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mg / kg  ppm ppb  µM  nM

Eléments  Traces métalliques

70 kg

4.2 g 72 mg

200 µg 50 mg
120 mg



Chrome

Selenium

Iode

Fluor

Cobalt

 Nickel

Etain (Stannum)

Silicium

Vanadium

Arsenic

Mason, 2012. Vitamins, Trace Minerals, and Other Micronutrients. 
In Goldman's Cecil Medicine (Twenty Fourth Edition)

Marschner, H., Marschner, P., 2012. Marschner’s Mineral Nutrition of Higher Plants.

Bore

Nickel

Cobalt

Silicium

Selenium

Vanadium

Fer

 Zinc

Cuivre

Manganèse

Molybdène

Oligoéléments



 

Cuivre
Toxicité cuprique sur blé dur

(Michaud et al., 2007)

Tank de stockage de fongicide Cu

Toxicité Cu sur blé dur au niveau 
des anciens rangs de vigne

Rapport Sogreah, 
2007
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Apport d'Oligoéléments
et de Contaminants
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Hardening of regulations

Nickel in preparation.....

Cadmium (Cd)

- 38 new regulated products

- Lowering of some limits :

 ex: Bread Wheat: 0.2 to 0.1 mg/kg

        Durum Wheat 0.2 to 0.18 mg/kg





Elements Traces
Disponibilité dans le sol

Transfert vers/dans la plante
Enjeux en agro-environnementaux
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How to reduce crop contamination by toxic metals ?
Can modelling be helpful ?
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1/2 vie : 10 - 30 ans
 
 

 
CancérigèneCd

Décalcification

Dégénérescence
 rénale

 1 Cd 2

Sources d'exposition 

Cd

µg Cd /kg poids /semaine

 2.52009

 7 1985

Recommandation 
Exposition 

alimentaire au Cd   
2006-2007

2014-2016

x 1.76

x2 à x3
France 
versus 

Etats-unis, Italie

 
Cd urinaire

18-74 ans

2419 individus 
Août 2021

des individus
 >  seuil 

toxicologique 

48% 

mg Cd /an

Cd

µg Cd /kg poids /semaine

 28.6

 1.12

 70 kg

 1.68

 18.4

 30 kg

 0.6 %  14.9 % Dépassement

EAT2, Anses, 2011

 9.2%
de la dose

de Cd annuelle
 admissible

Cd

70 kg

Cd

70 kg

 1.3

SemoulePâtes

 8.1
kg / an / personne

Blé dur



Non compliance occurrences for Cd
 becomes a concern

France

Linseed: 30-75%
(Traders, Pers. com.) 

Durum wheat:  up to 12%
 (Nguyen et al., 2017)



Définition
 d'un objectif

14



Connaissances
+

Hypothèses

Variables 
d'entrée

 
Variable(s)
de sortie

Variables 
d'état

Relations
(Modèle

 mathématique)

SYSTEME

Modèle
Représentation simplifiée de la réalité 

qui ne conserve que les éléments 
nécessaires et suffisants pour répondre à l'objectif

Simplification
Réalité 

complexe
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Modélisation : 
Complexité versus Utilité

Utilité 

Complexité

Modèle simpliste
Les processus majeurs ne 

sont pas représentés

Utilité du modèle : 
Modèle juste, précis

Modèle 
robuste, non 
spécifique à 
un contexte 

Modèle insoluble
Le paramétrage est trop 
complexe, incertain, le 
modèle comporte des 
incohérences, etc.. 

Optimum
Recherché !

On part du plus 
simple et on 
complète le 
modèle en 

fonction de ses 
défauts

On part du plus 
complet a priori 
et on élimine les 
processus non 

influent





16



17



  

Ajustement d'une distribution Log-Normale

Base de données

Modèle statistique de bioaccumulation

Les grains accumulent moins que les 
autres organes

18



  

   0%   25%   50%   75%  100% 
 0.01  0.17  0.25  0.37 13.96 

  Sols agricoles français : base de 
données : RMQS, BDETM

Modèle statistique de bioaccumulation

Mplante=PUFtotal*Msol*(1-%eau)

ParamètreVar. sortie Var. entrée

19



  

Seuil réglementaire : 0,2 
mg/kg

PUF moyen : 
1.549

> seuil : 
1.87 %

PUF min: 
0.061

PUF max: 
12.54

> seuil : 0% > seuil : 
77%

  0%  25%  50%  75% 100% 
0.00 0.03 0.04 0.06 2.16 

   0%   25%   50%   75%  100% 
0.000 0.001 0.002 0.002 0.085    0%   25%   50%   75%  100% 

 0.01  0.21  0.31  0.46 17.51 
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Quelle teneur max en Cd du sol pour ne pas dépasser 
le seuil pour la laitue?

