la multifractalité et des transitions de 

phase topologiques dans des réseaux de résonateurs micro -ondes. Soutenue le 01 -03-

4245"â"n)Wpkxgtukvë"Eövg"f)C|wt."fcpu"ng"ecftg"fg"nƠËeqng"fqevqtcng"Uekgpegu"hqpfcogpvcngu"

et appliquées.  

¶ Compétition entre la solvatation et l'agrégation ionique dans des systèmes ioniques -

solvant: influence sur les propriétés de transport . Dmytro DUDARIEV. 2023. Université de 

Lille *fcpu"ng"ecftg"fg"nƠcevkqp"fg"uqnkfctkvë"WpkEC"- Université de Kharkiv ). 

 

Posters : 

¶ Using bulk RNA -seq and iClip -seq analysis to investigate mRNA localization in synapses 

and uncover the role of the IMP protein. Hiba Laghrissi, Lauren Blot, Martina Halleger, 

Jernej Ule, Arnaud Hubstenberger & Florence Besse. POSTER JOBIM 2023 - Nice (FRANCE) 

¶ New insights on planetesimal formation in turbulent disks . Fabiola Antonietta Gerosa, 

Héloïse Meheut, Jérémie Bec . The inner disk of young stars (SPIDI 2023)  

¶ ƢVjgqtgvkecn"uvwf{"qh"vjg"xkdtcvkqpcn"urgevtc"qh"Pcrjvcngpg"cpf"kvu"ecvkqp"ykvj"vjg"XOHEK"

method'', (NanoSpace Joint Scientific Meeting, Ljubljana, 9 -11/02/2023, Slovénie). 

¶ Comparisons between tidal deformation modeling from the semi -analytical ALMA3 and 

the finite element CitcomSVE . Cipgu"Hkgpic."Qdugtxcvqktg"fg"nc"Eövg"fƠC|wt."Iëqc|wt."

Valbonne, France, Arthur Briaud, CNRS, Observatoire de la Cote d'azur, Geoazur, Valbonne, 

France, Shijie Zhong, University of Colorado at Boulder, Department of Physics, Boulder, 

EQ."Wpkvgf"Uvcvgu"cpf"Cpvjqp{"Oëokp."Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt."EPTU."QEC."KTF."Iëqc|wt."

Nice, France. AGU 2023. 

¶ Tidal deformations and internal structure: sensitivity to rheologies . Agnes Fienga, 

Qdugtxcvqktg"fg"nc"Eövg"fƠC|wt."Iëqc|wt."Xcndqppg."Htcpeg."Cngz"Iwkpctf."Iëqc|wt"- 

Université Nice Sophia Antipolis, Valbonne, France, Anthony Mémin, Université Côte 

fƠC|wt."EPTU."QEC."KTF."Iëqc|wt."Pkeg."Htcpeg."Ctvjwt"Dtkcwf."EPTU."Qdugtxcvoire de la 

Cote d'azur, Geoazur, Valbonne, France and Clément Ganino, Université Côte d'Azur, OCA, 

CNRS, Géoazur, Valbonne, France. AGU 2023. 

¶ Recognizing emotions triggered by fragrances using virtual reality and physiological 

measurement. X. Meleqi, U Meierhenrich, A. Pegard, J. Topin. ECRO 2022, Berlin 

(Allemagne), 31 août-3 septembre 2022.  
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¶ Deciphering the ligand binding properties of the mouse odorant -binding protein OBP5 

from Mus musculus. L. Moitrier, C. Belloir, M. Lalis, Y. Hou, J. Topin, L. Briand. ECRO 2022, 

Berlin (Allemagne), 31 août -3 septembre 2022.  

 

 

Stages et projets étudiants niveau master  : 

¶ Carolina Paz Gutiérrez Morales . Inversión bayesiana en altas frecuencias de la distribución 

de deslizamiento del terremoto de Tocopilla 2007, Mw 7.7 . Rapport de master «  Magíster 

en Ciencias, Mención Geofísica  », Universidad de Chile (2022). 

https://repositorio.uchile.cl/handle/2250/187604   

¶ Romain Lombardi . Prédiction du succès du test de sevrage ventilatoire en service de 

réanimation par Machine Learning. Rapport de stage Master 2 Sciences du Vivant Parcours 

Biologie, informatique et mathématiques (BIM). U niversité Cövg"fƠAzur 2023 

¶ Rapport de stage de Sonya Joyce Ines NDOMKEU TCHATO «  Eqpuvtwevkqp"fƠwpg"dcug"fg"

fqppëgu"gv"ugiogpvcvkqp"cwvqocvkswg"fƠcxcpv-bras par Deep Learning: premières étapes 

de la planification préopératoire.  » Polytech Grenoble, 2023.  

¶ Mame Seynabou Fall . Fëxgnqrrgogpv"fƠwp"qwvkn"rqwt"nƠcpcn{ug"fgu"fqppëgu"ownvk-

qokswgu"chkp"fƠcoënkqtgt"nc"eqortëjgpukqp"fg"nc"rcvjqrj{ukqnqikg"fw"u{pftqog"fg"nƠZ"

fragile . Rapport de stage M aster 2 Sciences du Vivant Parcours Biologie, informatique et 

mathématiques (BIM). U niversité Cövg"fƠAzur 2023 

¶ Ercan Seçkin. Origine, histoire évolutive et prédiction des gènes orphelins dans les 

génomes de nématodes de ravageurs de culture.  Rapport de stage M aster 2 Sciences du 

Vivant Parcours Biologie, informatique et mathématiques (BIM). U niversité Cövg"fƠAzur 

2023 

¶ Maxime Multari. Finding signatures associated to the mechanism of pathogen resistance 

bypass by network inference using multi -omics data integration . Rapport de stage M aster 

2 Sciences du Vivant Parcours Biologie, informatique et mathématiques (BIM). U niversité 

Cövg"fƠAzur 2023 

¶ Youssef Boulaimen . VIOLA: a novel strategy for Variant prIOritization using LAtent space in 

the context of mitochondrial diseases . Rapport de stage Master 2 Sciences du Vivant 

Parcours Biologie, informatique et mathématiques (BIM). Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"4245 

¶ Rapport de stage de Anjana Bhat . MSc2 in Data Science and AI. Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"4245 

¶ Rapport de stage de Madina Bekbergenova . Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"4245 

 

 

 

 

 

 

 

https://repositorio.uchile.cl/handle/2250/187604
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Projets impliquant des ingénieurs MSI 
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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 simu lation 

gv"fg"vtckvgogpv"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"wp"fktgevgwt"pqooë"rct"ng"Rtëukfgpv"

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"

egpvtgu"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"kpvgtfkuekrlinaires et/ou 

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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IntegrOMICs analysis, a new angle of study for understanding the 

pathophysiology of the Fragile X Syndrome.  

 

Stage étudiant (Master bio -info UCA) dans le cadre d u projet n°1 encadré par Silvia Bottini 

(MSI / INRAE). 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

¶ Mame Seynabou Fall . Fëxgnqrrgogpv"fƠwp"qwvkn"rqwt"nƠcpcn{ug"fgu"fqppëgu"ownvk-

qokswgu"chkp"fƠcoënkqtgt"nc"eqortëjgpukqp"fg"nc"rcvjqrj{ukqnqikg"fw"u{pftqog"fg"nƠZ"

fragile . Rapport de stage M aster 2 Sciences du Vivant Parcours Biologie, informatique et 

mathématiques (BIM). U niversité Cövg"fƠAzur 2023 

 

Description  : 

 

The Fragile X-Syndrome (FXS) represents the most common inherited form of 

intellectual disability and the first monogenic cause of Autism Spectrum Disorders. This 

neurodevelopmental disorder is characterized by a broad range of 

neurologic/psychiatric pheno types including mental impairment, autism, attention 

fghkekv."j{rgtcevkxkv{."uqekcn"cpzkgv{."grkngru{ƨ"Kp"vjg"oclqtkv{"qh"ecugu."vjku"fkugcug"tguwnvu"

from the absence of expression of the protein FMRP (Fragile -X Messenger 

RibonucleoProtein, former Fragile -X Mental Retardation Protein) encoded by the FMR1 

gene. Alternatively, some patients present point mutations in the coding sequence of 

FMRP, which do not alter the expression of the protein but would impact its functions 

according to processes that often r emain to be elucidated [1, 2].  

