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C\\WTTC"GP"EJKHHTGU 
 

82 pŒwfu"dédiés au  calcul CPU, représentant  2 872 eŒwtu. 

6 pŒwfu"fëfkëu"cw"ecnewn"IRW."uqkv"8 cartes GPU Tesla V100, 4 cartes A100 et 12 cartes H100. 

560  To pour le stockage des données.  

1 644  796,43 ư"HT de matériel , rtguvcvkqpu"fƠkpuvcnncvkqp"1"uwrrqtv et licence logicielle 

depuis 2019. 

 

Depuis son lancement en mai 2020,  40  397 087 heures de calcul CPU et 202 682 heures 

de calcul GPU ont été utilisées.  

 

En 2025 : 

7 764 842 heures de calcul CPU ont été utilisées .  

54 802 heures de calcul GPU ont été utilisées.  

85 projets  de recherche ont dëpëhkekë"fƠune allocation de ressources.   

211 personne ls qpv"dëpëhkekë"fƠwp"eqorvg"wvknkucvgwt"uwt"C||wttc.  

63 étudiants  qpv"dëpëhkekë"fƠwp"eqorvg"fcpu"ng"ecftg"fƠwp"eqwtu.  

217 étudiants et personnels  UniEC"qpv"ëvë"ceetëfkvëu"QRCN"rct"nƠwpkxgtukvë.  

943 595,43 ư"HT dépensés en prestations de service et achats de matériel . 

69% de ces dépenses ont été financées par des laboratoires de recherche fg"nƠwpkxgtukvë0 
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HCKVU"OCTSWCPVU 
 

Mars 2025 :  

¶ Mise à jour logicielle du cluster  (OS + Slurm + drivers + firmware) . 

 

Juillet  2025 :  

¶ Déménagement du cluster depuis le Centre Inria d'Université Côte d'Azur vers le 

nouveau data center sur le campus Valrose.  

¶ Ajout de nouveau matériel  :  

o 34::"eŒwtu"ERW 

o 12 cartes GPU H100 

o 240 To de stockage supplémentaires.   
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OKUG"Â"LQWT"NQIKEKGNNG 
 

La mise à jour logicielle a été réalisée en mars.  

¶ NƠQU"guv"rcuuë"fg"EgpvQU"90;"â"Tqem{";07"uwt"vqwvgu"ngu"ocejkpgu0 

¶ Slurm est passé de la version 18.08.8 à 23.11.10. 

¶ Les drivers et firmware ont été mis à jour.  

¶ Une limitation ( 0.5 Vq+"fg"nƠgurceg"fg"uvqemcig"rct"wvknkucvgwt"uwt"ng"PHU"*1jqog+"

est mise en place. Les utilisateurs impactés ont été contactés par e -mail.  

¶ Des limites de charge sur login -hpc ont été instaurées, pour éviter que des 

utilisateurs exécutent du code directement sur cette machine et la ralentissent.  

 

Suite à la mise à jour logicielle :  

Egtvckpu"eqfgu"eqorknëu"rct"ngu"wvknkucvgwtu"qpv"fý"ìvtg"tgeqorknëu"â"nƠckfg"fƠwp"pqwxgcw"

module.  

85"oqfwngu"nqikekgnu"gzkuvcpvu"qpv"ëvë"oku"â"lqwt"qw"tëkpuvcnnëu"chkp"fƠìvtg"eqorcvkdngu"

cxge"nc"okug"â"lqwt"fg"nƠQU0" 

Un module aocc *eqorkncvgwtu"COF+"c"ëvë"clqwvë"rqwt"qrvkokugt"nƠwvknkucvkqp"fgu"

nouvelles machines pour le calcul CPU, équipées de processeurs AMD.  

Un module avec les compilateurs Intel 2025 a également été ajouté.  
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FËOËPCIGOGPV 
Le cluster a été déménagé du Centre Inria d'Université Côte d'Azur  en juillet 2025 pour 

être réinstallé dans le tout nouveau data center sur le campus Valrose  : 
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4 armoires sont dédiées au cluster Azzurra, dans lesquelles nous avons pu ajouter 

également du nouveau matériel, décrit en pages suivantes.   
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OKUG"Â"LQWT"OCVËTKGNNG 
 

Nouveau matériel  

 

35 machines PowerEdge R6625 pour le calcul CPU, chacune équipée de :  

¶ 4"rtqeguugwtu"COF"GR[E";346."5"IJ|"â"38"eŒwtu"*?"54"eŒwtu"rct"ocejkpg+ 

¶ 384 Go RAM 

 

3 machines PowerEdge R760XA  pour le calcul GPU, chacune équipée de :  

¶ 4 cartes NVIDIA H100 NVL, PCIe, 350 W-400 W, 94 Go 

¶ 4"rtqeguugwtu"Kpvgn"Zgqp"Iqnf"7642-"4"IJ|"â"4:"eŒwtu"*?"78"eŒwtu"rct"ocejkpg+ 

¶ 512 Go RAM 

 

La mémoire de la machine SMP existante a été augmentée de 512 Go de RAM, offrant 

désormais 1,5 To de RAM. 

Le stockage BeeGFS a été doublé cxge"nƠcejcv"fg"deux serveurs PowerEdge R760 , afin 

fƠqhhtkt 480 To en tout . 

 

Les machines de calcul existantes en 2024 restent incluses au cluster.  
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Matériel remplacé  

 

La machine frontale (pour la connexion  des utilisateurs) , dont la garantie expirait en janvier 

2025, a été remplacée par un serveur PowerEdge R660 . 

Le switch InfiniBand  (IB), dont la garantie était aussi expirée depuis janvier 2025, a été 

remplacé par deux switchs IB Mellanox Quantum QM8790 40 ports .  

Ng"dguqkp"fƠwp"ugeqpf"uykvej"uƠgzrnkswg"rct"nƠcwiogpvcvkqp"fw"pqodtg"fg"ocejkpgu"fg"

calcul.  Pour cette même raison  a été acheté un troisième switch ethernet , modèle  

PowerSwitch E3248P-ON, 48 x 1G RJ-45. 
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WVKNKUCVGWTU 
Fwtcpv"nƠcppëg"4245, 211 personne ls qpv"dëpëhkekë"fƠwp"eqorvg"wvknkucvgwt"uwt"C||wttc. 

(+17% par rapport à 202 4) 

Le profil des utilisateurs est le suivant  : 
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UVCVKUVKSWGU"FƠWVKNKUCVKQP 

HEURES CONSOMMÉES  

Heures CPU  

Depuis son lancement officiel en mai 2020 , 40  397 087 heures de calcul CPU ont été 

consommées.  

En 2025, ce sont 7 764 842 heures qui ont été utilisées . 

 

 2025 

Janvier 895156 

Février 1057479 

Mars 661097 

Avril  405313 

Mai 687058 

Juin 685956 

Juillet  142818 

Août  831 

Septembre  474350 

Octobre  738150 

Novembre  755332 

Décembre  813093 

 

 

 

 

 



 

 

 

14 

 

 

 

Heures GPU 

Depuis son lancement officiel en mai 2020,  202 682 heures de calcul GPU ont été 

consommées.  

En 2025, ce sont 54 802  heures qui ont été utilisées . 

 

 2025 

Janvier 3265 

Février 3176 

Mars 3246 

Avril  4314 

Mai 5387 

Juin 5840 

Juillet  830 

Août  - 

Septembre  2816 

Octobre  7865 

Novembre  10903 

Décembre  7160 
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VCWZ"FƠOCCUPATION  

 

CPU 

Environ 1 511 808  heures disponibles par mois  lwuswƠgn août, ensuite  : 2 379 852 heures . 

Vcwz"fƠqeewrcvkqp"fw"enwuvgt (CPU) uwt"nƠcppëg : 33.02% 
 

2025 

janvier  59.21% 

février  77.44% 

mars 59.92% 

avril  51.94% 

mai  45.45% 

juin  46.89% 

juillet  6.78% 

août  0.03% 

septembre  19.93% 

octobre  30.25% 

novembre  31.98% 

décembre  33.32% 

  

GPU 

8640  heures GPU disponibles par mois  lwuswƠgp"août , ensuite  : 17 280  heures . 

Vcwz"fƠqeewrcvkqp"fes ressources GPU uwt"nƠcppëg": 35.27%  
 

2025 

janvier  36.57% 

février  39.39% 

mars 49.44 % 

avril  41.82% 

mai  60.34% 

juin  67.59% 

juillet  6.33% 

août  - 

septembre  16.29% 

octobre  44.05% 

novembre  63.10% 

décembre  40.1% 
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STATISTIQUES PAR LABORATOIRE 

Laboratoires qui ont le plus utilisé l e calcul CPU  

 

 

Laboratoires qui ont le plus utilisé le calcul GPU   

 

  

38,40%

12,30%
8,80%

LAGRANGE GEOAZUR INPHYNI

TOP 3 : utilisation des CPUs

51,37%

21,43%

13,27%

ICN INRIA / I3S LAGRANGE

TOP 3 : utilisation des GPUs
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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. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

 

18 

 

 

 

FORMATIONS ET COURS AYANT EU ACCES À AZZURRA  

 

Année universitaire 2024 -2025 : 

 

¶ Telemac et parallélisme   

o GE5 Polytech'Nice -Sophia 

o M2 HydroProtech  

o Nombre de participants  : 33 

 

¶ Calcul haute performance  

o MASTER2-INUM 

o Nombre de participants  : 12 

 

Année universitaire 202 5-2026 : 

 

¶ Calcul haute performance  

o MASTER2-INUM 

o Nombre de participants  : 18 
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DKNCP"UEKGPVKHKSWG 
En 2025, 85 rtqlgvu"qpv"dëpëhkekë"fƠwpg allocation de ressources sur Azzurra  (+15% par 

rapport à 202 4). Ces projets se répartissent ainsi  : 

 

 

 

6% 8%

11%

8%

8%

21%

8%

30%

Laboratoires

Géoazur

I3S

ICN

INPHYNI

INRIA

Lagrange

LJAD

Autres

63%

21%

12%
4%

Répartition par EUR

Spectrum

Life

DS4H

Autres
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Dans le détail  : 

Géophysique interne (Géoazur; EUR Spectrum)  2 

Astrophysique (Géoazur, Lagrange; EUR Spectrum)  17 

Chimie (ICN, LJAD; EUR Spectrum) 13 

Optique (Inphyni; EUR Spectrum)  2 

Magnétohydrodynamique (Lagrange, LJAD; EUR Spectrum)  2 

Mathématiques, informatique (I3S, Inria , LJAD; EUR DS4H, Spectrum) 16 

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

Dynamique  des fluides , hydraulique urbaine  (LJAD, Géoazur ; EUR Spectrum) 4 

Droit, économie , géographie  (ERMES; EUR LexSociété Ɲ INSTAR ; EUR ELMI Ɲ EUR 

ODYSSEE) 3 

Physique non linéaire, fluides complexes (Inphyni; EUR Spectrum)  8 

 