Valeur médiane PUF : 
1.29 mg Cd/kg de sol

MAIS 

en prenant en compte 
l'incertitude sur PUF : 

de 0.16 mg Cd/kg de sol 
à …..

PUF moyen : 
1.549PUF max: 

12.54

PUF min: 
0.061

21



  

La concentration dans l'organe consommé est essentiellement 
déterminée par la concentration du métal libre dans la solution sol et par 
le pouvoir tampon de la phase solide 

Mplant=kMe2+

M 
Sorbé

pHC
org

M
organeSYSTEME

Me2+

Le métal libre se sorbe sur des surfaces des constituants du 
sol :

Essentiellement la matière organique
Le H+ est est compétiteur pour la sorption

log(Mplant)=a'+b*pH+c*log(Mtotal)+d*log(Corg)+e*log(Argile)

Modèle statistique de bioaccumulation



Il faut choisir ' judicieusement'
 Nb de variables
 Leur sens
 la variance expliquée

Prédiction de la teneur en Cd du grain de blé dur



Démarche itérative : 
 Comprendre les défaut et les qualité du modèle
 Rectifier



  

 ISPA-INRA Arvalis

Contamination du blé dur par le Cd

BONNE Utilisation du 
modèle statistique

Toujours avoir à l'esprit : 
 le domaine de validité du modèle
 les hypothèses sous-jacentes.

 Le modèle est pour une variété 
de blé dur (Miradoux)

 La gamme de pH n'est pas 
uniformément représentée

 Attention aux variable corrélées 
entre elles



Argiles, limons
pH Calcaire
Corganique  C:N
 

Cd, As, Ni, Pb, Fe, Zn
terre + grains 

VariétéAnalyses

Agriculteurs Bassins de production
Echantillons appariés terre + grains 

 Cd: n=561
As, Ni, Pb, Fe, Zn: n=245

Prélèvements

2016-2018
Machine learning

Régression logistique
Random Forest

Modélisation statistique
Proba(ETgrain>seuil) =f(Variables sol+Variété)

Validation croisée

Test prédictions Calibration 

0
1

Sélection des meilleurs modèles
Maximisent la détection

Performances
Détection
Fiabilité

Prédiction de la conformité
Agrégation des meilleurs modèles

Prédiction médiane

Modèle 1 Modèle nModèle 2

Développement Internet
ANR-10-LBX-45

UMR 1391
Interactions Sol Plante Atmosphere

éssûrB
https://ispa.bordeaux.inra.fr/services/blesur/



Régression logistique

p=proba(y=1)y={0,1}

log(p/(1-p))=a0+a1X1+....anXn

odd ratio

Ce qui est prédit: p

p>0.5 alors Y=1 Optimisation de la proba seuil
p>pseuil alors Y=1

Ajustement aux données expérimentales
Distribution de Bernouilli

Maximum de vraissemblance



Prédiction 1 Prédiction i Prédiction n

Prédiction Finale

Aggrégation

Bootstraping

Jeu de données initial

Random Forests

... ...

... ...

(Bagging): réduction de la variance

Sélection aléatoire des 
observations et variables



Y={0,1}

Modèle de prédiction :

p(Y=1)=f(X1, X2, ...Xn)



6. Indices de confiance du modèle

Prédiction

Observation

Proba que le seuil soit dépassé sachant que le modèle le prédit : p(y=1|ŷ=1) : TP/(TP+FP)

Proba que le seuil ne soit pas dépassé sachant que le modèle le prédit: p(y=0|ŷ=0) : TN/(FN+TN)

Proba que le seuil soit dépassé sachant que le modèle prédit le contraire: p(y=1|ŷ=0) : FN/(FN+TN)

Proba que le seuil ne soit pas dépassé sachant que le modèle prédit le contraire: p(y=0|ŷ=1) : FP/(TP+FP)

ŷ=1 ŷ=0

y=1 True 
Positive
TP

False 
Negative
FN

TP+FN

y=0 False 
Positive
FP

True 
Negative
TN

FP+TN

TP+FP FN+TN n=TP+FP
+TN+FN

S1P1

S0P0

S1P0

S0P1









Les modèles permettent de prédire la probabilité de 
non conformité  en fonction du Cd du sol et du pH
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Même à pH >7 le risque peut être non négligeable ( fort Cd du sol, variété  'sensible)'



Varietal differences in Cd accumulation 
as a lever to manage crop contamination

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

Cdu1

Vacuole

Roots

Xylem

Shoots
 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

 Cd2+

Cdu1

Vacuole

 Cd2+

Roots

Xylem

Shoots
 Cd2+

Maccaferri et al., 2019

Très
favorable Moyen Défavorable

Très
défavorableFavorable High Cd Cdu1Low Cd Cdu1

Durum Wheat Varieties





  