 

To date, no effective therapy is available to treat FXS patients. The search for new FXS -

specific drugs is focused on targeting bioactive molecules that act on cellular 

mechanisms altered in the absence of FMRP and that can be administered to patients - 

alone or in combination - during different life stages [3, 4]. Hence, the development of 

these compensatory therapies first requires a comprehensive understanding of the 

cellular functions of FMRP affected in FXS. Most of the FMRP protein is cytoplasmic and 

therefore the majority of the studies has focused on its role in this compartment. 

Canonically, FMRP is defined as a RNA -binding protein that positively or negatively 

modulates the translation of a wide range of target mRNAs, including mRNAs encoding 

prote ins essential for the development and the function of synapses. In this context, 

FMRP is member of ribonucleoprotein complexes called "transport granules" that 
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promote the transport of its mRNA targets along the axons and the dendrites. Thus, the 

cognitive deficiencies observed in patients with FXS are thought to result, at least in part, 

from the deregulated expression of proteins encoded by the FMRP -bound mRNAs , 

thereby altering the cellular pathways in which they participate.  

 

However, the protein also has a nuclear localization signal, a nuclear export signal and a 

nucleolar localization signal allowing it to navigate between the cytoplasm and the 

nucleus. Strikingly, a pathogenic mutation within the nuclear export signal of FM RP, 

R442Q, has been recently found in some FXS patients [5, 6]. Expression of the missense 

variant in cell line shows normal expression but significant retention of FMRP in the cell 

nucleus [5]. These findings suggest that the disruption of the nucleocytop lasmic shuttling 

of FMRP have a deleterious effect on neuronal functions, possibly through the 

interference of some FMRP -mediated cellular processes in the nucleus. Consistently, a 

growing number of studies now associate FMRP with nuclear functions, such a s DNA 

repair [7 -9], nuclear pore assembly [10], ribosomal RNA methylation [11] or certain steps in 

mRNA maturation and export [12 -22]. Notably, splicing recently emerged as a key nuclear 

process regulated by FMRP [16, 17, 23-25]. Then, while the implicatio n of FMRP in some 

nuclear steps of mRNA processing is now accepted, very few information is available 

concerning: (i) whose mRNAs are targeted by FMRP in the nucleus, (ii) how FMRP impacts 

the nuclear mRNA biogenesis processes and (iii) if this regulation varies according to the 

targets. To broaden our insight into the contribution of nuclear FMRP in mammalian 

neuronal physiology, we very recently identified a nuclear interactome of the protein by 

combining subcellular fractionation of rat brains with pull down affinity purification and 

mass spectrometry analysis [33]. In this publication, we listed 55 candidate nuclear 

partners. This unique dataset includes factors involved in different steps of mRNA 

biogenesis, as transcription, editing, splicing or nuclea r export, revealing a potential 

central regulatory function of FMRP in the biogenesis of its target mRNAs.  

 

It thus appears that the contribution of FMRP in neuronal physiology is extremely 

complex. Not only the protein is involved in various cellular processes (nuclear, 

cytoplasmic, synaptic) but it also affects a multitude of mRNA targets and thus 

potentially as many biological pathways. The development of efficient compensatory 

therapies to the FXS requires beforehand to compile the most comprehensive list of the 

cellular processes regulated by FMRP and dysregulated in the disease. In this context, 

large-scale OMIC screens appear particularly adapted to face this challenge. Consistently, 

literature provides several transcriptomics, proteomics and metabolomics studies 

evaluating the multiple perturbations of the cellular homeostasis in the context of the 
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FXS. However, it should be noted these individual analysis of OMICs approaches only 

offers a one -dimensional view of a complex system. Interestingly, the computational 

biology and bioinformatics community has recently developed several approaches and 

tools  integrating results from multiple OMICs studies to associate phenotypes and 

extract recurrent features, in a so called integromics analysis. Such an integrative 

approach has never been conducted in the context of the FXS.  

 

Thus, the present project aims to conduct an unprecedented multi -OMICs analysis by 

combining computational modelling and experimental validation and embedding 

OMICs data generated by the FXS community and our original research on the nuclear 

contribution o f FMRP to neuronal physiology.   

 

Multi -omics methods are emerging as valuable tools for understanding the functioning 

of complex diseases. Data integration is defined as a process by which data from 

different sources are combined statistically to make large -scale conclusions about a 

disease and to obtain a comprehensive view of biological processes. Omics integrative 

approaches increase the reliability of a biological discovery if it can be validated by 

concordant omics signatures (genomics, transcriptomics, and proteomics) [30]. Currently , 

we are working on developing a novel multi -omics integration tool based on an 

unsupervised learning approach [34]. Specifically, unsupervised approaches learn 

representations by identifying patterns in the data and extracting meaningful knowledge, 

while overcoming data complexities. Among such approaches, we are focusing on 

unsupervised learning methods via neural networks such as variational autoencoders 

(VAEs) [31] to capture a better representation of the data structure (i.e., intrinsic 

relationships b etween the data variables), and therefore will allow a more efficient multi -

omics data integration. The project is divided in two tasks:  

 

1. Extensive bibliographic research and database mining to collect single and multi -omics 

datasets   

 

The FMR1 gene, encoding the FMRP protein, is highly conserved across species. As a 

result, there are many animal models for FXS: mouse, rat, zebrafish, frog, drosophila, and 

mollusk [32], in addition to immortalized Fmr1 -KO cell lines. Besides, numerous st udies 

were conducted on human material, such as post -mortem brain, fibroblasts, blood cells 

or IPs derived from patients. We have so far listed forty -four OMIcs analyses directly 

connected to the FXS, through the interrogation of sites specialized in the c ollection of 

OMICs studies such as OmicsDI (https://www.omicsdi.org/), bibliographic exploration and 
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our unpublished studies. Ten of them identify mRNA or protein interactomes of FMRP 

and the others represent comparisons between wild -type and FXS models, at the level of 

their proteomes, translatomes, transciptomes, epigenomes, metabolomes or lipidomes. 

The next step will be to classify these studies in terms of homogeneity of models and 

experimental conditions, and then in terms of accessibility and format of the data. The 

open science policy currently conducted worldwide guarantees the accessibility of mo st 

of these data via numerous repository sites (ProteoXchange 

http://www.proteomexchange.org/, Gene Expression Omnibus 

https://www.ncbi.nlm.nih.gov/geo/ ...). A first test dataset will be selected based on its 

consistency at the biological level and its ad equacy to meet the requirements of multi -

OMICs analyses (same FXS model, adapted data format...). If necessary, analyses in a 

format that is not adequate for the purpose will be reformatted.   

 

2. Development of a computational framework to integrate multi -omics data   

 

A first exploratory phase in which existent multi -omics integration algorithm will be 

tested and benchmarked on our datasets to understand their limitation. In the second 

phase, we will take advantage of the previous phase to adapt our VAE integromics 

appr oach to be efficient for our kind of data. Here the challenge will be to identify the 

optimal VAE configuration through parameter tuning and the proper definition of the 

cost function, which requires the use of a risk estimation function. The multi -omics 

integration through VAE methods will allow to validate or to propose novel signatures to 

understand the etiology of the FXS. On the other side, the exploration of the latent space 

toward clustering algorithms will allow to identify the candidates with modul ation at 

single -omic level or any combination of two or more multi -omics leading the 

establishment of a hierarchy of FMRP partners.  

 

References: [1] Maurin, T., et al., Front Mol Biosci, 2018. 5: p. 113.DOI: 

10.3389/fmolb.2018.00113.[2] Richter, J.D., et al., Nat Rev Neurosci, 2021. 22(4): p. 209-222.DOI: 

10.1038/s41583-021-00432-0. [3] Castagnola, S., et al., Front Synaptic Neurosci, 2017. 9: p. 

15.DOI: 10.3389/fnsyn.2017.00015. [4] Delhaye, S., et al., Mol Psychiatry, 2021. 26(9): p. 4570-

4582.DOI: 10.1038/s41380-020-00997-9. [5] Zeidler, S., et al., Gene, 2021. 768: p. 145298.DOI: 

10.1016/j.gene.2020.145298. [6] Mangano, G.D., et al., Eur J Med Genet, 2022. 65(3): p. 