  

2%

20%

15%

2%

2%
19%

21%

5%

4%

10%

Thèmes
Géophysique interne

Astrophysique

Chimie

Optique

Magnétohydrodynamique

Mathématiques, informatique

Biologie, santé

Dynamique des fluides,
hydraulique urbaine

Droit, économie

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

Porteur  Laboratoire  Discipline  EUR CLASSIFICATION 

Carry Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Chiavassa Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Fienga Geoazur Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Fienga Geoazur Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Lega Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Mary Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Méheut  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Méheut  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Michel  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Michel  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

PƠFkc{g Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

PƠFkc{g Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Niccolini  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Parmentier  Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Slezak Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Tanga Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Tanga Lagrange Astrophysique  Spectrum  Astrophysique  

Becavin IPMC Pharmacologie  Life Biologie, santé  

Besse IBV Biologie  Life Biologie, santé  

Blin  LP2M Médecine  Life Biologie, santé  

Bottini  MD lab / MSI  Médecine  Life Biologie, santé  

Braendle  IBV Biologie  Life Biologie, santé  

Cerezo C3M Médecine  Life Biologie, santé  

Cristofari  IRCAN Médecine  Life Biologie, santé  

Danchin  Agrobiotech  Génomique  Life Biologie, santé  

Delaunay  IBV Biologie  Life Biologie, santé  

Dominguez  C3M Médecine  Life Biologie, santé  

Gauci UR2CA-iULS Médecine  Life Biologie, santé  

Glaichenhaus  IPMC Pharmacologie  Life Biologie, santé  

Hubstenberger  IBV Biologie  Life Biologie, santé  

Hudry  IBV Biologie  Life Biologie, santé  

Hug LAMHESS Médecine  DS4H Biologie, santé  

Liti  IRCAN Médecine  Life Biologie, santé  

Milanesio  IRCAN / MSI Biologie  Life Biologie, santé  

Mograbi  IHU-Respirera Médecine  Life Biologie, santé  

Antonczak  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Azoulay  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Cassam-Chenaï LJAD Chimie  Spectrum  Chimie  

Dumont  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Fiorucci  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Fiorucci  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Fontaine -Vive ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Mija ICN Chimie  Spectrum  Chimie  
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Nothias  ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Ronco ICN Chimie  Spectrum  Chimie  

Kalugin  - Chimie  - Chimie  

Kalugin  - Chimie  - Chimie  

Kyrychenko  - Chimie  - Chimie  

Constant  Ermes Droit  LexSociété Droit, économie  

Czellar  INSTAR Economie  ELMI Droit, économie  

Fox ESPACE Géographie  Odyssee Géographie  

Vincenzi  LJAD Mécanique des fluides  Spectrum  Dynamique des fluides  

Brenner  LJAD Mécanique des fluides  Spectrum  Hydraulique urbaine  

Delestre  LJAD Mécanique des fluides  Spectrum  Hydraulique urbaine  

Petit  Geoazur Mécanique des fluides  Spectrum  Hydraulique urbaine  

Ampuero  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Duclaux  Geoazur Géophysique  Spectrum  Géophysique interne  

Marcotte  LJAD Mathématiques  Spectrum  Magnétohydrodynamique  

Ponty  Lagrange Mécanique des fluides  Spectrum  Magnétohydrodynamique  

Antonini  I3S Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Bossy Inria  Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Caillau  LJAD Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Comet  I3S Biologie/Informatique  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Faron I3S Informatique  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Gandon  Inria  Informatique  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Goudon  LJAD Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Lanteri  Inria  Mathématiques  Spectrum  Mathématiques, informatique  

Nguyen  I3S Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Pasquier I3S Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Rey I3S Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Sassatelli I3S Informatique  DS4H Mathématiques, informatique  

Villata  Inria  Informatique  DS4H 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  

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

Homann  Lagrange 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  

¶ Planetesimal gravitational collapse in a gaseous environment: Thermal and dynamic 

evolution  Segretain, P.; Méheut, H.; Moreira, M.; Lesur, G.; Robert, C. & Mauxion, J., A&A, EDP 

Sciences, 2024, 692, A118 

¶ Combining machine learning and electrophysiology for insect odorant receptor studies. A. 

Comte, S. Fiorucci, E. Jacquin-Joly, in Olfactory receptors: methods and protocols, Methods 

Mol. Biol. (2025), accepted. 

¶ Accelerating Ligand Discovery for Insect Odorant Receptors. A. Comte, M. Lalis, L. Brajon, R. 

Moracci, N. Montagné, J. Topin, E. Jacquin-Joly, S. Fiorucci. Int. J. Biol. Sci. 2025, 21(5), 2101-2117. 

¶ Ligand discrimination in hOR1A1 based on the capacitive response. A. Lagunas, C. Belloir, M. 

Lalis, L. Briand, J. Topin, P. Gorostiza, J. Samitier. Biosens Bioelectron. 2025, 271, 117000. 

¶ Study and Optimization of the Selectivity of an Odorant Binding Protein -based 

Bioelectronic Nose. M. El Kazzy, M. Lalis, C. Hurot, J.S. Weerakkody, R. Mathey, C. Saint-Pierre, 

A. Buhot, T. Livache, J. Topin, L. Moitrier, C. Belloir, L. Briand, Y. Hou. Biosens. Bioelectron 2025, 

268, 116879. 

¶ C"Eqortgjgpukxg"Cpcn{uku"qh"Qnhcevqt{"Tgegrvqt"Fgqtrjcpk|cvkqp0"O0"Ncnku."O0"JncfkŠ."U0"Cdk"

Khalil, C. Deroo, C. Marin, M. Bensafi, N. Baldovini, L. Briand, S. Fiorucci, J. Topin. Chem. Senses 

2024, 49, bjae037. 

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

balance during particle migration in the pressure -driven flow of frictional non -brownian 

suspensions. Journal of Fluid Mechanics, 998 :A16, 2024. 

¶ Michel Orsi , Laurent Lobry , Elisabeth Lemaire , François Peters; The effect of coupled friction 

and adhesion on the rheology of non -Brownian dense suspensions. J. Rheol. 1 July 2025; 69 

(4): 515Ɲ539 

¶ Jourdon, A., May, D. A., Hayek, J. N., & Gabriel, A.ȤA. (2025). 3D reconstruction of complex fault 

systems from volumetric geodynamic shear zones using medial axis transform. 

Geochemistry, Geophysics, Geosystems, 26, e2025GC012169. 

https://doi.org/10.1029/2025GC012169   

¶ Simonnin, A; Parmentier, V. et al. Time-resolved absorption of six chemical species with 

MAROON-X points to a strong drag in the ultra -hot Jupiter TOI -1518 b Astronomy & 

Astrophysics, Volume 698, id.A314, 24 pp. https://hal.science/hal -05134227v1 

¶ Dernoncourt, F., Avrillon, S., Logtens, T., Cattagni, T., Farina, D. and Hug, F. (2025), Flexible 

control of motor units: is the multidimensionality of motor unit manifolds a sufficient 

condition?. J Physiol, 603: 2349-2368. https://doi.org/10.1113/JP287857  

https://doi.org/10.1029/2025GC012169
https://hal.science/hal-05134227v1
https://doi.org/10.1113/JP287857
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¶ "Development of a reliable, sensitive, and convenient assay for the discovery of new eIF5A 

hypusination inhibitors", O. Benaceur, P. Ferreira Montenegro, M. Kahi, F. Fontaine -Vive, N. 

M. Mazure, M. Mehiri, F. Bost, P. Peraldi, PLOS One, 2025, 20(2), e0308049 

¶ "CuMgϜGaSϞ: A novel photocatalyst with promising properties", Hocine H., Khelfaoui F., Al -

Douri Y., Boudia K., Fontaine -Vive F. et al., Multidiscipline Modeling in Materials and 

Structures, 2025, 21 (3): 501Ɲ519 

¶ "Silver- and Gold -Catalyzed Divergent Cascade Cycloisomerization / [3 + 2] versus [2+2+1] 

Cycloaddition towards a Stereoselective Access to Heterohexacyclic Derivatives", E. 

Gentilini, A. Bouschon, V. Davenel, F. Fontaine -Vive, J.-M. Fourquez, V. Michelet,  Chemical 

Science, 2025 

¶ "Ruthenium -Catalyzed Enyne Metathesis: an Entry to Functionalized Azaborine 

Heterocycles", Mao K., Fontaine -Vive F., Melot R, Michelet V., Organic Letters, 2025, 27, 12, 

2952Ɲ2957 

¶ A robust, discrete -gradient procedure for optimisation with time -dependent PDE and norm 

constraints. Mannix, P.M., Skene, C.S., Auroux, D. & Marcotte, F. SMAI Journal of 

Computational Mathematics 10, pp 1 -28 (2024). 

¶ Singlan, Nina, Fadi Abou Choucha, and Claude Pasquier. "A new Similarity Based Adapted 

Louvain Algorithm (SIMBA) for active module identification in p -value attributed biological 

networks." Scientific Reports 15.1 (2025): 11360. HAL : hal-05020436 v1 DOI : 10.1038/s41598-025-

95749-6 

¶ Yannick Ponty, Helene Politano, Annick Pouquet. Intermittency assessed through a model 

of kurtosis -skewness relation in MHD in fast dynamo regimes,  Journal of Plasma Physics. 

91(2):E69 2025 https://doi.org/10.1017/S0022377825000169  

¶ Pouquet, A., Marino, R., Politano, H., Ponty, Y., and Rosenberg, D.: Intermittency in fluid and 

MHD turbulence analyzed through the prism of moment scaling predictions of multifractal 

models,  Nonlin. Processes Geophys., 32, 243Ɲ259, 2025 https://doi.org/10.5194/npg -32-243-

2025  

¶ Hug F, Dernoncourt F, Avrillon S, Thorstensen J, Besomi M, van den Hoorn W, Tucker K. Non -

homogeneous distribution of inhibitory inputs among motor units in response to 

nociceptive stimulation at moderate contraction intensity. J Physiol. 2025 Jun;603(11): 3445-

3461. doi: 10.1113/JP288504. Epub 2025 May 31. PMID: 40449022; PMCID: PMC12148210.  

¶ Lega, E. , Morbidelli, A., Masset ,F. and Béthune W. Exploring the formation of multiple dust -

trapping rings in the inner Solar System. A&A, 702, A45 (2025)  https://doi.org/10.1051/0004 -

6361/202555284  

¶ A mixture -like model for tumor -immune system interactions . C. Tayou Fotso, S. Girel, F. 

Anjuere, V. M. Braud, T. Goudon, F. Hubert. J. Theor. Biol., 111738, 2024.  

¶ Balossi, R., P. Tanga, M. Delbo, A. Cellino, and F. Spoto 2025. An ancient L -type family 

associated with (460) Scania in the middle main belt as revealed by Gaia DR3 spectra. 