Fonctions de transfert

Facile à lire/utiliser

Auto-apprentissage si + de données

Identifie bien les variables influentes

Peu générique=dépend des données initiales

Gain de connaissance sur mécanismes faible

Nécessite de beaucoup de données

Physiologie de la plante non explicitée



Modelling of bioavailability: Simtraces

3 species :
	- M (free ion), 
	- L (free mean unique ligand), 
	- ML (the complex)

Transport by :
- diffusion 
- convection

Kinetics for:
- Sorption
- Complexation  for M, L, ML

Root uptake:
Only M (Michaelis kinetics)

Lin et al., 2016 https://www6.inrae.fr/simtraces

Sensitivity analysis
100 000 simulations of 30 days root-uptake of Cd for agricultural conditions 



  

Le modèle mathématique

θ
∂CL

∂ t
=

1
r

∂
∂ r (rfθDL

∂C L

∂ r
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∂ t
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∂
∂r (rfθDL

∂ CML

∂r
+r0 v 0CML)+θ (ka (cond )CM CL−kd CML ) (k desMLCMLS−θkadsMLCML )

∂CMS

∂ t
=θkadsM CM −k desMCMS

∂CMLS

∂ t
=θkadsMLCML−k desMLCMLS

∂CLS

∂ t
=θkadsLCL−k desLCLS

   MadsMMSdesMLMa(cond)MLdM00
M

M
M 1

CkCkCCkCkθ+Cvr+
r

C
Drf

rr
=

t

C
 



















 Conve
ct

io
n

Com
plex

at
io

n

Sorp
tio

n

Diff
usio

n



  

Variables & paramétres
CM, CML, CL

Soil concentration of soluble metal2+, complex and ligand in the soil 
solution µmoles cm-3 soil solution

CMS, CMLS, CLS
Soil concentration of sorbed metal, complex and ligand onto the soil 
solid phase µmoles cm-3 soil


Soil volumetric water content cm3 solution cm-3 soil

f Soil tortuosity factor cm² cm-2 solution

D
M

Diffusion coefficient for M cm² solution s-1

DL=D
ML

Diffusion coefficient for L and ML cm² solution s-1

kd
Dissociation rate constant for ML s-1

ka
Association rate constant for M+L cm3 solution µmoles-1 s-1

kdes_M, kdes_ML= kdes_L 
Desorption rate constant for M, ML and L s-1

 kads_M,  k
ads_L

= kads_ML
Sorption rate constant for M, ML and L s-1

v0
Water velocity at the root surface cm3 solution cm-2 soil s-1

r
1

Half distance between roots from the root axis cm

r
0

Root radius cm

I
max

Maximum root influx µmoles cm-1 root surface s-1

K
m

Michaelienne constant µmoles cm-3 soil solution

t Time s



  

Les conditions aux limites du domaine

{
J M=−

I max CM

Km +CM

J ML=0

J L=0
J MS=0

} r= r 0 t≥0 {
J M=0
J ML=0

J L=0

J MS=0
} r= r 1 t≥0

{
C M =C M0

CL =C L0

CML=C ML0

CMS=CMS0

CMLS =CMLS0

CLS =CLS0

} r 0≤r≤r1 t=0

r1
r0

Racines

O(0,0)

////

Conditions Initiales

Racines



  

Analyse de sensibilité
Quel est l'effet d'une variation de la variable Vi sur la sortie du 

modèle ?

Analyse d'incertitude

Hiérarchisation
Comprendre ce qui 

conditionne le 
comportement du 

modèle

Incertitude sur les paramètres /  
variables du modèle 

Modèle

Quelle incertitude sur 
la prédiction?

Importance des facteurs

Simplification 
Les facteurs non 
importants sont 
fixés, certains 
processus non 

influents négligés



  

Hiérarchisation des variables du modèle

Coefficient de regression normalisés ' k ': 

de combien de variance de Y varie Y lorsque 
X varie d'une variance 

→  Δ(varY)/var(X) = k

Permet de comparer les effets de variables 
ayant des gammes de variation 
différentes

Conc. initiale Cd2+

Pouvoir tampon Cd2+

Humidité du sol

Coef. tortuosité du sol

Diffusion de Cd2+ = 
processus dominant

Capacité d'absorption 
racinaire peu limitante

Complexation, 
advection, cinétiques 

peu influentes

Lin, Z., Schneider, A., Sterckeman, T., Nguyen, C., 2015. Ranking of mechanisms governing the phytoavailability of 
cadmium in agricultural soils using a mechanistic model. Plant and Soil 1–19. doi:10.1007/s11104-015-2663-6 