104441.DOI: 10.1016/j.ejmg.2022.104441. [7] Alpatov, R., et al., Cell, 2014. 157(4): p. 869-81.DOI: 

S0092-8674(14)00415-2. [8] Zhang, W., et al., Hum Mol Genet, 2014. 23(19): p. 5188-96.DOI: 

hmg/ddu241 [9] Chakraborty, A.,  et al., Cell Rep, 2020. 32(12): p. 108179.DOI: 
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Origin, evolutionary history and prediction of orphan genes in the genomes 

of crop pest nematodes  

 

Stage étudiant (Master bio -info UCA) dans le cadre du projet n°2 encadré par Silvia 

Bottini (MSI / INRAE). 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

¶ Ercan Seçkin. Origine, histoire évolutive et prédiction des gènes orphelins dans les 

génomes de nématodes de ravageurs de culture.  Rapport de stage M aster 2 Sciences du 

Vivant Parcours Biologie, informatique et mathématiques (BIM). U niversité Cövg"fƠAzur 

2023 

 

Description  : 

 

Ensuring food security for a population that will exceed 9 billion people by 2050 while 

preserving the environment is a major challenge. In this context, a key issue is to reduce 

agricultural losses caused by plant pests and pathogens. In particular, paras itic 

nematodes are responsible for considerable agricultural losses worldwide. The 

progressive banning of certain nematicides that are harmful to the environment and 

human health, and the ability to overcome resistance in the field, make it essential to 

develop new strategies for controlling these pests. This requires further fundamental 

knowledge of the evolution of the genomes of these organisms in relation to adaptation 

to plant parasitism. Preliminary work in the team suggests a very large number of 

pot ential orphan genes in plant -parasitic nematodes. These orphan genes may be 

involved in the ability to manipulate or parasitise plants. For example, the majority of 

parasitism effector proteins in nematodes are encoded by orphan genes. The origin, 

evolutio nary history and impact of orphan genes in the genomes and biology of these 

species remain poorly understood. Different mechanisms may contribute to the 

presence of orphan genes in the genomes of plant parasitic nematodes. Horizontal gene 

transfer may expl ain the absence of homologs in related species, while gene duplication 

followed by divergence may contribute to the impossibility of finding homologs in all of 

life. A third mechanism that is increasingly recognised as important but has not yet been 

studie d in plant parasites is de novo gene emergence. This is the process by which a new 

gene is formed from non -genic DNA and not from modifications of an existing gene. 

Long considered an unlikely event, this mechanism of generating novelty and protein 

diversi ty from non -genes has been demonstrated in many organisms, from yeast (84 de 
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novo genes specific to Saccharomyces cerevisiae in the latest study) to humans (60 de 

novo genes emerged since separation from chimpanzees).  

 

Objectives  

 

The first objective of the project will be to identify and determine the origin and 

evolutionary history of orphan genes in the nematodes of the genus Meloidogyne, the 

most damaging to agricultural production worldwide. This group of pests is a very good 

model to study this question because good quality genomes for about ten Meloidogyne 

species are available. In addition, the transcriptomic data also available will make it 

possible to verify the functional character of the genes identified. The main steps w ill be 

to (i) identify orphan genes in plant -parasitic nematodes using comparative genomics 

approaches, (ii) validate the expression of these genes using transcriptomic data, (iii) 

reconstruct the chronology of emergence of these genes in the phylogeny of these 

organisms using parsimony or likelihood approaches and (iv) determine a possible de 

novo origin for these orphan genes.  

 

The second objective of the project will be to use AI methods to develop predictors of 

orphan genes based on the features identified in the previous steps. The main steps will 

be to (i) test different algorithms for feature selection, (ii) train machine le arning models 

based on supervised methods to develop an orphan gene prediction tool, (iii) evaluate 

the performance of this tool on a test dataset and estimate its generalization to other 

genomes. This project will determine the contribution of orphan gene s to the 

composition of the genomes of various crop nematode pests and the evolutionary 

mechanisms that led to their presence.  
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Finding signatures associated to the mechanism of pathogen resistance 

bypass by network inference using multi -omics data integration  

 

Stage étudiant (Master bio -info UCA) dans le cadre du projet n°2 encadré par Silvia 

Bottini (MSI / INRAE). 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

¶ Rapport de stage de Maxime Multari. Master 2 Sciences du Vivant Parcours Biologie, 

kphqtocvkswg"gv"ocvjëocvkswgu"*DKO+0"Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"4245 

 

Description :  

Plants possess resistance genes to a variety of pathogens, allowing them to avoid 

deleterious effects of infection. Some pathogens were able to overcome these barriers 

during the course of evolution. One known example is the Mi -1.2 gene from the tomato 

Solanum lycopersicum conferring resistance to the root -knot nematode Meloidogyne 

incognita. Previous studies in our lab have tested the durability of Mi -1.2 resistance 

against M. incognita. Tomato plants carrying the resistance gene Mi -1.2 were inoculated 

wit h a load of avirulent nematodes. Collecting the initial few offspring and reinoculating 

on tomato plants bearing Mi -1.2, allowed the establishment of a resistance -breaking 

subpopulation after 5 to 10 generations. This same experience was carried out with t wo 

initially avirulent populations, from Mexico and Russia, both yielding virulent 

subpopulations in the lab. We sequenced both populations from Mexico and Russia, and 

both avirulent and virulent phenotypes, to study whether genomic variations accompany 

resistance breaking down. Using long -read sequencing, we were able to identify not only 

single -nucleotide polymorphisms, but also structural variants (> 50 bp) exclusively 

present in the two virulent subpopulations (Mexico and Russia). We also studied the 

genome expression profiles of these populations, and whether the different genomic 

variations could influence the expression of candidate virulence / avirulence genes.  

To study whether there is a causal relationship between the presence of a variant in a 

particular genomic region X and the differential expression of a gene Y independently by 

their proximity we will implement a casual network inference method. Biological 

relationship can be represented as networks where nodes represent molecules and 

connections between nodes represent molecule -molecule interactions, whereas omics 

data levels can be seen as feature vectors of molecules. Biological network inference and 
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causal learning are methods that  can be used to investigate the direct and indirect 

multi -layer associations and possible causal relations between omics data features in the 

system.  Their particularity is that they allow to put directionality between nod es in the 

network (i.e. X -> Y).  Here we will use causal network inference algorithms based on 

constrains in order to reconstruct a direct network of interactions between variants and 

gene. The study of the inferred network structure will allow to charact erize the molecular 

signatures of M. Incognita -circumvention of resistance and to gain insight toward the 

understanding of the elude the mechanisms of resistance.   
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Toward a multi -omics approach for disease -causing molecules 

identification using graph convolutional network.  

 

Stage étudiant (Master bio -info UCA) dans le cadre du projet n° 2 encadré par Silvia 

Bottini (MSI / INRAE). 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

¶ Rapport de stage de Anjana Bhat . MSc2 in Data Science and AI. Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"4245 

¶ Rapport de stage de Madina Bekbergenova . Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"2023 

 

Description  : 

 

Context:  

Modern data -driven biology relies on the interpretation of large -scale molecular 

measurements (known as omics data) to understand and predict biological phenotypes, 

such as the characteristics of an organism or the state of an individual cell. Next -

generation sequencing (NGS) biotechnologies can now comprehensively measure 

different types of molecules (e.g., DNA, RNA, and proteins) at a high -speed and low -cost, 

leading to an unprecedented generation of omics data from differe nt biological samples 

qt"cetquu"vjqwucpfu"qh"kpfkxkfwcn"egnnu0"Vjg"ƟqokeuƠ"pqvkqp"kpfkecvgu"vjcv"pgctn{"cnn"

instances of the targeted molecules are measured in the assay providing holistic views of 

the biological system [1]. However, individual analyses of  single -omics layers only offer a 

one -dimensional view of a complex system. Interestingly, the computational biology and 

bioinformatics community,  has recently developed several approaches and tools 

integrating results from multiple omics studies to associate phenotypes and extract 

recurrent features, in a so -called integromics analysis. Integrative multi -omics 

approaches allow to reduce the complexity of the phenotypes by highlighting the most 

salient features. Compared to single omics interrogations, mul ti -omics can provide 

researchers with a greater understanding of the flow of information, from the original 

cause of disease to the functional consequences or relevant interactions. Multi -omics 

approaches integrate data from different omics levels to under stand their combined 

influence on the biological process. Depending on the samples available and the aim of 

the study, several approaches have been proposed to identify these relationships. Inter - 

and intra -omics relationships may be explored either by low -throughput pairings or by 

high -throughput assessment of larger networks [2,3].  

 



 

 

35 

 

 

Proposal:  

Biological networks can be treated as graphs, where nodes represent genes and 

connections between nodes represent gene Ɲgene interactions, whereas omics data 

levels can be seen as feature vectors of genes. Graph deep learning has recently emerged 

to incorpo rate graph structures into a deep learning framework. In particular, graph 

convolutional networks (GCNs) are able to classify unlabelled nodes in a network on the 

basis of both their associated feature vec - vqtu."cu"ygnn"cu"vjg"pgvyqtmƠu"vqrqnqi{."ocmkpi"

it possible to integrate graph -based data with feature vectors in a natural way. Advances 

in feature interpretation strategies for deep neural networks make it also possible to 

investigate the decision of such methods, leveraging deep understanding of the 

underlying data [4].   