Astronomy and Astrophysics 702, A239. https://doi.org/10.1051/0004 -6361/202555527 

¶ Minker, K., and 22 colleagues 2025. A dynamical dichotomy in large binary asteroids. 

Astronomy and Astrophysics 701, A42. https://doi.org/10.1051/0004 -6361/202554973 

https://doi.org/10.1017/S0022377825000169
https://doi.org/10.5194/npg-32-243-2025
https://doi.org/10.5194/npg-32-243-2025
https://doi.org/10.1051/0004-6361/202555284
https://doi.org/10.1051/0004-6361/202555284
https://doi.org/10.1051/0004-6361/202555527
https://doi.org/10.1051/0004-6361/202554973
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¶ Aurélien Crida, Clément Baruteau, Jean -François Gonzalez, Frédéric Masset, Paul Segretain, 

et al.. The reflex instability: exponential growth of a large -scale m = 1 mode in astrophysical 

discs. Open Journal of Astrophysics , 2025, 8, ἂ10.33232/001c.143230ἃ. ἂhal -05222976ἃ 

¶ Labarre, V., Krstulovic, G., & Nazarenko, S. (2025). Wave-kinetic dynamics of forced -dissipated 

turbulent internal gravity waves.  Physical Review Letters , 135(1), 014101. 

¶ Kyrychenko A., Prud M. V., Lohachova K. O., Prezhdo O. V., Kalugin O. N. Native folding 

stability of the main protease of coronavirus SARS -CoV-2 on a gold surface. J. Phys. Chem. 

Lett. 2025, 43 (16), 11222-11229. doi: 10.1021/acs.jpclett.5c02743 

¶ Dikarieva .̠,  Koverga V., Kalugin .̨ Local structure and Li -ion transport mechanism  in 

LiFSI/DME/BTFE electrolyte revealed by  molecular dynamics simulation.    Kharkov 

University Bulletin; Chemical Series,  No 45(68) 2025. 

 

 

Conférences   

¶ Planetesimal gravitational collapse in a gaseous environment, Auteurs: Segretain, P.; Méheut, 

H.; Moreira, M. Conférence de la Société Française d'Astronomie et d'Astrophysique 

(Marseille) . 

¶ A Deep Metric Learning Approach for Olfactory Mixture Discriminability. M. Lalis, S. Fiorucci, 

L0"Vqrkp."O0"JncfkŠ0"TGEQOD1KUED"Eqphgtgpeg"qp"Tgiwncvqt{"("U{uvgou"Igpqokeu"ykvj"

DREAM Challenges (RSGDREAM 2024). Madison (Wisconsin, USA), 1-3 October 2024.  

¶ Molecular basis of mammalian sweet taste detection. S. Fiorucci, L. Briand. 19th International 

Symposium on Olfaction and Taste (ISOT), Reykjavik (Islande), 22 et 26 juin 2024  

¶ Olfaction under the lens of a computational microscope. L0"Vqrkp."L0"Rcecnqp."O0"JncfkŠ."E0"

Belloir, L. Briand, S. Fiorucci. 19th International Symposium on Olfaction and Taste (ISOT), 

Reykjavik (Islande), 22 et 26 juin 2024.  

¶ Encoding Odor: Bridging Smell and Combinatorial code using M2OR database. M. Lalis, M. 

JncfkŠ."U0"C0"Mjcnkn."N0"Dtkcpf."U0"Hkqtweek."L0"Vqrkp."3;vj"Kpvgtpcvkqpcn"U{orqukwo"qp"Qnhcevkqp"

and Taste (ISOT), Reykjavik (Islande), 22 et 26 juin 2024. 

¶ Celian Ringwald, Fabien Gandon, Catherine Faron, Franck Michel, Hanna Abi Akl. Kastor: 

Fine-tuned Small Language Models for Shape -based Active Relation Extraction. Extended 

Semantic Web Conference 2025, Jun 2025, Portoroz, France. ἂhal -05078493ἃ 

¶ Fienga et al. Updates on the INPOP ephemerides . Symposium 401 de l'IAU  (2025) 

¶ Murray, A PCA based effective model for asteroid accelerations . Symposium 401 de l'IAU  

(2025) 

¶ V. Mariani et al. Boosting decision trees for Main Belt Asteroid selection in planetary 

ephemerides . Symposium 401 de l'IAU  (2025) 

¶ Michel Orsi, Elisabeth Lemaire, Laurent Lobry, and François Peters. Detailed mass and 

momentum balances during particle migration in the pressure -driven channel flow of 

frictional non -brownian suspensions. In 12th International Conference on Multiphase flow, 

Toulouse, France, May 2025. 

https://dx.doi.org/10.33232/001c.143230
https://hal.science/hal-05222976v1
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¶ Michel Orsi, Elisabeth Lemaire, Laurent Lobry, and François Peters. Rheology of non -

brownian suspensions of adhesive and frictional particles via particle -resolved numerical 

simulations. In AERC 2025 - The Annual European Rheology Conference., Lyon, France, 2025. 

¶ M. Elsawy, A. Gobé, G. Leroy, S. Lanteri and C. Scheid. Advanced computational design of 

complex nanostructured photonic devices using high order discontinuous Galerkin 

methods and statistical learning global optimization. Proceedings of the Emerging 

Technologies in Computational Sciences for Industry, Sustainability and Innovation - Math 

to Product 2023 Conference. Lecture Notes in Computational Science and Engineering, 

Springer, Volume 146, to appear (2025)  

¶ M. Elsawy, A. Gobé, G. Leroy and S. Lanteri. Inverse Design of Photonic Devices with Statistical 

Learning -Based Global Optimization Algorithms. 46th PIERS (PhotonIcs and 

Electromagnetics Research Symposium), Abu Dhabi, UAE., 4 -8 May 2025 

¶ "A Remarkable Catalyst -Free Photochemical Alkene Hydrophosphination with 

Bis(trimethylsilyl)phosphonite", E. Bréger, J. Dussart -Gautheret, R. Taakili, F. Fontaine -Vive, C. 

C. Cummins, R. Benhida, JACS Au, 2025, 5, 6, 2861Ɲ2870 

¶ L. Pradi, T. Jiang, M.Feraud, M. Bekbergenova, Y. Taghzouti and L. F. Nothias, An AI Pipeline 

for Scientific Literacy and Discovery: a Demonstration of Perspicacité -AI integration with 

Knowledge Graphs, ISWC2025 

¶ Balossi, R. and P. Tanga 2025. Post-impact self -gardening: a poorly known mechanism with 

consequences on the properties of asteroid surfaces. EPSC -DPS Joint Meeting 2025 (EPSC-

DPS2025 EPSC-DPS2025-486. https://doi.org/10.5194/epsc -dps2025-486 

¶ Liu, Z., D. Hestroffer, J. Desmars, R. Lallemand, P. David, and L. Liberato 2025. Binary system 

dynamics and physical property analysis using Gaia astrometry. EPSC -DPS Joint Meeting 

2025 (EPSC-DPS2025 EPSC-DPS2025-1274. https://doi.org/10.5194/epsc -dps2025-1274 

¶ Liberato, L., D. Mary, P. Tanga, J. Desmars, R. Lallemand, Z. Liu, and D. Hestroffer 2025. Updated 

method for binary asteroid search in Gaia FPR. EPSC -DPS Joint Meeting 2025 (EPSC-DPS2025 

EPSC-DPS2025-814. https://doi.org/10.5194/epsc -dps2025-814 

¶ Tores, J., Ancarani, E., Sun, R., Sassatelli, L., Wu, H.-Y., & Precioso, F. (2025). Improving concept -

based models for challenging video interpretation. In Proc. ACM Int. Conf. Multimedia, 

Dublin, Ireland.  

¶ Elisa Ancarani, Julie Tores, Rémy Sun, Lucile Sassatelli, Hui -Yin Wu, and Frederic Precioso. 

2025. Leveraging Concept Annotations for Trustworthy Multimodal Video Interpretation 

through Modality Specialization. In Proceedings of the 1st International Workshop on 

Cognition -oriented Multimodal Affective and Empathetic Computing (CogMAEC '25). 

Association for Computing Machinery, New York, NY, USA, 11Ɲ19. 

https://doi.org/10.1145/3746277.3760415  

¶ Guinard, A., Fienga, A., Mémin, A., Ganino, C. 2024. Coupled tidal tomography and thermal 

constraints for probing Mars viscosity profile. AGU Fall Meeting Abstracts.  

¶ ENHANCED EFFICACY OF A SPECIFIC HDAC3 INHIBITOR IN COMBINATION WITH 5-

AZACITIDINE AGAINST DIFFUSE LARGE B-CELL LYMPHOMA. Emilio M. Serrano-Lopez, 

Calixte Calaud, Leonie A. Cluse, Izabela Todorovski, Thomas Mardivirin, Matt Teater, 

Abdelillah Maarad, Noura Tawfic, Sophia Rutaquio, Peter J. Fraser, Killian Guiraud, David 

https://doi.org/10.5194/epsc-dps2025-486
https://doi.org/10.5194/epsc-dps2025-1274
https://doi.org/10.5194/epsc-dps2025-814
https://doi.org/10.1145/3746277.3760415
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Yoannidis, Tim Semple, Emeline Kerreneur, Arnaud Jacquel, Ari M Melnick, Ricky W. 

Johnstone, Pilar M. Dominguez. 2025 FASEB Hematological Malignancies conference 

(Southbridge MA, USA) 

¶ H. Meheut, F. Gerosa, J. Bec. A unique solution to overcome the barriers to planetesimal 

formation at low dust -to -gas ratio. Semaine de l'astrophysique française , 2025, Toulouse, 

France. ἂhal -05343429ἃ 

¶ Maëline Baillet, Matteo Geraci, Tiberio Potenza, Théo Salinas, Mohammed Assaba, Florian 

Cordier, Pierfranco Costabile, Olivier Delestre, Margherita Lombardo and Roger Moussa. 

Novel methodology for strategic mesh refinement in two -dimensional (2D) rainfall -runoff 

simulations. SIMHYDRO 2025 

 

 

Workshops  et autres  présentations orales   

¶ Planetesimal gravitational collapse in a gaseous environment, Auteurs: Segretain, P.; Méheut, 

H.; Moreira, M. Présenté à : 

o Idefix User days (Grenoble)  

o Biphasic meeting (Nice)  

o Les disques et la formation planétaire à l'ère du JWST et de l'ELT (Roscoff)  

¶ Présentation de Rila Hilma  donnée  lors de  International Conference on Sustainable Coral 

Reefs, Manado, North. Sulawesi, Indonesia, 13-15 December 2024 . 