 

Activities to do:  

The main task of the internship would be to develop a GCN model to perform multi -

omics integration, specifically:  

¶ Train the model on several biological pathways  

¶ Identify the best weights to represent nodes interrelationships.  

¶ Extend the model to handle multi -cohorts and multi -organisms data.  

¶ Test on experimental data  

 

Keywords: bioinformatics, multi -OMICS, graph convolutional network, deep learning, 

disease-causing molecules, complex diseases  
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VIOLA: a novel strategy for Variant prIOritization using LAtent space in the 

context of mitochondrial diseases  

 

Stage étudiant (Master bio -info UCA) dans le cadre du projet n°3 encadré par Silvia 

Bottini (MSI / MD Lab).  

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

¶ Rapport de stage de  Youssef Boulaimen . Master 2 Sciences du Vivant Parcours Biologie, 

kphqtocvkswg"gv"ocvjëocvkswgu"*DKO+0"Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt"4245 

Description :  

 

Context  

 

Mitochondrial diseases (MD) are rare disorders caused by deficiency of the mitochondrial 

respiratory chain, which provides energy in each cell through oxidative phosphorylation 

(Elliot et al. 2008). These diseases are extremely heterogeneous both clinicall y and 

genetically, with a broad range of age onset and very different symptoms, that makes 

their diagnosis very challenging (Munnich et al. 2001). Among them, predominate 

neurological disorders associated with muscle symptoms and metabolic alterations such  

as Leigh's syndrome, Alpers disease or Leber's Optic atrophy (Di Mauro 2004). The 

estimated incidence is 1/5000 births, about 200 new cases per year in France.   

 

MD are caused by the changes or alterations (variants) on genes involved in 

mitochondrial functions (Saneto et al. 2017). Although mitochondria possess their own 

genome (Robin et al. 1988), they need nuclear genes to encode proteins for their 

biogenesis. Hence, MD may be caused by pathogenic variants affecting either mtDNA or 

nuclear genes.   

 

Nowadays, there are more than 300 nuclear genes known to be involved in MD and the 

list of candidate genes is continuously growing (Craven et al. 2017). High throughput 

sequencing (NGS) has highly improved the diagnosis of MD by allowing the sequencing 

of the entire mtDNA and of panels of more than 300 nuclear genes in patients (Vasli et 

al. 2012, Plutino et al. 2018). However, in one patient out of two the responsible gene is 

unknown. The advent of whole -exome sequencing (WES) and whole -genome sequencing 

(WGS) has greatly accelerated the identification of variants on previously unknown 

disease genes (Wortmann et al. 2015). Although these technologies are mainstays in 
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Mendelian disease diagnosis, their success rate for detecting causal variants is far from 

complete, ranging from 25 to 50% (Taylor et al. 2015). Several variants detected by WES 

remain as variants of unknown significance (VUS) or they are missed due to the  inability 

to prioritize them. Furthermore, variants  present in non -coding regions that could affect 

gene expression, cannot be identified by WES. While this limitation is overcome by WGS 

which enumerates variants in both coding and non -coding regions, WG S presents 

important (and currently unresolved) challenge of data interpretation for the more than 

3 million variants per sample (Lohmann & Klein 2014). Recently the employ of RNA 

sequencing (RNA -seq) has been proposed (Byron at al. 2016). This technology provides a 

direct probing of RNA abundance and sequence of both coding and non -coding 

genome, including allele -specific expression and splice isoforms (Wang et al. 2009). 

Despite the very promising premises of RNA -seq to detect new variants, the pioneering  

works employing this technique improved the diagnostic power of only 10%, leading to 

the increase of the number of VUS and not providing new methods to prioritize variants 

(Kremer et al. 2017). In this context, the development of novel integrative computa tional 

approaches are essential to resolve diagnostic deadlock and improve our knowledge of 

mitochondrial disorders  (Labory et al, 2020).  

 

Nowadays, multi -omics studies have already been performed but the algorithms for data 

analysis have been tested mainly on other kind of diseases such as cancer. The 

differences are crucial: while in cancer research we dispose of several samples, very large  

cohorts are not available for MD. The other important point is the heterogeneity of MD: 

while in cancer research we look for common signatures among patients com - pared to 

healthy individuals, in MD each patient can be considered as a unique representativ e of 

his class because the responsible gene and its carried variant are usually specific of each 

patient. Finally and most importantly, multi -omics algorithms and tools already existing 

are developed for patient classification, instead we are interested to  identify the 

candidate genes for the pathology. Auto -encoders (AE) and variational auto -encoders 

(VAE) are very promising technologies to integrate and analyze data from different 

sources (e.g., multi -omics, patient registries, ...) that can be used to ov ercome further 

challenges, such as low diagnostic rates, reduced number of patients and geographical 

dispersion.  

 

 Objectives:  

 

1. To set up a standardized protocol to analyse sequencing data (WES and RNA -seq) of 

patients suspected of MD.  
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2. Development of a novel computational strategy to stratify variants identified by 

sequencing data analysis based on VAE models  

3. Refine the most optimal parameters for the VAE configuration  

4. Apply on different dataset to choose the most performant and general architecture  

5. Bioinformatically validate the found candidate disease -genes (functional analysis, pathways 

analysis, etc..)  

6. Functional study of prioritized variants to identify candidate responsible gene for MD.  

7. Validation of novel algorithm on publicly available datasets and on in -house patient 

cohort.  

 

Expected results  

 

The diagnosis of mitochondrial diseases is based on the identification of the disease 

responsible gene(s). This will allow to be able to offer genetic counseling, prenatal 

diagnosis, to consider therapeutic approaches or to improve the care of patients. Wi th 

this project, we expect to enrich the currently deployed pipelines for mitochondrial 

disease diagnosis by expanding the range of mutations that can be identified with RNA -

seq, in particular through a thorough exploration of non -coding transcripts and sp lice 

events that can affect gene structure and functionality. We dispose of an initial cohort of 

20 patients with clinical evidences of MD in diagnostic stalemate. RNA -seq has been 

performed after WES did not allow to identify the responsible gene. Control  samples 

from GETx (Genotype Tissue Expression) database will be selected to identify tissue and 

disease specific transcripts (The GETx consortium 2015). This cohort will be used to set up 

the bioinformatic and modeling framework, joint to a correspondent control cohort of 

healthy patients with similar physical parameters selected from GETx database. We will 

use a machine learning approach to implement a novel method to stratify variants in 

order to identify potential candidate genes to test experimentally.  The challenge will be 

to identify the optimal machine learning strategy to treat a large number of variables and 

few observations (patients), because usually these kind of algorithm perform better with 

the opposite data configuration. Since gene expressio n is tissue dependent, sequencing 

data from healthy individuals from multiple tissues (fibroblast, muscle, blood) will be 

included in the analysis in order to disentangle the tissue heterogeneity. The functional 

analysis of identified variants will allow t o prioritize candidate genes for MD. To 

functional characterize variants, we need to integrate data from different sources: from 

sequencing data to clinical information and biological pathways. We will use co -

expression network in order to identify functio nal co -expressed gene modules 

associated with mitochondrial diseases. This approach will allow the integration of 
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functional relationships from variants and gene expression to gene pathways, allowing to 

relate genetic variants measured in WES to metabolic pathways quantified by RNA -seq 

data, extracted for example from GO, RegNetwork and KEGG ontologies. We will take 

advantage of data from public databases to benchmark and validate our approaches, in 

particular using a training subset from the Geuvadis consortium (Lappalainen et al, 

Nature 2013), providing RNA-seq data for 460 samples for which WES are available from 

th e 1000 Genome project. Finally, novel identified variants on the patient cohort will be 

further investigated by performing experiments to determine the pathogenicity of the 

variant and the function of the carrying gene in MD.  

 

We foresee that this project will contribute to set up new diagnostic tools in the context 

of personalized medicine to reduce the number of patients with a diagnostic impasse. 

This study will settle the milestones to transfer the conjoint use of WES and RN A-seq 

from research fields to diagnostic environment. Finally, the development of a novel 

strategy to prioritize variants will address one of the biggest challenges in the domain of 

Mendelian diseases and will allow the development of personalized medicine  to 

ameliorate patients healthcare.  
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Développement d'une approche de médecine personnalisée pour améliorer 

le diagnostic des maladies mitochondriales   
 

Sujet de thèse de Justine Labory, dans le cadre du projet n°3 encadré par Silvia Bottini 

(MSI / MD Lab ). 

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 naissances. 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 M M peuvent être causées par des 

variants pathogènes 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 

u)cnnqpigt"*8+0"Ocnitë"ng"fëxgnqrrgogpv"fw"uëswgpécig"â"jcwv"fëdkv"*PIU+."rnwu"fƠwp"rcvkgpv"uwt"

deux est en impasse diagnostique, le gène responsable restant incon pw0"NƠcttkxëg"fw"uëswgpécig"

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

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

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

variants détectés par le WES restent des variants de signification inconnue (VUS) 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 affect ant l'épissage, lorsqu'il est utilisé en combinaison avec le WES 

(9). Pour  ngu"OO."nƠwvknkucvkqp"fw"TPCugs"ejg|"6:"rcvkgpvu"pqp"fkcipquvkswëu"crtêu"wp"YGU"c"rgtoku"

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

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

notre connaissance des maladies mitochondriales (11).   

  

 

Objectifs :   
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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 identifiés 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 

voies métaboliques identifiées par les données RNAseq, extraites par exemple des bases de 

données de la Gene Ontology, RegNetwork 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), fournissa nt 

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 ½"â"nƠKTECP0  
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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 maladies mendélienn es 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 itäeg"â"ugu"eqorëvgpegu"uwt"nƠëvwfg"fgu"

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

plantes   

 

Description  : 

Produire des ressources agricoles 

suffisantes pour alimenter une population 

mondiale estimée à plus de 9 milliards 

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

nƠkorcev"uwt"pqvtg"rncpêvg"guv"n)wp"fgu"

principaux défis auxquels l'humanité est 

confrontée.   

Les plantes sont engagées dans divers types 

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 impac t 

environnemental.   

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

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

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

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

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

Ngu"rtkpekrcngu"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 champignons.    



 

 

44 

 

 

¶ 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"tguuqwtegu"kphqtocvkswgu"eqpuëswgpvgu"vgnngu"swg"

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 données 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"Rcte"pcvkqpcn"fw"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, Ecological Informatics, 

Volume 75, 2023, 102095, ISSN 1574-9541, https://doi.org/10.1016/j.ecoinf.2023.102095   

 

Description  : 

 

NƠqdlgevkh"fw"rtqlgv"guv"fg"nqecnkugt."encuukhkgt"gv"eqorvgt"ngu"gurêegu"fw"Rcte"pcvkqpcn"fw"

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

vidéos extraites de pièges photographiques installés dans la Vallée de la  Tq{c0"NƠgpugodng"

des vidéos et des images utilisées 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 dans le Parc national du Mercantour.  

  

https://doi.org/10.1016/j.ecoinf.2023.102095


 

 

46 

 

 

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 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

Thèse de Megan Clampitt  : Indexation de l'état de santé des coraux par une approche basée sur 

l'intelligence artificielle . Soutenue le 04 -09-2023 à l'Université Côte d'Azur , dans le cadre de nƠÉcole 

doctorale Sciences de la vie et de la santé .  

 

Description  : 

 

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 

 

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, 

dncpejkuugogpv."ocncfkgu."rkiogpvcvkqp+0""Itäeg"cwz"ëvwfgu"fg"nƠgzrëfkvkqp"Vctc, plusieurs 
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autres bases de données sont pareillement disponibles, elles contiennent notamment des 

facteurs biologiques (biomarqueurs et télomères) et environnementaux.  

 

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

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"sui 

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

le genre), nous avons réussi à identifier les genres avec une exactitude 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"

uqpv"eqpukfëtcdngogpv"rnwu"fkhhkekng"â"qdvgpkt0"Ocku"kn"pqwu"hcwftc"rnwu"fƠëejantillons pour 

eqpuvtwktg"nƠcniqtkvjog0 
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Chimie  

EUR Spectrum   
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Deep Reinforcement Learning for Mass Spectrometry Data Acquisition in 

Metabolomics  

 

Responsable scientifique : Louis-Félix Nothias  

Laboratoire :  ICN 

Description :  

Mass spectrometry -based untargeted metabolomics is crucial for identifying small 

molecules in complex biological samples. However, current data acquisition methods 

have limitations in capturing all relevant molecules. To address this issue, we propose 

using artificial intelligence (AI) to optimize mass spectrometry data acquisition in real -

time, maximizing the number and quality of identified metabolites. First, we will utilize 

large amounts of publicly available mass spectrometry data to develop a deep neu ral 

network that can predict the quality of generated fragmentation spectra based on 

instrument configurations. Second, we will use offline reinforcement learning to explore 

novel instrument configurations to enhance the data acquisition process. A critica l focus 

yknn"dg"rncegf"qp"fghkpkpi"c"uwkvcdng"tgyctf"hwpevkqp"vjcv"iwkfgu"vjg"CK"cigpvƠu"

exploration, considering factors such as spectrum quality, novelty of acquired spectra, 

and resource utilization. Third, we will use a virtual mass spectrometry enviro nment to 

simulate the fragmentation process and allow the AI agent to control data acquisition. 

This will enable thorough assessment and comparison against baseline approaches and 

alternative strategies.  

 

Once fully trained and validated, the AI agent will be deployed onto a mass 

spectrometer to autonomously control the data acquisition process in real time, 

evaluating its performance in detecting putative metabolites compared to traditional 

approaches. By utilizing AI to optimize molecular discovery from untargeted 

metabolomics experiments, we will enhance the identification of metabolites that were 

previously overlooked, unlocking valuable biological insights. These advances will have 

transformative implic ations for precision medicine, drug discovery, environmental 

adaptation research, and other areas of the life sciences, ultimately impacting human 

health and climate change remediation.  
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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  : 

 

Publications dans des revues à comités de lecture :  

 

ChemoDB: A Database of Olfactory Receptor -Odorant Pairs for Understanding the Molecular 

Mechanisms of Olfaction. O0"Ncnku."O0"JncfkŠ."L0"Rcecnqp."U0"Hkqtweek."N0"Dtkcpf."L0"Vqrkp0"2023, in prep. 

 

TAARs response to amine are largely affected by sequence variants. J. Pacalon, C. Belloir, S. 

Fiorucci, L. Briand, J. Topin. 2023, submitted  

 

Laure Martinelli, Camille Bihanic, Aurélie Bony, Florence Gros, Corentin Conart, Sébastien 

Fiorucci, Hervé Casabianca, Frédéric Schiets, Giorgiana Chietera, Benoît Boachon, Bernard Blerot, 

Sylvie Baudino, Frédéric Jullien, Denis Saint -Marcoux, Citronellol biosynthesis in pelargonium is a 

multistep pathway involving progesterone 5 ɗ-reductase and/or iridoid synthase -like enzymes, 

Plant Physiology, 2023;, kiad550, https://doi.org/10.1093/plphys/kiad550  

 

Ocvejkpi"tgegrvqt"vq"qfqtcpv"ykvj"rtqvgkp"ncpiwcig"cpf"itcrj"pgwtcn"pgvyqtmu0"O0"JncfkŠ."O0"

Lalis, S. Fiorucci, J. Topin. International Conference on Learning Representation (ICLR), 2023, 

accepted.  

 

Ligand Binding Properties of Odorant -Binding Protein OBP5 from Mus musculus. L. Moitrier, C. 

Belloir, M. Lalis, Y. Hou, J. Topin, L. Briand. Biology, 2022, 12(1), 2. 

 

Extracellular loop 2 of G protein Ɲcoupled olfactory receptors is critical for odorant recognition. Y. 

Yu, Z. Ma, J. Pacalon, L. Xu, W. Li, C. Belloir, J. Topin, L. Briand, J. Golebiowski, X. Cong. Journal of 

Biological Chemistry, 2022, 298(9). 

 

Exploring Dihydroflavonol -4-reductase reactivity and selectivity by QM/MM -MD simulations. J. 

Diharce, E. Bignon, S. Fiorucci, S. Antonczak, ChemBioChem, 2022, 23(3), e202100553. 

 

Conférences sur invitations :  

 

Une IA peut -elle apprendre à sentir ? S. Fiorucci. IADATES - "Intelligence Artificielle, Arômes et 

Parfum", Grasse, 13 février 2023. 

https://doi.org/10.1093/plphys/kiad550
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Ligand-based virtual screening of membrane proteins. S. Fiorucci Winterschool Biomembranes 

Pharmacology and Therapeutics, Nice, 15 décembre 2022.  