¶ How chirality affects the sense of smell ? A study by a combination of AI and sensory 

cpcn{uku0"L0"Vqrkp."O0"JncfkŠ."O0"Ncnku."U0"C0"Mjcnkn."U0"Hkqtweek."Ejktcnkv{."M{qvq"*Lcrcp+"42460 

¶ Navigating the unknown: unearthing novel ligand of insect odorant receptor through a 

predictive docking workflow. A. Comte, M. Lalis, E. Jacquin-Joly, S. Fiorucci. Club de 

Neurobiologie des Invertébrés, Gif -sur-Yvette, 30 et 31 mai 2024 

¶ In silico approaches expand the chemical space of insect odorant receptors  A. Comte, M. 

Lalis, G. Caballero-Vidal, N. Montagné, C. Meslin, S. Fiorucci, E. Jacquin-Joly. XXVII 

International Congress of Entomology (ICE2024); Dubai (Quatar), 25 -30 August 2024. 

¶ Mahe Cloé, Eric Slezak - Séminaire Institut Interdisciplinaire Intelligence Artificielle (3IA) le 

16 mai 2025 - "First robust census of binary supermassive black holes : Deep Learning 

Techniques applied to the Euclid space mission."  

¶ Colin Brisson, Ayoub Kahfy, Marc Bui, Frédéric Constant, « Named Entity Recognition in 

Context: Edit_Dunhuang team Technical Report for Evahan2025 NER Competition », 

Proceedings of the Second Workshop on Ancient Language Processing, pp 176 Ɲ181. 

¶ Blind Identification of Subcritical Dynamo Equilibria. F. Marcotte, P. Mannix, Y. Ponty, C. 

Skene, S. Tobias . ICTW Durham 2025. 

¶ L. Pradi, T. Jiang, M.Feraud, M. Bekbergenova, Y. Taghzouti and L. F. Nothias, Perspicacité-AI. 

Metabolomics Symposium, Jul 2025, Nice, France. ἂhal -05233151ἃ 

¶ HAMONOU Eliott, PAPAICONOMOU Nicolas, KUNZ Werner, ANTONCZAK, TOURAUD Didier. 

Coffee, tea and chocolate: which methylxanthine do you prefer? The International 

Symposium on Gr*een Chemistry ISCG2025, 12-16 mai 2025, La Rochelle, France. 

https://hal.science/hal-05343429v1
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Thèses  

¶ Ocvgl"JncfkŠ."uqwvgpwg"ng"3;12814246"gv"kpvkvwnëg"Itcrj"pgwtcn"pgvyqtmu"cpf"rtqvgkp"

language models to reveal the combinatorial code of olfaction.  

¶ Maxence Lalis, soutenue le 11/12/2024 et intitulée Numerical and analytical modeling of 

olfaction.  

¶ Modeling of the interactions between tumor growth and immune response, C. Tayou Fotso, 

PhD thesis, Univ. Cote d'Azur, july 2025, https://hal.science/tel -05322358v1  

¶ Antoine Collin. Annotation cellulaire automatique pour la construction d'un atlas cellulaire. 

Médecine humaine et pathologie. Université Côte d'Azur, 2024. Français.  ἂNNT : 

2024COAZ6039ἃ. ἂtel -04991529ἃ 

¶ Adrien Simonnin. Thèse de Doctorat: Exploration de la diversité physique des exoplanètes 

et des naines brunes à travers la spectroscopie infrarouge à très haute résolution au VLT et 

à l'ELT. Ecole Doctorale Sciences Fondamentales et appliquées (EDSFA). Laboratoire 

Lagrange.  

¶ Thèse de Justine Labory. Développement d'une approche de médecine personnalisée pour 

améliorer le diagnostic des maladies mitochondriales.  Wpkxgtukvë" Eövg" fƠC|wt." 42470"

https://theses.fr/2025COAZ6018   

¶ Thèse de doctorat de Nicolas Valade . Turbulence quasi -géostrophique de surface . 2025, 

Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt0"https://theses.fr/s345052  

 

Posters  

¶ In silico approaches expand the chemical space of insect odorant receptors, A. Comte, M. 

Lalis, G. Caballero-Vidal, N. Montagné, C. Meslin, S. Fiorucci, E. Jacquin-Joly, ICE 2024 Kyoto, 

25-30 aout 2024  

¶ Combining AI and mass spectrometry to analyze odorant molecules. J.B. Coffin, R. Krafft, S. 

Antoniotti, S. Fiorucci. 19th International Symposium on Olfaction and Taste (ISOT), 

Reykjavik (Islande), 22 et 26 juin 2024  

¶ Navigating the unknown: unearthing novel ligand of insect odorant receptor through a 

predictive docking workflow. A. Comte, M. Lalis, E. Jacquin -Joly, S. Fiorucci. 19th International 

Symposium on Olfaction and Taste (ISOT), Reykjavik (Islande), 22 et 26 ju in 2024 

¶ Mahe Cloé - Colloque des doctorants de deuxième année de l'Ecole Doctorale SFA, le 20 

mai 2025 - Poster "First robust census of binary supermassive black holes : Deep Learning 

Techniques applied to the Euclid space mission."  

¶ Rquvgt"fcpu"nc"Eqphgtgpeg"$Yj{"Icnczkgu"Ectg"Cdqwv"CID"Uvctuƣ"Pqxgodgt"39Ɲ21, 2025 in 

Santiago, Chile. Evolution vers des modèles binaires d'une étoile AGB. Tomassini et al.  

https://hal.science/tel-05322358v1
https://www.theses.fr/2024COAZ6039
https://www.theses.fr/2024COAZ6039
https://theses.hal.science/tel-04991529v1
https://theses.fr/2025COAZ6018
https://theses.fr/s345052


 

 

 

29 

 

 

 

¶ L. Pradi, T. Jiang, M.Feraud, M. Bekbergenova, Y. Taghzouti and L. F. Nothias, Perspicacité-AI: 

An AI-Pipeline for Accelerating Scientific Education and Research. Metabolomics 2025, Jun 

2025, Prage, Czech Republic. ἂhal -05232923ἃ 

¶ ƢAutomatic Segmentation of Forearm Bones Using Deep Learning Approaches". T. Aguilar 

Vidal, R. Cremese, R. Winter, I. Costantini, T. Poujade, J.-B. Masson, M.-O. Gauci. The 25th 

Annual Meeting of the International Society for Computer Assisted Orthopaedic Surgery 

(CAOS) in Davos, Switzerland, from June 16th to 19th 2025.  

¶ Ugiogpvcvkqp"cwvqocvkswg"fgu"qu"fg"nƠcxcpv-dtcu"â"nƠckfg"fƠcrrtqejgu"fƠcrrtgpvkuucig"

profond . Théo Aguilar Vidal  ; Jean-Baptiste Masson ; Robin Cremese ; Remy Winter ; Isa 

Costantini ; Thibault Poujade ; Marc -Olivier Gauci . Troisième édition du Colloque Français 

d'Intelligence Artificielle en Imagerie Biomédicale (IABM 2025) du  17 au 18 Mars 2025 à Nice. 

¶ Inès Krawczyk et al., Poster meeting ICON "A systems biology approach to analyze the 

synchronization of cellular circadian clocks " 2025  

¶ Inès Krawczyk et al, Poster meeting DYNABIO "A systems biology approach to analyze 

intercellular coupling between peripheral circadian clocks" 2026  

¶ KUUSK Katarina-Liyza, BASSARD Jean-Etienne, ANTONCZAK Serge. CHIL, the hidden 

architect of the isoflavonoid metabolon? XXXII International Conference on Polyphenols, 

7-10 July, Turku, Finland. 

¶ DAVID Lucas, ANTONCZAK Serge, HASELMAIR-GOSCH Christian, HALBWIRTH Heidi. Study 

of Enzyme substrate specificity by molecular dynamics approaches applied to DFR, a key 

enzyme in polyphenols biosynthesis. XXXII International Conference on Polyphenols, 7 -10 

July, Turku, Finland.   

 

Stages et projets étudiants niveau master  

¶ Analyse des données exowinds de KELT -20b: Rapport de stage de Valentin De Lia, master 

MAUCA (2025). 

¶ Etude de l'atmosphère de WASP -121b et comparaison aux données JWST: rapport de Stage 

Pablo Drake, master MASS (2025). 

¶ Rapport de stage de Lucie Bolelli «  Analyse expérimentale des oscillations biologiques de 

12 heures ». Master 1 Sciences de la Vie  ; Parcours Bioinformatique et Biologie 

Computationnelle (2025)  

¶ Tcrrqtv"fg"uvcig"fg"Vjëq"Nnqrku0"Fggr"Ngctpkpi"rqwt"nc"Fëvgevkqp"fƠGzqvgttgu. Ecole : ENSTA 

Bretagne (2025) 

¶ Rapport de stage de Loup Doinel «Apprentissage automatique appliqué au raisonnement 

argumentatif.  », GRENOBLE INP Esisar (2025). 

¶ Rapport de stage de Yani Kedjar «  Dynamique de reconnaissance de récepteurs olfactifs : 

une  ectvqitcrjkg"â"nƠëejgnng"oqnëewncktg ». Master Sciences du Vivant : parcours recherche 

en biologie et santé, U. Lorraine  (2025) 

¶ Tcrrqtv"fg"uvcig"fg"Lqtig"Ecttgpq"Fqpquq"ƢF{pcokeu"cpf"uvcvkuvkeu"qh"swcpvk|gf"xqtvkegu"

kp"c"fkumƣ0"Ocuvgt"QCO<"Hwpfcogpvcn"rj{ukeu"cpf"crrnkecvkqpu"*4247+0 
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Projets impliquant des ingénieurs MSI 

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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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 ). 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

Thèse de Justine Labory. Développement d'une approche de médecine personnalisée pour 

améliorer le diagnostic des maladies mitochondriales.  Wpkxgtukvë" Eövg" fƠC|wt." 42470"

https://theses.fr/2025COAZ6018   

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 métabol iques 

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 MM peuvent être causées par des variants pathogènes affectant soit l'ADNmt, soit les 

iêpgu"pwenëcktgu0"Ngwt"fkcipquvke"pëeguukvg"nƠkfgpvkhkecvkqp"fw"iêpg"tgurqpucdng0  

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

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

patient sur deux est en impasse diagnostique, le gène responsable restant incon nu. 

NƠcttkxëg" fw" uëswgpécig" fg" n)gzqog" *YGU+" gv" fw" uëswgpécig" fw" iëpqog" *YIU+" c"

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 

https://theses.fr/2025COAZ6018


 

 

 

33 

 

 

 

ou monoallélique et pour identifier des variants introniques profonds affectant l'épissage, 

lorsqu'il est utilisé en combinaison avec le WES (9). Pour   ngu"OO."nƠwvknkucvkqp"fw"TPCugs"

ejg|"6:"rcvkgpvu"pqp"fkcipquvkswëu"crtêu"wp"YGU"c"rgtoku"fƠcwiogpvgt"ng"taux de réussite 

de 10% (10). Dans ce contexte, le développement de nouvelles approches bio -

informatiques est essentiel pour résoudre l'impasse diagnostique et améliorer notre 

connaissance des maladies mitochondriales (11).   