 

Communications orales :  

 

Numerical models decipher odorant binding and receptor activation at the molecular level. M. 

JncfkŠ."L0"Rcecnqp."O0"Ncnku."U0"Hkqtweek."L0"Vqrkp0"Complex Day, Nice (France), February 2023.  

 

Olfactory stimulation for the treatment of apathy in neurodegenerative disorders. J. Topin, R. 

David. Annual Meeting of the NeuroMod Institute, Antibes (France), June 2022.  

 

Séminaires : 

 

From genes to perception: decoding chemical senses by numerical and molecular modeling 

approaches. S. Fiorucci, Chimie de la matière complexe (UMR7140 CNRS) Strasbourg, 9 mars 2023.  

 

Posters : 

 

Recognizing emotions triggered by fragrances using virtual reality and physiological 

measurement. X. Meleqi, U Meierhenrich, A. Pegard, J. Topin. ECRO 2022, Berlin (Allemagne), 31 

août -3 septembre 2022.  

 

Deciphering the ligand binding properties of the mouse odorant -binding protein OBP5 from Mus 

musculus. L. Moitrier, C. Belloir, M. Lalis, Y. Hou, J. Topin, L. Briand. ECRO 2022, Berlin (Allemagne), 

31 août-3 septembre 2022.  

 

Communications grand public :  

 

Café art/science regards scientifiques : la transmission de savoir -faire olfactifs. Le Hublot Nice, 

Décembre 2022.  

 

Forum scientifique - Café rencontre : L'IA au service de la création parfum, mythe ou réalité ? 

Musée International de la Parfumerie Grasse, Octobre 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 

complexe. Pour tenter de déchiffrer le code combinatoire de la perception 

chimi osensorielle nous mettons au point des modèles numériques basés sur des 

approches de modélisation moléculaire, de machine learning, ou encore de 
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bioinformatique structurale. Pour décrire les mécanismes 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"

ejkokswgu"rgtogvvcpv"cwz"ìvtgu"xkxcpvu"fƠkfgpvkhkgt"gv"fg"tëcikt"cwz"uwduvcpegu"rtësentes 

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

rtqxkgpv"fg"nƠqticpkucvkqp"fg"pqvtg"u{uvêog"fg"fëvgevkqp0"Pqwu"rquuëfqpu"gpxktqp"622"

tëegrvgwtu"qnhcevkhu"gv"52"tëegrvgwtu"iwuvcvkhu0"Ucejcpv"swƠwpg"oqnëewng"*qfqtante ou 

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

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

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

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

oknnkctfu"fg"oqnëewngu"qfqtcpvgu0"NƠgurceg"ejkokswg"fgu"oqnëewngu"rqwxcpv"cevkxgt"pqvtg"

qfqtcv"qw"pqvtg"iqýv"guv"koogpug"gv"nƠwp"fgu"qdlgevkhu"fg"pqu"vtcxcwz"guv"fƠkfgpvkhkgt"ngu"

 

 
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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liens chémo -génomiques de ces espaces de grande 

dimensionalité et de mettre au 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"

notamment permis de mieux comprendre les 

tgncvkqpu"gpvtg"nc"uvtwevwtg"fƠwp"eqorquë"gv"uqp"

activité biologique 2 gv"rgtoku"fƠënctikt"ng"urgevtg"fg"tgeqppckuucpeg"fg"tëegrvgwtu"qnhcevkhu"

humains 3, de poissons 4 qw"gpeqtg"fƠkpugevgu5 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 prototypique des RCPG 

de classe A. Ils agissent comme des « pinces » 

moléculaires qui peuvent « s'ouvrir  » lorsqu'un 

agoniste (odorant ou molécule sapide) s'associe 

cxge" gwz." qw" ­" ug" tghgtogt" ½" uƠkn" uƠcikv" fƠwp"

agoniste inverse (Figure 3). La nature versatile de 

ces récepteurs (subtil équilibre entre différents 

états conformationnels dont la forme active 

oìog"gp"nƠcdugpeg"fg"nkicpf."k0g0"ëvcv"dcucn+"

 

 
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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tgpf" ngwt" rjctoceqnqikg" eqorngzg0" Gp"nƠcdugpeg"fg" uvtwevwtg" etkuvcnnqitcrjkswg" fg"

récepteur chimiosensoriel, le développement rationnel de nouveaux composés olfactifs 

gv"iwuvcvkhu"tguvg"wp"fëhk0"NƠwp"fgu"qdlgevkhu"fg"pqu"vtcxcwz"guv"fg"vktgt"rctvk"fgu"qwvkls de 

simulation moléculaire (validés par des études de mutagénèse dirigée) pour étudier la 

dynamique des interactions ligands -récepteurs et développer de nouveaux modulateurs 

fw"iqýv"gv"fg"nƠqfqtcv0"Hckvu"octswcpvu"<"Ngu"vtcxcwz"fg"nƠëswkrg"qpv"pqvcoogpv"montré 

swƠkn"ëvckv"rquukdng"fg"rtëfktg"ng"oëecpkuog"fƠcevkxcvkqp"gv"ng"urgevtg"fg"tgeqppckuucpeg"

fg"tëegrvgwtu"ejkokqugpuqtkgnu"â"nƠckfg"fg"oqfêngu"oqnëewncktgu"gv"pwoëtkswgu0" 

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"

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 

 

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

*vjêug"5KC"swk"fëocttgtc"gp"qevqdtg"4242"gp"eqnncdqtcvkqp"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 encore au DGIST (Corée). A noter 

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

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

Parfums & Cosmétiques et aux neurosciences computationnelles et aux sciences de la 

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

CoCoLab. 

  

4. Méthodologies employées  

 

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

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

récepteur chimiosensoriel dans un environnement physiologiquement inspiré (pr ise en 

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

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

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

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 

Amdgt"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" sue 

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 

interactions ligand -récepteurs sont déduites de contraintes expérimentales et théoriques 

par des approches de reconstruction par homologie et de docking.  
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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 cal cul de propriétés 

électroniques des systèmes étudiés. 

NƠkfgpvkhkecvkqp"gv"nc"rtëfkevkqp"fgu"nkgpu"ejgoq-

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 

rgtogvvtqpv"fƠgpeqfgt"ngu"uvtwevwtgu"ejkokswgu"gv"

ugtxktqpv"fg"oknnkqpu"fƠgpvtëgu"cwz"oqfêngu"fg"ocejkpg"ngctpkpi"*UXO."TH."ƨ+"qw"fg"fggr"

learning qui seront ensuite validés par des expériences in vitro chez nos collaborateurs 

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

rgtogvvtqpv"ugnqp"wp"rtkpekrg"fg"egteng"xgtvwgwz"fƠcoënkqtgt"ngu"oqfêngu"kp"uknkeq0"

NƠgpugodng"fg"egu"oëvjqfgu"uqpv"notamment implémentées dans différentes librairies 

Python (Scikit -learn, Pytorch) optimisées 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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Modélisation de oqnëewngu"fƠkpvëtìv"dkqnqikswg."ecvcn{vkswg"gv"ëeq-

compatible  

 

Responsable scientifique  : Fabien Fontaine -Vive 

Laboratoire  : ICN 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

¶ "First-Principles Analysis of CuMg2InS4: Insights into Optical, Piezoelectric, and 

Thermoelectric Properties", Sadouki, O., Khelfaoui, F., Fontaine -Vive F. et al., J. Electron. 

Mater., 2023, 52, 6778Ɲ6790 

¶ "New phenylspirodrimanes from the Sponge -Associated Fungus Stachybotrys chartarum 

MUT 3308", M. Dayras, F. Fontaine-Vive, M. Mehiri et al., Marine Drugs, 2023, 21(3), 135 

 

Description  : 

 

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"Ngs problématiques 

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"

propriétés catalytiques de complexes métalliques et de nanoparticules et la 

eqortëjgpukqp"fgu"oëecpkuogu"fƠkpjkdkvkqp"fg"oqnëewngu"cpvkxktcngu0 

 

 

Les 3 types de calculs de modélisation moléculaire  peuvent être présentés ci -après : 
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Calculs ab -initio  

Optimisation de 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  

Détermination 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 

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.  
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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"

cours concernant la cyclisation catalysée par un c qorngzg"fƠqt0"Ng"dwv"fw"ecnewn"ugtc"fg"

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 fungus, 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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Hki0"50"Oëecpkuog"fg"e{enkucvkqp"cu{oëvtkswg"ecvcn{uëg"rct"fgu"eqorngzgu"qticpkswgu"fƠqt 

 

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"

 

 
20 Gold -catalyzed cycloisomerization of 1,6 -cyclohexenylalkyne: an efficient 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 bimetallic 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, Tetrah edron, 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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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"uvtwevwtgu"

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 a romatique 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 

e{eng"hwtcpkswg"pg"ng"rgwz"rcu0"Nc"rtëugpeg"fg"nƠqz{iêpg"uwt"ng"e{eng"hwtcpkswg"guv"

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

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

ngu"uvtwevwtgu"fg"egu"eqorquëu"gv"gp"hckucpv"ngu"rtëfkevkqpu"fgu"urgevtgu"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 scientifique  : Patrick Cassam-Chenaï 

Laboratoire  : LJAD 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

Poster : ƢTheoretical study of the vibrational spectra of Naphtalene and its cation with the VMFCI 

method'', (NanoSpace Joint Scientific Meeting, Ljubljana,  9-11/02/2023, Slovénie). 

 

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"

porteu tu"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 source s observées. 

Ckpuk." 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"fƠgpxktqppgogpvu"ektewouvgnncktgu"gv"

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

fcpu"nƠkphtc-tqwig"*KT+"tëuwnvcpv"fg"vtcpukvkqpu"gpvtg"ugu"pkxgcwz"fƠëpgtikg"vibrationnels. De 

plus, une expérience récente de spectroscopie haute résolution sur molécules isolées 

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

IR de molécules de tailles arbitraires, y compris le C60 qui comport e 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. 
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Uncertainty in nano -particule agglomeration  

 

Responsable scientifique  : Christophe Henry  

Laboratoire  : Inria  (équipe Calisto)  

 

Description  : 
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pH-Dependent Adsorption of poly(Acrylic Acid) onto Amorphous TiO2 

Nanoparticles  

 

Projet ayant accès à Azzurra dans le cadre de la solidarité UniCA Ɲ Université de Kharkiv  

(voir R.A. 2022) 

 

Responsable scientifique  : Oleg N. Kalugin, Alexander Kyrychenko  

 

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

 

Description  : 

 

1. Introduction  

Titanium (IV) oxide nanoparticles (TiO2 -NPs) have promising perspectives in a broad 

range of applications, such as nuclear science, the development of advanced reactors, 

the pigment industry, and nanomedicine. TiO2 -NPs have technologically essential 

proper ties that can be used as substrates to build up Grätzel -type solar cells, which 

prove to be an economical material for photovoltaic, photocatalytic, and sensing 

applications. There is a crucial need for the stabilization of titanium dioxide, which is of 

significant importance in manufacturing high -quality products. Moreover, developing a 

computational model of TiO2 -NPs with a stabilization agent and studying chemical 

behavior is very important.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 1. (a) Amorphous TiO2 nanoparticle with the average diameter of 3.9 nm. (b) 

Molecular structure of poly(acrylic acid) (PAA) monomers in a protonated neutral (n) and 

dissociated charged (m) forms, respectively.  

 

2. Project description  
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The project is devoted to studying the pH -dependent adsorption of polyacrylic acid onto 

amorphous TiO2 nanoparticles (Figure 1) by classical MD simulations. The structure and 

adsorption dynamics of single -chain PAA1540 in an aqueous solution at neutral and  

protonated charged states were considered (Figure 1). PAA is a weak polyelectrolyte with 

pKa 4.6 [1]. So, to mimic pH changes, the protonation degrees ɖ of PAA are set to 0 and 1, 

which corresponds to pH<2 and pH>10, respectively. The G53a6 force field an d SPC 

model were used to treat the PAA polymer and explicit water molecules, respectively.  

  

To model TiO2 -NPs, the repulsion and dispersion terms of nonbonded interactions were 

computed using the Lennard -Jones (LJ) 12-6 pairwise potential energy function adopted 

from [2]. The performance of these 12 -6 LJ pair potentials has recently been validate d by 

modeling the adsorption behavior of small ligands and peptides onto TiO2 

nanoparticles. All MD simulations and analyses were carried out using the GROMACS set 

of programs, version 2021.4. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figure 2. MD simulations of PAA1540ΈTiO2 nanoparticles at the two degrees of PAA 

ionization ɖ=0 and 1, respectively.  

 

Our MD simulations revealed that polymer adsorption onto amorphous TiO2 

nanoparticles was critically dependent on the ionization degree of PAA (Figure 2). The 

tightly bound structure was formed at ɖ=0, whereas the loose polymer coating was 

observed upon PAA dissociation at ɖ=1. Our study demonstrates that the pH -tuned PAA 

coating of TiO2 nanoparticles opens up the opportunity for their use as ΓsmartΔ TiO2-

polymer nanocomposites [3].  
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Competition of solvation and ionic aggregation in ionic -molecular systems 

of different nature: influence on transport properties  

 

Projet ayant accès à A zzurra dans le cadre de la solidarité UniCA Ɲ Université de Kharkiv 

(voir R.A. 2022) 

 

Responsable scientifique  : Oleg N. Kalugin   

 

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

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

Successfully defended the PhD thesis on the project topic by Dmytro Dudariev  : « Compétition 

entre la solvatation et l'agrégation ionique dans des systèmes ioniques -solvant: influence sur les 

propriétés de transport  » 

The work can be accessed via thesis.fr or directly by following address:  

https://pepite -depot.univ -lille.fr/LIBRE/EDSMRE/2023/2023ULILR009.pdf   

 

Currently, two research papers are in the process of being written with  the intention of 

subsequent publication:  

- Microstructure and Transport Properties of Lithium Hexafluorophosphate in Binary 

Mixture of Dimethyl Carbonate With Ethylene Carbonate From Molecular Dynamics Simulation 

(D.S. Dudariev, Y.A. Holubenko, O.N. Kalugin) 

- Computational Insights into Structural and Transport Properties: 1 -3Ơ- Spiropyrrolidinium 

Tetrafluoroborate in Acetonitrile (D.S. Dudariev,  I.S. Vovchynskyi, K.O. Lohachova O.N. Kalugin) 

 

Description  : 

The objective of this project is to analyze the microscopic structure of  the  series 

ion -molecular  systems that  widely  used for  practical  electrochemistry  and to  

characterize  the  effect  of  the  ion  aggregation  on the  transport  properties  of  these 

systems. By using molecular  dynamics  simulation,  the  following  systems were  

investigated:  (i) the  solutions  of  LiPF6 in dimethyl carbonate / ethylene carbonate mixture 

(1:1), (ii) the solutions of SBPBF4 in acetonitrile, and (iii) the mixtures of room -temperature 

ionic  liquids  (ILs) C4mimX  (X= BF4-, PF6-, TFO-, TFSI-) with  dipolar  aprotic  sol vents such 

as aceton itril e, ɾ-butyrolacto ne and  propylene carbon ate. 

Two approaches  for  microscopic  structure  investigations  were explored:  

(i) in  terms  of  radial  distribution  functions  (RDF), running  coordination  numbers (RCN) 

https://pepite-depot.univ-lille.fr/LIBRE/EDSMRE/2023/2023ULILR009.pdf
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and (ii) Voronoi polyhedra (VP) analysis. The former ones  were  used for  the  detailed  

description  of  ion  subsystems in  terms  ion  aggregates. Special attention was paid to the 

algorithm of calculation of  transport properties:  viscosity  and diffusion.  

For all the systems the aggregate analysis showed the formation of the  ionic 

continuous network with the increase of electrolyte concentration. This  affects  

significantly  diffusivity  and viscosity  in  these  solutions.  

Voronoi polyhedra analysis of ILs -solvent mixtures showed that below  the IL 

mole fraction of about 0.2, the ions are well solvated by the solvent  molecules, but 

above this mole fraction they start to form contact pairs,  while the solvent molecules, 

expelled from the vicinity of the ions, self - associates. 
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Physique non linéaire, fluid es complexes  

EUR Spectrum   
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Convex integration for Euler 2 -D 

 

Responsable scientifique  : Eric Simonnet  

Laboratoire  : INPHYNI 

 

Description du projet :  

 

La finalit é du projet est de calculer une solution faible dissipative de classe C0 des 

équations  d'Euler 2-D. 

Des résultats  récents  (Isset, 2018, Buckmaster et al. Comm.Math, 2019, Giri & Radu, 2023) 

ont permis de démontrer  la conjecture d'Onsager pour les équations d'Euler en 2 -D et 3-

D en utilisant des techniques d' intégration  convexe introduite par Nash, Kuiper (1953) et 

Gromov (80s) et adaptées  aux équations  d'Euler par De Lellis et Szekelyhidi a la fin des 

années 2000s. Il s'agit d'une approche itérative  d'homogénéisations  successives 

permettant de contrôler  la norme C0 du tenseur de Reynolds via une d écomposi tion de 

Nash. 