 Objectifs :   

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

séquençage (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"

sur une 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 

variants 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 es 

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 

kpxgtug"*rgw"fg"xctkcdngu"gv"dgcweqwr"fƠqdugtxcvkqpu+0"Eqoog"n)gzrtguukqp"fgu"iêpgu"
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dépend des tissus, les données de séquençage 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 permett ra de 

hiérarchiser les gènes candidats. Pour caractériser les variants de 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 modules 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 RNA seq, 

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 n otamment 

des données du consortium Geuvadis (12), fournissant des données 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  

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, UniCA). Le MDLab a été créée pour renforcer le 

dialogue entre les chercheurs en « data sciences » et ceux du domaine m édical. Enfin 

lƠëquipe « Génétique des Maladies Mitochondriales » à lƠIRCAN assurera la validation 

fonctionnelle in vivo itäeg"â"ugu"eqorëvgpegu"uwt"nƠëvwfg"fgu"hqpevkqpu"okvqejqpftkcngu"

et aux modèles cellulaires et murins disponibles.   
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Monitoring coral reef health based on non -invasive photo colony analysis 

by AI machines  

 

Description  : 

 

Coral health, like human health, is complex and multifactorial, making it difficult, if not 

impossible, to describe based on a single variable. Disease and/or bleaching are 

commonly used as the sole determinant of coral colony health. In accordance with th e 

Yqtnf"Jgcnvj"Qticpk|cvkqp"*YJQ+"fghkpkvkqp"qh"jgcnvj"*Ƣrj{ukecn."ogpvcn"cpf"uqekcn"ygnn-

dgkpi."pqv"ogtgn{"vjg"cdugpeg"qh"fkugcugƣ+."kv"ku"pgeguuct{"vq"eqpukfgt"qvjgt"hcevqtu"vjcp"

the presence/absence of pathology to define coral health.  

In other words, a reference diagnosis on coral health is still lacking.   

A combination of visual attributes related to the health of a coral colony, which can easily 

be extracted from colony photographs, could be used to define the health status of a given 

colony: bleaching, contact with algae (macroalgae, turf and CCA), boring  organisms, 

predation, contact with sediment, tissue loss, pigmentation, and disease. Thus, IRCAN 

analyzed these visual attributes in more than 1000 colonies sampled across the Pacific 

during the Tara -Pacific expedition for which IRCAN has a vast collectio n of molecular data. 

In two different genera (Pocillopora and Millepora), these attributes can explain specific 

transcriptional signatures linked to coral health and disease (immunity, extracellular 

matrix, signal transduction...), reinforcing the idea tha t they can serve as surrogate markers 

of coral colonies health.    

How these coral attributes can be used to define the health status of coral reefs was 

studied in collaboration with Universitas Papua (UNIPA) / Faculty of Fisheries and Maritime 

Studies Ɲ in partnership with Misool Foundation at sites of contrasting reefs around 

Manokwari and the south of Misool (intact, damaged, polluted, restored). A statistical 

analysis showed that the distribution of the 9 attributes among many coral colonies per 

site is a characteristic of the original reef, allowing image analysis to be used as a rapid way 

to track health status and the evolution of coral reefs. Thus, in parallel, from the photos 

taken in Manokwari and Misool, the Maison de la Modélisation, de la Simulation et des 

Kpvgtcevkqpu" *OUK." Wpkxgtukv{" Eövg" fƠC|wt+" dwknv" " CK-based machines to automatically 

recognize the 9 health -related attributes that IRCAN annotated manually underwater.  
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The effectiveness of these tools in detecting and extracting attributes from coral photos 

in seconds is comparable to the levels of two different annotators/divers who would 

manually annotate the same colony after diving. A publication on these results is currently 

being prepared for submission.  

In addition, a database is constructed to analyze photos in real time and with a rendering 

of the results per listed site. Such an approach should be useful for future coral 

ecophysiology studies and reef monitoring.   
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Chimie  

EUR Spectrum   
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Geqnqikg"ejkokswg"kpxgtug"<"etkdncig"xktvwgn"cuukuvë"rct"nƠKC"fgu"tëegrvgwtu"

olfactifs d'insectes  

 

Responsable scientifique du projet  : Sébastien Fiorucci  

Laboratoire  : ICN 

 

Description  : 

 

Le projet vise à accélérer la découverte de sémiochimiques 

pour la lutte biologique contre les insectes en utilisant les 

approches de criblage virtuel guidée par l'IA des récepteurs 

olfactifs des insectes. L'objectif est de définir l'espace olfactif 

des espèces étudiées, de mieux comprendre le 

hqpevkqppgogpv"fg"ngwtu"tëegrvgwtu"qnhcevkhu"gv"fƠkfgpvkhkgt"fg"

nouvelles molécules actives sur leur comportement. Les 

retombées attendues sont importantes dans des domaines 

aussi variés que la protection des cultures , la santé humaine et 

animale, la pollinisation ou la bioconservation, via le contrôle ciblé des comportements 

olfactifs des insectes.  
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Dynamics of protein -ligand and peptides -ligands elucidated at the 

molecular and atomic levels  

 

Responsable scientifique : Elise Dumont  

Laboratoire :  ICN 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

¶ Un article soumis à Inorg. Chem. "Site Specific Study of the Supramolecular Interaction Between 

Amyloid Beta Peptides and the Polyoxometalate [ ɻ-SiW11O39]8- Using NMR and Computational 

Methods" , A. Roux, L. Decremoux, C. Aldoma, I. C. Stoltze, S. Bentaleb, X. Chen, G. Bertho, C. 

Caradeuc, E. Dumont, C. Hureau, S. Blanchard, N. Giraud 

¶ Deux articles en cours de rédaction (avec Xiaojing WU)  

¶ Rapport de stage de Yani Kedjar «  Dynamique de reconnaissance de récepteurs olfactifs : 

une  ectvqitcrjkg"â"nƠëejgnng"oqnëewncktg ». Master Sciences du Vivant : parcours recherche en 

biologie et santé, U. Lorraine  (2025) 

Description du projet en pages suivantes.  
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Simulations Numériques de Systèmes Biomoléculaires Impliqués dans la 

Biosynthèse de Métabolites Spécialisés  

 

Responsable scientifique : Serge Antonczak  

Laboratoire :  ICN 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

Eqphëtgpegu"gv"rquvgtu"*gp"nkgp"cxge"ngu"tguuqwtegu"fƠC||wttc-NEF). Azzurra a été remercié à 

nƠqeecukqp"fgu"rtëugpvcvkqpu"uwkxcpvgu"< 

*** Oral Communications :  

HAMONOU Eliott, PAPAICONOMOU Nicolas, KUNZ Werner, ANTONCZAK, TOURAUD Didier. 

Coffee, tea and chocolate: which methylxanthine do you prefer? The International Symposium on 

Gr*een Chemistry ISCG2025, 12-16 mai 2025, La Rochelle, France. 

*** Poster Communications :  

KUUSK Katarina-Liyza, BASSARD Jean-Etienne, ANTONCZAK Serge. CHIL, the hidden architect of 

the isoflavonoid metabolon? XXXII International Conference on Polyphenols, 7 -10 July, Turku, 

Finland.  

DAVID Lucas, ANTONCZAK Serge, HASELMAIR-GOSCH Christian, HALBWIRTH Heidi. Study of 

Enzyme substrate specificity by molecular dynamics approaches applied to DFR, a key enzyme in 

polyphenols biosynthesis. XXXII International Conference on Polyphenols, 7 -10 July, Turku, 

Finland.  

 

Description :  

Eg"rtqlgv"xkug"â"okgwz"eqortgpftg"nƠqticpkucvkqp"fgu"gp|{ogu"fg"nc"hcoknng"fg"nc"

biosynthèse des polyphénols dans le règne végétal. Diverses méthodes de modélisation 

oqnëewncktgu" ugtqpv" okugu" gp" Œwxtg" rqwt" qdvgpkt" wpg" xkukqp" tcvkqppgnng" fg" ngwt"

organisatio n et de leur efficacité réactionnelle.  

 

Contexte :  

Les composés de la famille des polyphénols, et plus particulièrement de la famille des 

flavonols, des flavonoïdes ou des anthocyanes, sont produits au sein des plantes à la suite 
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de cascades enzymatiques. Ces composés sont importants pour les plantes car, selon leur 

nature, ils protègent le végétal des agressions extérieures (résistance aux composés 

radicalaires ou oxydants, protection contre les agressions animales, résistance aux  WXƨ+"gv"

rgtogvvgpv" ngwt" dqp" fëxgnqrrgogpv" *cvvtcevkqp" fgu" rqnnkpkucvgwtuƨ+0" Fg" rct" ngwtu"

propriétés, ces composés intéressent tout particulièrement la filière cosmétique mais 

rgwxgpv"ëicngogpv"rtëugpvgt"fg"nƠkpvëtìv"fcpu"ng"ecftg"fg"nc"hknkêtg"ucpvë"*rtëxention 

eqpvtg"ngu"ocncfkgu"ectfkqxcuewncktguƨ+0"Ngwt"rtëugpeg"gv"oìog"ngwt"eqpegpvtcvkqp"fcpu"

ngu"egnnwngu"xëiëvcngu"uqpv"fërgpfcpvgu"fg"nƠqticpkuog"gv"fg"ugu"e{engu"fg"ocvwtcvkqp0 

 

Gp"ghhgv."rctvcpv"fƠwp"rtëewtugwt"eqoowp."wpg"uwkvg"fg"vtcpuhqtocvkqpu"gp|{ocvkswgu"cw"

sein de la cellule permet la production de ces composés (voir Fig1).  

 

Fig1 : Schéma partiel des chemins de biosynthèse des polyphenols. voir ref 1.  

 

Les enzymes impliquées a chaque étape de cette biosynthèse présentent de subtiles 

différences structurales qui entrainent des spécificités de substrat menant à la production 

fg"egtvckpu"oëvcdqnkvgu"urëekhkswgu"cw"fërgpf"fƠcwvtgu"fg"nc"oìog"hcoknng40"Ckpuk. chaque 

qticpkuog"xëiëvcn."iëpëvkswgogpv"wpkswg."rquuêfg"ugu"rtqrtgu"urëekhkekvëu"swƠkn"guv"

korqtvcpv" fg" fëet{rvgt" chkp" fg" eqortgpftg" ng" uejëoc" iëpëtcn" fg" nƠkpvëtìv" fg" egu"

métabolites spécialisés pour les plantes. De récentes investigations ont par ailleur s mis en 

avant la formation de complexes multienzymatiques, transitoires, qui permettraient 



 

 

 

47 

 

 

 

fƠëvcdnkt"wpg"ghhkecekvë"iëpëtcng"rnwu"korqtvcpvg"fg"nc"rtqfwevkqp"fg"egu"rqn{rjëpqnu."

mais aussi seraient susceptibles de protéger en les séquestrant les molécules 

intermédiaires de réactions les plus  « fragiles ». Ces complexes multienzymatiques sont 

appelés métabolon (Fig2).  