Cette approche permet de calculer des classes de solutions faibles admissible, i.e. 

convergeant vers un profil d' énergie spécifiée  avec une r égularit é entre 0 et 1/3 (Onsager) 

pour les équations d'Euler 3D (via Mikado). Une technique similaire permet d'avoir le 

même r ésultat pour les équations d'Euler 2D mais seulement avec une r égularit é C0 

(Choffrut, Szekelyhidi).  

Du fait de la forte composante algorithmique des techniques d'int égration convexe, il est 

possible de les impl émenter num ériquement:  

dans le contexte g éom étrique pour l'embedding C1 du tore par Borelli et al.  PNAS, 2012, 

dans le contexte des équations d'Euler 3D par T.Matsumoto (2020s).  

Ce projet consiste donc a aborder le cas des équations d'Euler 2D pour la classe C0. 

L'avantage est l'aspect 2D permettant l'utilisation de r ésolution beaucoup plus fine qu'en 

3D. Ce calcul n'a jamais été  effectu é jusqu' à présent. 

Le projet a plus long terme envisage 1) de modifier l'algorithme dans un contexte 

stochastique, et/ou de Mikado intermittents  et/ou 2) d'introduire des r éseaux de 

neurones pour les it érations de Nash et/ou 3) de transposer la m éthode aux équations 

SQG (surface quasigeostrophic eqs).   
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Rhéologie des suspensions concentré es 

 

Responsable scientifique  : François Peters  

Laboratoire  : INPHYNI 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

 

Article en préparation  : 

 

Orsi Michel, Laurent Lobry, Elisabeth Lemaire, and François Peters. Mass and momentum  

detailed balance during particle migration in the pressure driven flow of a non -Brownian  

suspension.  

 

Communications orales  : 

 

Michel Orsi, Elisabeth Lemaire, Laurent Lobry, and François Peters. Simulation of pressure -driven 

flow of non -brownian suspensions : Local constitutive laws. In EuroMech Symposium - Suspension 

flows and rheology : inertia, shape and roughness matter, Nice, France, June 2023.  

 

Michel Orsi, Laurent Lobry, and François Peter s NON-BROWNIAN SUSPENSIONS IN PRESSURE-

DRIVENFLOW: NUMERICAL SIMULATIONS WITHFRAME-INVARIANT SUB-GRID CORRECTIONS. 8TH 

PACIFIC RIM CONFERENCE ON RHEOLOGY, May 15-19, 2023 

 

Description du projet :  

 

L'équipe Rhéologie des Suspensions Concentrées 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 

par des lois de comportement de fluides continus décrivant 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 encore 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 microscopiques 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 
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des liens entre ces mécanismes 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'é chelle 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"kci 

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 

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

du frottement entre particules sur la rhéologie 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) pour 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 plusieurs 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 particules jusqu'à des échelles intermédiaires 

(mésoscopiques) entre la taille des particules et les distances typiques ca ractéristiques 

des écoulements pertinents pour les applications. C'est notamment crucial pour les 

écoulements où la fraction volumique de solide et le taux de cisaillement présentent des 

gradients spatiaux et imposent donc au système une telle échelle inte rmédiaire. Ces 

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 conti nus 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 parallèle (procédure MPI). L'adaptation de la 

méthode des domaines fictifs à cet environnement, avec en particulier la parallélisation 

 

 
26 Stany Gallier, Elisabeth Lemaire, Laurent Lobry, and François Peters. A fictitious 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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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 activité 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 suivie, classique, consiste en la définition, en plus de la phas e 

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 cet te 

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. L es 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 parallélisation par la procédure MPI. Ce travail, déjà en cours depui s quelques 

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 

 

 
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. 
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déformation local). Ces mesures locales constituent une très grande valeur ajoutée pour 

l'étude quantitative des lois responsables du transport de la suspension 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 notamment permis de 

mettre en évidence le rôle primordial des contacts entre particules dans les proprié tés 

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 les 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 déterm iner la position des centres des particules. Ce 

traitement est classiquement réalisé par des méthodes morphologiques, mais cela 

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 ne plus dépendre du réglage de ces 

rctcoêvtgu."pqwu"pqwu"uqoogu"vqwtpëu"xgtu"fgu"vgejpkswgu"fƠkpvgnnkigpeg"ctvkhkekgnng0"Eg"

travail, effectué en collaboration avec Bruno Figliu zzi du Centre de Morphologie 

Mathématique de Mines ParisTech, est basé sur un algorithme 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"tëugcw"guv"eqorctëg"â"nc"­"xëtkvë"

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 p aramètres du 

réseau sont subtilement modifiés par un processus de « descente de gradient ». Ce 

 

 
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. 
33 Chen, Qifeng, Jia Xu, and Vladlen Koltun. "Fast image processing with fully -convolutionalnetworks." 

Proceedings of the IEEE  International Conference on Computer Vision. 2017.  
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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"qdvgnus au bout 

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"swg"uwt"nc"xëtkvë"vgttckp"*rqkpvu"dngwu+. 

 

 

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"

vqwv"v{rg"fg"hqtog"fg"rctvkewngu"*ewdgu."hkdtgu."gve"ƨ+"ckpuk"swƠâ"wpg"gzvgpukqp"â"fgu"kocies 

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 trans parente). 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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Wave turbulence simulations and theory  

 

Responsable scientifique  : Sergey Nazarenko  

Laboratoire  : INPHYNI 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

Zhu Y, Semisalov B, Krstulovic G, et al. Direct and Inverse Cascades in Turbulent Bose -Einstein 

Condensates[J]. Physical Review Letters, 2023, 130(13): 133001. On the cover . 

https://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRevLett.130.133001 

 

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 performed in laboratory by partners of this collaboration. In this work, large -

scale numerical simulations of different wave systems will be performed. We fouc us 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 equation  

 

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 external 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://link.aps.org/doi/10.1103/PhysRevLett.130.133001
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Etude de la turbulence d'ondes dans les fluides stratifiés et en rotation  

 

Responsable scientifique  : Giorgio Krstulovic  

Laboratoire  : Lagrange / OCA 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

Le cluster Azzurra nous a permis de réaliser de nombreuses simulations numériques directes 

d'écoulements stratifiés dans un domaine périodique à l'aide du code pseudo -spectral Fluidsim. 

Nous avons réalisé deux types de simulations : celles utilisant les équations dynamiques 

complètes, et celles où des structures non propagatives (les modes vorticaux) sont retirées 

artificiellem ent de l'écoulement à l'aide d'une projection dans l'espace spectral. Notre 

calculateur local, Azzurra et le calculateur national Jean -Zay nous ont permis d'effectuer une 

étude paramétrique en faisant varier les nombres de Froude et de Reynolds de flottabi lité sur 

plusieurs décades en réalisant plus 80 simulations.  

Nous préparons actuellement 3 articles que nous comptons soumettre à des revues à comité de 

lecture :  

- Outre l'étude des ondes, les simulations réalisées constituent une base de données utile pour 

étudier d'autres problématiques des écoulements stratifiés (compréhension des spectres 

d'énergies, détermination du coefficient de mélange, ...). Celle -ci conti ent les spectres spatiaux et 

spatio -temporelles des quantités d'intérêt, ainsi que les mesures des quantités intégrales de 

l'écoulement (taux de dissipation d'énergie, rms de la vitesse, ...). Nous préparons donc un article 

"Regimes in stratified turbulenc e forced by horizontally divergent modes analyzed from a 

comprehensive open dataset" présentant notre jeu de données, que nous prévoyons de rendre 

public.  

- Nous avons caractérisé la présence d'ondes dans les écoulements avec et sans modes vorticaux. 

Nous avons observer que retirer les modes vorticaux permettait de se rapprocher d'un système 

d'ondes, mais n'était pas suffisant pour que ces ondes interagissen t de façon faiblement non -

linéaire. Nous préparons un article "Internal gravity waves in stratified flows with and without 

vortical modes" concernant ces travaux.  

- En changeant le rapport d'aspect et la fréquence du forçage, nous avons remarqué qu'il était 

possible d'avoir une meilleure excitation des ondes, indépendamment de la présence de modes 

vorticaux. Nous prévoyons donc la préparation d'un troisième article "Toward a weak turbulence 

regime in stratified flows simulations". Nous comptons utiliser les heures de calcul restantes à 

notre projet pour réaliser des simulations analogues dans le cas des fluides en rotation.  
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