 

Hki4"<"Qticpkucvkqp"fƠwp"oëvcdqnqp"rtëugpv"fcpu"nc"dkqu{pvjêug"fgu"cpvjqe{cpgu0 Adapté 

de la référence 3  

Il apparait désormais incontournable de devoir prendre en compte non plus les enzymes 

isolées pour une étude globale de la formations des polyphénols mais plutôt de tenir 

eqorvg"fg"nƠgpugodng"fg"nc"ocejkpgtkg"gp|{ocvkswg0"Egek"guv"fƠcwvcpv"rnwu"rgtvkpgpv"ear 

lors de la formation de ces complexes multienzymatique, chaque enzyme est soumise à 

des interactions provenant de la proximité des enzymes voisines, modifiant de fait sa 

structure et potentiellement modifiant de façon plus ou moins importante son effica cité. 

Rct"cknngwtu."nƠgpxktqppgogpv"oqnëewncktg"gw"ugkp"fg"nc"egnnwng"xëiëvcng"guv"cuuqekë"â"fg"

fortes concentrations en molécules naturelles qui peuvent présenter des propriétés de 

solvatation ou de solubilisation très particulières. Ces dernières années ont vu  nƠëogtigpeg"

des Solvants Eutectiques Profonds (DES pour Deep Eutectic Solvent) constitués à partir de 

molécules naturelles, et qui viennent en remplacement des solutions élaborées à bases 

de solides ioniques (voir tableau 1).  

 

Tableau 1 : composition de NaDES à partir de molécules hydrophiles et hydrophobes, tiré 

de la ref 4.  

 

Egu"pqwxgcwz"uqnxcpvu"rgwxgpv"ìvtg"fëhkpku"rqwt"lqwgt"ng"töng"fƠgzvtcevcpv"fg"oqnëewngu"

pcvwtgnngu"â"jcwvg"xcngwt"clqwvëg"*rtkpekrgu"equoëvkswgu."eqornëogpvu"cnkogpvcktguƨ+."ngu"

polyphénols qui sont le centre de nos investigations font partie de ces molécu les qui 

intéressent ces domaines pharmaceutiques et cosmétiques. De plus, dans nos systèmes, 
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les métabolites secondaires produits par les plantes, au -fgnâ"fƠìvtg"fgu"oqnëewngu"ekdngu"

à extraire, peuvent également être des constituants actifs de DES formés naturellement : 

les NaDES (Natural Deep Eutectic Solvent). De par les propriétés spécifiques swƠknu"

eqphêtgpv"â"nƠgpxktqppgogpv."kn"guv"uwrrquë"swƠkn"rwkuugpv"lqwgt"wp"töng"uwt"nc"uvtwevwtg"gv"

sur les efficacités des enzymes impliquées à chaque étape de la production de ces 

métabolites secondaires de la famille des polyphénols.  

 

Gp"tëuwoë."kn"guv"pëeguucktg"fƠëvwfkgt"ejcewpg"fgu"ëvcrgu"gp|{ocvkswgu."ngu"rqvgpvkcnkvëu"

fƠcitëicvkqp" fgu" gp|{ogu" ocku" cwuuk" nƠkphnwgpeg" fg" nƠgpxktqppgogpv" rqwt" fëetktg"

précisément ces systèmes.  

Dans ce cadre, nous profitons actuellement de trois financements déjà acquis pour 

lesquels trois étudiants en thèse développeront des activités de modélisation de ces 

u{uvêogu"<"k+"fcpu"ng"ecftg"fƠwpg"Okvk"EPTU."pqwu"dëpëhkekqpu"fƠwpg"vjêug"gp"eqvwvgnng"cxec 

nƠKDOR"fg"Uvtcudqwti"qû"ng"vtcxckn"fg"nc"fqevqtcpvg"guv"fëfkë"â"nƠëvwfg"fg"nƠkorqtvcpeg"fg"

protéines chaperonnes impliquées dans la stabilisation du métabolon des isoflavonoides, 

kk+"fƠwpg"vjêug"gp"eqvwvgnng"cxge"nƠWpkxgtukvë"fg"Tgigpudwti."Cnngocipg."eofinancée par 

nƠGWT"Urgevtwo"uwt"nƠkorqtvcpeg"fgu"PcFGU"fcpu"nc"uqnwdknkucvkqp"gv"nƠgzvtcevkqp"fgu"

rqn{rjëpqnu."kkk+"fƠwp"hkpcpegogpv"fg"vjêug"CPT"fcpu"ng"ecftg"fƠwpg"CPT"dkpcvkqpcng"

France-Autriche au cours de laquelle le doctorant devra modéliser la spéc khkekvë"fƠwpg"

gp|{og"gp"hqpevkqp"fg"nƠqticpkuog"fqpv"gnng"guv"kuuwg"ocku"cwuuk"gp"hqpevkqp"fgu"ghhgvu"fg"

son environnement (enzymatique et de solvatation).  

Deux autres projets sont déposés, dans le cadre des appels ANR, et se focaliseront plus 

rctvkewnkêtgogpv"uwt"nƠkorqtvcpeg"fgu"PcFGU"uwt"nc"uvtwevwtg"gv"nƠghhkecekvë"fgu"gp|{ogu"

ou complexes enzymatiques impliqués dans ces voies de biosynthèse.  

 

Justification de la demande :  

i) Dans le cadre du financement Miti Prime80, Katarina Kuusk, doctorante Prime80, 

développe une recherche à la fois expérimentale (au sein du laboratoire IBMP du CNRS, à 

Strasbourg) et théorique (au sein de notre unité). Cette recherche vise à définir quel r ôle 

joue une protéine chaperonne spécifique, la protéine CHIL, à la fois sur la stabilisation de 

nƠëfkhkeg"ownvkgp|{ocvkswg"kornkswë"fcpu"nc"dkqu{pvjêug"fgu"kuqhncxqpqkfgu."ocku"cwuuk"uwt"

nƠghhkecekvë"fgu"gp|{ogu"swk"uqpv"gp"kpvgtcevkqp"cxge"egnng-ci. Dans le cadre des travaux de 
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oqfënkucvkqp" swƠgnng" oêpg" cw" ugkp" fg" pqvtg" wpkvë." gnng" guv" cogpëg" â" tëcnkugt" fg"

nombreuses simulations de dynamique moléculaire, à la fois sur les enzymes isolées, mais 

aussi sur les complexes multienzymatiques, en interaction avec la membrane. Nous avons 

décidé dans un premier temps de nous limiter à un complexe comprenant 4 enzymes 

(CHS-CHI-KHU"gv"EJKN+"gp"kpvgtcevkqp"cxge"nc"ogodtcpg"egnnwncktg"ocku"pqwu"pƠgzenwqpu"

rcu"fƠcwiogpvgt"eg"pqodtg"*xqkt"Hki"5+0 

Ainsi, les systèmes moléculaires comprennent de 60000 atomes (une seule enzyme 

considérée) à plus de 500000 atomes (4 enzymes et la membrane). De plus, les simulations 

de dynamique moléculaires devront non seulement être longues afin de pouvoir capturer 

les évènements lent de réarrangement  

  

uvtwevwtcwz"ocku"cwuuk"tërëvëgu"chkp"fƠcwiogpvgt"nƠgtiqfkekvë"fg"pqu"tëuwnvcvu"gv"fg"

uƠcuuwtgt"swg"pqwu"ëejcpvknnqppqpu"ngu"ëxëpgogpvu"tgejgtejëu0 

 

Fig 3. Voie de biosynthèse simplifiée des phénylpropanoïdes  et localisation subcellulaire 

fgu"gp|{ogu"fƠkpvëtìv"gv"fg"nc"rtqvëkpg"pqp-catalytique CHIL  

Méthodes employées : dynamiques moléculaires (MD) classiques avec les logiciels AMBER 

ou GROMACS sur GPU. Calculs quantique pour élaborations de paramètres avec le logiciel 

Gaussian sur CPU. 

 

ii) Fcpu" ng" ecftg" fg" pqvtg" rtqlgv" hkpcpeë" rct" nƠGWT" Urgevtwo." Gnkqvv" Jcoqpqw."

doctorant ayant débuté sa thèse au 1er décembre 2023, sera amené à étudier des mélanges 

complexes de molécules naturelles, notamment de la famille des polyphénols. Les 

propriétés pa rticulières de ces molécules, à la fois très hydrophobes du fait des leurs 

cycles conjugués mais aussi permettant de nombreuses liaisons hydrogène, du fait de 

leurs fonctions hydroxyles, en font des candidates de choix, à la fois pour tenter de les 

extr aire de matrices naturelles mais aussi pour être elles -mêmes des molécules 
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participant à la création de ces solvant particuliers. Ces mélanges de molécules naturelles, 

constituant de nouveaux solvants « verts », appellés NaDES (Natural Deep Eutectic 

Uqnxgpv+."hqpv"nƠqdlgv"fƠwp"kpvëtìv"itcpfkuucpv"eqoog"cnvgtpcvkxg"fgu"uqnxcpvu"enassiques, à 

base de molécules organiques possédant parfois des propriétés délétères pour 

nƠgpxktqppgogpv0 

 

 

Fig 4. Boite de solvant de type NaDES à base de deux molécules naturelles, le chlorure 

fƠceëv{nejqnkpg"gv"nƠcekfg"ocnkswg 

 

Ng"vtcxckn"fƠGnkqvv"eqpukuvgtc"cnqtu"â"ukowngt"ngu"kpvgtcevkqpu"kpvgtoqnëewncktgu"cw"ugkp"fg"

egu"uqnxcpvu"chkp"fƠgp"eqortgpftg"ngwtu"rtqrtkëvëu"*xqkt"Hki"60+0"Rqwt"egnc."kn"ugtc"cogpë"

non seulement à tester un nombre de couples de molécules conséquent, en fonction de 

ses résultats expérimentaux, mais aussi de vérifier quels impacts peut avoir le ratio entre 

celles -ci. Ainsi, de nombreuses simulations de dynamiques moléculaires devront être 

conduites sur des systèmes comportant de 60000 à 100000 atomes. Para llèlement, Il 

devra mener de nombreux calculs de Chimie quantique afin de décrire très  finement les 

interactions entre ces molécules. Nous envisageons de réaliser des calculs hybrides 

QM/MM -OF"chkp"fƠëxcnwgt"nƠkorcev"fg"nƠgpxktqppgogpv"uwt"ngu"uvtwevwtgu"ëngevtqpkswgu"

des molécules naturelles retenues.  

Méthodes employées : dynamique moléculaire (MD) classiques avec les logiciels AMBER 

ou GROMACS sur GPU. Calculs quantique pour élaborations de paramètres avec le logiciel 

Gaussian sur CPU. Calculs hybrides de types QM/MM -MD (quantique/classique) avec le 

lo giciel AMBER sur CPU. 
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iii  ) Dans le cadre de notre ANR franco -autrichienne, Lucas DAVID, doctorant 

embauché en octobre 2023 va être amené à déchiffrer les raisons de la spécificité de 

uwduvtcv"fg"nƠgp|{og"FHT0"Egv"gp|{og."gp"hqpevkqp"fg"nƠqticpkuog"xëiëvcn"fƠqû"gnng"

provient, ne ca talyse pas la transformation des mêmes substrats avec la même efficacité. 

Pour cela, il devra multiplier les dynamiques moléculaire enzyme - substrat tenant compte 

fƠwpg"swkp|ckpg"fg"owvcvkqpu"rquukdng"cw"ugkp"fg"nƠgp|{og"gv"gp"vgpcpv"eqorvg"fg"vtqku"

substr ats différents (voir Fig 5.). Il sera amené également à rechercher si des modifications 

cnnquvëtkswgu"fg"nƠgp|{og"fwgu"â"fgu"kpvgtcevkqpu"cxge"fƠcwvtgu"rtqvëkpgu"*eqorngzg"

multienzymatique) entrainent un altération des taux de conversion. Par ailleurs, il 

cpcn{ugtc" nƠkorcev" swg" rqwttckgpv" cxqkt" fgu" eqpegpvtcvkqpu" ëngxëgu" gp" oqnëewngu"

pcvwtgnngu"*PcFGU+"fcpu"nƠgpxktqppgogpv"fg"egvvg"gp|{og"nqtu"fg"nc"tëcevkqp"gp|{ocvkswg0"

Les systèmes moléculaires comprendront de 60000 à 200000 atomes.  

 

Hki"7"<"qticpkucvkqp"fw"ukvg"cekvh"fg"nƠgp|{og"FHT 

 

Méthodes employées : dynamique moléculaire (MD) classiques avec les logiciels AMBER 

ou GROMACS sur GPU. Calculs hybrides de types QM/MM -MD (quantique/classique) avec 

le logiciel AMBER sur CPU. Calculs quantique pour élaborations de paramètres avec le 

logic iel Gaussian sur CPU. 

 

iv ) les projets que nous déposons actuellement (notamment ANR), en collaboration 

avec les Universités de Strasbourg et de Rennes visent à rechercher quelles influence 

rqwttckgpv"cxqkt"fgu"uqnwvkqpu"fg"v{rg"PcFGU"fcpu"nƠgpxktqppgogpv"kooëfkcv"fg"u{uvêog"

molé culaires de type métabolon (voir Fig 6.).  

Dans ce projet, nous profiterons des résultats acquis lors des recherches développées ci -

fguuwu0"Pqwu"rtëxq{qpu"nƠgodcwejg"fƠwp*g+"fqevqtcpv*g+"rqwt"tëcnkugt"eg"vtcxckn0"Vqwvgu"ngu"
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méthodes employées ci -dessus seront mises en place pour cette étude. Dans un premier 

vgoru."pqwu"pqwu"cvvcejgtqpu"â"eqortgpftg"nƠghhgv"fg"PcFGU"uwt"nc"uvtwevwtg"gv"nƠghhkecekvë"

fgu"gp|{ogu"kuqnëgu."rwku"pqwu"vgpvgtqpu"fg"eqortgpftg"nƠqticpkucvkqp"fg"egu"PcDES à 

rtqzkokvë"fƠwp"oëvcdqnqp"cpetë"â"nc"ogodtcpg0"Ngu"u{uvêogu"oqnëewncktgu"rqwttckgpv"

atteindre plus de 600000 atomes à terme.  

  

 

 

Hki"8"<"kornkecvkqp"fgu"PcFGU"fcpu"nƠgpxktqppgogpv"fgu"oëvcdqnqpu0 

 

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" fƠwpg" gp|{og" qw" fƠwp" eqorngzg" ownvkgp|{ocvkswg" fcpu" wp"

environnement physiologiquement inspiré (prise en compte explicite de la membrane, du 

uqnxgpv"qw"gpeqtg"fgu"kqpu+"pëeguukvg"fgu"ukowncvkqpu"oqnëewncktgu"fƠgpxktqp"82"222"â"322"

000 atome u"gv"rqwxcpv"cnngt"lwuswƠâ"822"222"cvqogu"rqwt"fgu"u{uvêogu"kornkswcpv"fgu"

complexes enzymatiques et la membrane. Nous étudions les changements de 

eqphqtocvkqpu"swk"qpv"nkgw"nqtu"fgu"rtqeguuwu"fg"nkckuqp"fƠwp"rqn{rjëpqn"cxge"wpg"

enzyme. Cela nécessite des simulations de dynamique moléculaire de plusieurs 

microsecondes. Pour cela nous utilisons les logiciels Amber et Gromacs. Amber est déjà 

kpuvcnnë"uwt"ngu"ugtxgwtu"fg"nƠWpkxgtukvë."swg"eg"uqkv"rqwt"fgu"ecnewnu"uwt"ERW"qw"IRW0"Ngu"

analyses des trajectoires d g"ukowncvkqpu"ug"hqpv"uqwxgpv"uwt"ngu"ocejkpgu"fg"nƠëswkrg"gv"kn"

peut arriver que 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 per mettra de réaliser ces calculs. Par ailleurs, les structures de ces 

récepteurs et les interactions ligand -récepteurs sont déduites de contraintes 
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expérimentales et théoriques par des approches de reconstruction par homologie et de 

docking. Pour cela nous utilisons les logiciels Modeller et Autodock, également installés 

et parfaitement adaptés pour du calcul parallèle et distribué sur CPU. Ponctuelle ment 

nous pouvons utiliser des logiciels de chimie quantique (Gaussian) pour le calcul de 

propriétés électroniques des systèmes étudiés.  

 

 

1 J. Diharce, S. Antonczak, How to model a metabolon, Recent Advances in Polyphenol Research, 

2019, vol. 6, Chap 13. Ed. John Wiley& Sons. 

2 J. Vaino, S. Mattila, S. M. Abdou, N. Sipari, T. H. Teeri, Petunia dihydroflavonol is only a few amino -

acids away from producing orange pelargonidin -based anthocyanins, Front. Plant Sci., 2023, 

14:1227219. DOI 10.3389/fpls.2023.1227219. 

3 K. Jorgensen, A.V. Rasmussen, M. Morant, A. H. Nielsen, N. BJarnholt, M. Zagrobelny, S. Bak, B. L. 

Moller. Metabolon formation and metabolic channeling in the biosynthesis of plant natural 

products. Current Opinion in Plant Biology 2005, 8:280 Ɲ291. DOI 10.1016/j.pbi.2005.03.014. 

4 S. Hilali,L. Van Gheluwe, M. Yagmur, L. Wils, M. Phelippe, B Clément-Larosière, B. Montigny, J. 

Jacquemin, E. Thiery, L. Boudesocque -Delaye. NaDES-based biorefinery of Spirulina (Arthrospira 

platensis): A new path for sustainable high value -added metabol ites. Separation and Purification 

Technology, 2024, 329, 125123. https://doi.org/10.1016/j.seppur.2023.125123.  
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Deep Reinforcement Learning for Mass Spectrometry Data Acquisition in 

Metabolomics  

 

Responsable scientifique : Louis-Félix Nothias  

Laboratoire :  ICN 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

¶ L. Pradi, T. Jiang, M.Feraud, M. Bekbergenova, Y. Taghzouti and L. F. Nothias, An AI Pipeline for 

Scientific Literacy and Discovery: a Demonstration of Perspicacité -AI integration with 

Knowledge Graphs, ISWC2025 

¶ L. Pradi, T. Jiang, M.Feraud, M. Bekbergenova, Y. Taghzouti and L. F. Nothias, Perspicacité-AI: An 

AI-Pipeline for Accelerating Scientific Education and Research. Metabolomics 2025, Jun 2025, 

Prage, Czech Republic. ἂhal -05232923ἃ 

¶ L. Pradi, T. Jiang, M.Feraud, M. Bekbergenova, Y. Taghzouti and L. F. Nothias, Perspicacité-AI. 

Metabolomics Symposium, Jul 2025, Nice, France. ἂhal -05233151ἃ 

 

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"gzrnqtcvkqp."

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 
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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 

implications 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  : 

1. Soutenance de thèse : 

- Ocvgl"JncfkŠ."uqwvgpwg"ng"3;12814246"gv"kpvkvwnëg"Itcrj"pgwtcn"pgvyqtmu"cpf"rtqvgkp"ncpiwcig"

models to reveal the combinatorial code of olfaction.  

- Maxence Lalis, soutenue le 11/12/2024 et intitulée Numerical and analytical modeling of olfaction.  

 

2. Publications dans des revues à comités de lecture :  

- Combining machine learning and electrophysiology for insect odorant receptor studies. A. 

Comte, S. Fiorucci, E. Jacquin-Joly, in Olfactory receptors: methods and protocols, Methods Mol. 

Biol. (2025), accepted. 

- Accelerating Ligand Discovery for Insect Odorant Receptors. A. Comte, M. Lalis, L. Brajon, R. 

Moracci, N. Montagné, J. Topin, E. Jacquin-Joly, S. Fiorucci. Int. J. Biol. Sci. 2025, 21(5), 2101-2117. 

- Ligand discrimination in hOR1A1 based on the capacitive response. A. Lagunas, C. Belloir, M. Lalis, 

L. Briand, J. Topin, P. Gorostiza, J. Samitier. Biosens Bioelectron. 2025, 271, 117000. 

- Study and Optimization of the Selectivity of an Odorant Binding Protein -based Bioelectronic 

Nose. M. El Kazzy, M. Lalis, C. Hurot, J.S. Weerakkody, R. Mathey, C. Saint-Pierre, A. Buhot, T. Livache, 

J. Topin, L. Moitrier, C. Belloir, L. Briand, Y. Hou. Biosens. Bioelectron 2025, 268, 116879. 

- C"Eqortgjgpukxg"Cpcn{uku"qh"Qnhcevqt{"Tgegrvqt"Fgqtrjcpk|cvkqp0"O0"Ncnku."O0"JncfkŠ."U0"Cdk"Mjcnkn."

C. Deroo, C. Marin, M. Bensafi, N. Baldovini, L. Briand, S. Fiorucci, J. Topin. Chem. Senses 2024, 49, 

bjae037. 

 

3. Conférences sur invitations :  

- A Deep Metric Learning Approach for Olfactory Mixture Discriminability. M. Lalis, S. Fiorucci, J. 

Vqrkp."O0"JncfkŠ0"TGEQOD1KUED"Eqphgtgpeg"qp"Tgiwncvqt{"("U{uvgou"Igpqokeu"ykvj"FTGCO"

Challenges (RSGDREAM 2024). Madison (Wisconsin, USA), 1-3 October 2024.  

- Molecular basis of mammalian sweet taste detection. S. Fiorucci, L. Briand. 19th International 

Symposium on Olfaction and Taste (ISOT), Reykjavik (Islande), 22 et 26 juin 2024  

- Olfaction under the lens of a computational microscope. L0"Vqrkp."L0"Rcecnqp."O0"JncfkŠ."E0"Dgnnqkt."

L. Briand, S. Fiorucci. 19th International Symposium on Olfaction and Taste (ISOT), Reykjavik 

(Islande), 22 et 26 juin 2024. 
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- Gpeqfkpi"Qfqt<"Dtkfikpi"Uognn"cpf"Eqodkpcvqtkcn"eqfg"wukpi"O4QT"fcvcdcug0"O0"Ncnku."O0"JncfkŠ."

S. A. Khalil, L. Briand, S. Fiorucci, J. Topin, 19th International Symposium on Olfaction and Taste 

(ISOT), Reykjavik (Islande), 22 et 26 juin 2024. 

 

4. Communications orales :  

- How chirality affects the sense of smell ? A study by a combination of AI and sensory analysis. J. 

Vqrkp."O0"JncfkŠ."O0"Ncnku."U0"C0"Mjcnkn."U0"Hkqtweek."Ejktcnkv{."M{qvq"*Lcrcp+"42460 

- Navigating the unknown: unearthing novel ligand of insect odorant receptor through a predictive 

docking workflow. A. Comte, M. Lalis, E. Jacquin-Joly, S. Fiorucci. Club de Neurobiologie des 

Invertébrés, Gif -sur-Yvette, 30 et 31 mai 2024 

- In silico approaches expand the chemical space of insect odorant receptors A. Comte, M. Lalis, G. 

Caballero -Vidal, N. Montagné, C. Meslin, S. Fiorucci, E. Jacquin-Joly. XXVII International Congress of 

Entomology (ICE2024); Dubai (Quatar), 25 -30 August 2024. 

 

5. Posters : 

- In silico approaches expand the chemical space of insect odorant receptors, A. Comte, M. Lalis, 

G. Caballero-Vidal, N. Montagné, C. Meslin, S. Fiorucci, E. Jacquin-Joly, ICE 2024 Kyoto, 25-30 aout 

2024 

- Combining AI and mass spectrometry to analyze odorant molecules. J.B. Coffin, R. Krafft, S. 

Antoniotti, S. Fiorucci. 19th International Symposium on Olfaction and Taste (ISOT), Reykjavik 

(Islande), 22 et 26 juin 2024 

- Navigating the unknown: unearthing novel ligand of insect odorant receptor through a predictive 

docking workflow. A. Comte, M. Lalis, E. Jacquin -Joly, S. Fiorucci. 19th International Symposium on 

Olfaction and Taste (ISOT), Reykjavik (Islande), 22 et 26 juin 2024  

 

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 

chimiosensorielle nous mettons au point des modèles numériques basés sur des 

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

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

 

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

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

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

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

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

fëxgnqrrgt"fg"pqwxgcwz"oqfwncvgwtu"fw"iqýv"gv"fg"nƠqfqtcv0"Hckvu"octsuants : Les travaux 

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

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

modèles moléculaires et numériques.  

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

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

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

des premières cibles pharmacologiques pour de nombreuses pathologies.  

 

3. Collaborations et importance pour le tissu socio -économique  

 

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

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

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

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

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

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

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

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"

 

 
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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rcthwou"qw"nƠkpfwuvtkg"citqcnkogpvcktg."rctvkewnkêtgogpv"dkgp"tgrtëugpvëu"fcpu"nc"tëikqp"

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

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

*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" gzrgtvs en 

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|wt"

nkëgu"â"nc"uekgpeg"fgu"qfqtcpvu"â"vtcxgtu"nƠKpuvkvwv"fƠKppqxcvkqp"gv"fg"Rctvgpcriat en Arômes, 

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

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

CoCoLab. 

  

4. Méthodologies employées  

 

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

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

automatique.  

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

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

compatible  
 

Responsable scientifique  : Fabien Fontaine -Vive 

Laboratoire  : ICN 

 

Résultats obtenus grâce aux moyens informatiques attribués  : 

"A Remarkable Catalyst -Free Photochemical Alkene Hydrophosphination with 

Bis(trimethylsilyl)phosphonite", E. Bréger, J. Dussart -Gautheret, R. Taakili , F. Fontaine-Vive, C. C. 

Cummins, R. Benhida, JACS Au, 2025, 5, 6, 2861Ɲ2870 

 

"Development of a reliable, sensitive, and convenient assay for the discovery of new eIF5A 

hypusination inhibitors", O. Benaceur, P. Ferreira Montenegro, M. Kahi, F. Fontaine -Vive, N. M. 

Mazure, M. Mehiri, F. Bost, P. Peraldi, PLOS One, 2025, 20(2), e0308049 

 

"CuMgϜGaSϞ: A novel photocatalyst with promising properties", Hocine H., Khelfaoui F., Al -Douri Y., 

Boudia K., Fontaine -Vive F. et al., Multidiscipline Modeling in Materials  and Structures, 2025, 21 (3): 

501Ɲ519 

 

"Silver- and Gold -Catalyzed Divergent Cascade Cycloisomerization / [3 + 2] versus [2+2+1] 

Cycloaddition towards a Stereoselective Access to Heterohexacyclic Derivatives", E. Gentilini, A. 

Bouschon, V. Davenel, F. Fontaine -Vive, J.-M. Fourquez, V. Michelet,  Chemical Science, 2025 

 

"Ruthenium -Catalyzed Enyne Metathesis: an Entry to Functionalized Azaborine Heterocycles", 

Mao K., Fontaine-Vive F., Melot R, Michelet V., Organic Letters, 2025, 27, 12, 2952Ɲ2957 

 

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+ 
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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 : 

 

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""" 
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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.  

 
Fig. 2. Spectres ECD expérimental et calculé par TD -DFT de la molécule chirale anchinopeptolide C.  
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Des calculs similaires, conduits au sein du cluster CICADA ont dors et déjà permis de 

publier plusieurs articles de rang A référencés ci -dessous 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"

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

eqwtu"eqpegtpcpv"nc"e{enkucvkqp"ecvcn{uëg"rct"wp"eqorngzg"fƠqt0"Ng"dwv"fw"ecnewn"ugtc"fg"

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

déte rminer si la réaction est cinétiquement ou thermodynamiquement limitante.  

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

 

 

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

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

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

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

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

pétroliers. Les changements conformationnels induits par des étirements pourront ainsi 

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

 

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

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

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

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

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

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

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

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

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

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

 

 
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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de propriétés. Nous souhaitons donc réaliser 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" qdugtxées 

expérimentalement.  
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Inhibition of the drug efflux activity of Ptch1 to overcome chemotherapy 

resistance  
 

Responsable scientifique  : Stéphane Azoulay  

Laboratoire  : ICN 

 

Description  : 

 

Guedu E.(1)*, Azoulay S. (1), Mus-Veteau I.(2) 

 

*3+"Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt."KEP"WOT"9494."EPTU."Pkeg."Htcpeg 

*4+"Wpkxgtukvë"Eövg"fƠC|wt."KROE."EPTU."Xcndqppg."Htcpeg 

 

Notre équipe a identifié le récepteur Hedgehog Patched  comme une pompe d'efflux de 

médicaments qui participe à la résistance des cellules cancéreuses à la chimiothérapie [1] 

. Grâce à un programme de criblage, l'hydroquinone Panicein A (PAH) [2] a été identifié 

comme un inhibiteur de l'activité d'efflux de mé dicaments de Patched. La synthèse de la 

RCJ"pqwu"c"rgtoku"fg"eqphktogt"swƠ"gnng"cwiogpvg"n)ghhgv"e{vqvqzkswg"fg"rnwukgwtu"cigpvu"

chimiothérapeutiques sur des lignées cellulaires de mélanome in vitro et in vivo[3].  

 

Une structure de patched en présence de cholesterol réalisé au cryo -EM a permis de 

ogvvtg"gp"ëxkfgpeg"ng"ukvg"fg"hkzcvkqp"fw"oëecpkuog"fƠghhnwz"fg"ejqnguvëtqn0"Egrgpfcpv"kn"

pƠgzkuvg" rcu" fƠkphqtocvkqp" uwt" nc" uvtwevwtg" fg" rcvejgf" gp" rtëugpeg" fƠwp" cigpv"

chimiqvjëtcrgwvkswg"qw"fƠwp"kpjpkdkvgwt"eqppw0" 

 

Différentes études in silico [4] ont donc été mené afin de déterminer la poche 

réactionnelle, puis une étude de la conformation des ligands a permis de mettre en 

évidence la conformation la plus favorisé énergétiquement. Il apparait donc que les 

composés h ydroquinones actives possèdent une conformation similaire dite ouverte, 

fcpu"ncswgnng"ngu"e{engu"ctqocvkswgu"uqpv"ënqkipëu"nƠwp"fg"nƠcwvtg0"Vcpfku"swg"ngu"uvtwevwtgu"

quinones inactives possèdent une conformation fermée où les cycles aromatiques sont 

procheu"gv"rtëugpvgpv"fgu"kpvgtcevkqpu"Ɠ-Ɠ0" 

 

Récemment, de nouvelles structures originales dérivées de la PAH ont été identifiées pour 

améliorer les propriétés physico -ejkokswgu"ckpuk"swg"nƠcevkxkvë"fg"nc"oqnëewng"0 
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Des tests de log D, de stabilité plasmatique et de stabilité métabolique ont été réalisé sur 

trois composés, et des tests in vivo ont démarré sur la molécule regroupant les meilleures 

caractéristiques.  

 

Fcpu"nƠqrvkswg"fg"eqornëvgt"nƠëvwfg"fg"tgncvkqp"uvtwevwtg-activité, nous souhaitons réaliser 

une étude de la conformation la plus favorisé énergétiquement afin de déterminer si les 

meilleures molécules de cette nouvelle série présentent elles aussi une con formation 

ouverte.  
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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  : 

Un calcul sur le benchmark C2H4O utilisé internationalement, qui reprenait toutes les 

configurations de notre meilleur  calcul à ce jour (qui je le rappelle n'est qu'à 1.10^ -3 cm-1 du record 

mondial) plus ~5000 configurations supplémentaires a tourné 8j et 19h sur le noeud smp.  

L'énergie obtenue est meilleure, mais seulement de 1.10^ -6 cm -1. Autrement dit les ~5000 

configurations ajoutées ne servent à rien.  Mais chaque échec nous permet d'affiner notre stratégie, 

et nous pensons battre le record mondial de l'énergie de l'état fondamental la plus basse très 

prochainement.  

 

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 




























































































































































































































































































































































































