Situation témoin

Déplétion de M Accumulation de ML Accumulation de L

Prélèvement pour 30j: 3.2 10-6 µmoles/cm2



Strong depletion of soluble Cd+ at the root surface 

 Soil solution
Cd2+concentration at the root surface

 (% initial)

Mean: 9.7%

Median: 1.4%

Q75: 8.7%

The bioavailability of Cd is low 
compared to the capacity of uptake by roots

In agricultural soils soluble Cd
 is few tens of nanomolar



Strong depletion of Cd2+ = low contribution of convection

Reducing plant transpiration is not expected to be 

a strong lever to reduce crop contamination by Cd

The low [Cd2+] at the root surface
 leads to a low contribution 
of mass flow to Cd uptake

Convection
=

Water Flux * Cd2+ Concentration 

Cd2+ Cd2+



Diffusion is dominating → Strong effect of bulk soil Cd+ 

High Cd2+ gradient

MM

M

MMM

M
M

M

M
M

M

M

M

M

High Cd2+ gradient = 
Diffusion controls Cd uptake Bulk soil Cd2+ = Cd2+ gradient 

= Cd uptake
Importance of pH, sorption (OM, clay, oxydes)

1e-06

1e-04

1e-02

1e-09 1e-07 1e-05 1e-03

Bulk soil Cd2+ (mM)

C
d

 u
p

ta
k
e

 
 (

µ
m

o
le

s
/c

m
 r

o
o

t/
3

0
 d

)

Uptake ~ Bulk soil Cd2+ concentration



Is the model consistent with experimental data ?

Doubling the Cd2+ concentration in the bulk soil solution is expected to increase the uptake by x 1.5 

y = 0.217x0.596

R2
= 0.74 ∗ ∗ ∗

Lin et al., 20161e-06
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Predicted Cd root uptake
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Durum wheat grain Cd

y = 469x0.575

R2
= 0.69 ∗ ∗

Nolan et al.2005
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Bread wheat seedling shoot Cd

Observed

y = 515x0.596

R2
= 0.46 ∗ ∗ ∗

Nguyen et al., 2021, Viala et al., 2021

ObservedModel



 Uptake of Cd ~ root system characteristics

Low Cd2+ at the root surface =
 root uptake capacity   not  limiting 

Thick few short roots favourable 
to a lower Cd uptake 

Large root radius
=

Least diffusion

Short/few roots
=

Low soil prospection

No mean effect of Imax and Km 
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Uptake ~ Maximum Cd2+ root influx
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Uptake ~ Michaelis affinity constant

Root length

Root 
diameter

 classes

18 herbaceous species  
grown in sand at 2 mg Cd/kg 

Yu et al., 2016



The contribution of complexes to root uptake

Buffering of free metal 
in the rhizosphere

by complexe dissociation 

Diffusion of free metal
 towards the root

+++

++++

0

No Complexation

M MM

M

MM MM

M
M

M

M
M

M

M

M

M M

With Complexation

M ML LML

L

ML

L

M

L M

MM M

M M



Contribution of CdL to Cd2+ uptake

Very low contribution of CdL dissociation to Cd uptake

Median = 1.6%  Mean=10%  Q75=7.5%  Q90=23.6%

Contribution of CdL =
With CdL

With CdL - Inert CdL

M

M

ML

L
M

MLM



At the root surface,
Desorption of Cd2+ dominates compared to CdL dissociation

1e-11
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Cd2+ Desorption & CdL dissociation

At the root surface, replenishment of 
Cd2+ mainly results from desorption and 

less from CdL dissociation

For 78% of cases 
Desorption > CdL dissociation



Kinetics of CdL dissociation is low 
compared to that of desorption

CdL dissociates more 
slowly than the 

desorption of Cd2+
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CdL Sorbed Cd
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Sorbed Cd2+ & CdL (root surface)

At the root surface, 
there is more sorbed Cd2+ than CdL

Amount of sorbed Cd > quantity 
of CdL in the rhizopshere

M

MM

ML

L
M

MMM
ML



A significant contribution of CdL to Cd uptake
 requires dissociation constant >10-5s-1
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Effect of kd on CdL contribution

Soil solutions
 (Schneider, 2008)
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(Schneider & Nguyen 2011)
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Modélisation du prélèvement

Comment passer de l'absorption par un segment 
de racine à l'absorption totale de la plante ?

Segment de racine dL1
Prélèvement : Intégration entre t1 et T

 t1

Segment de racine dL2
Prélèvement : Intégration entre t2 et T

 t2
Simulation de l'absorption d'un élément par un système racinaire en 

croissance sur une période T



  

Modélisation du prélèvement

Mesurée, 
Modélisée

Modèle de 
phytodisponibilité 

(cf infra)



  

Modélisation de l'architecture racinaire
 Nombre, longueur des racines / ordre= f(temps) 
 Localisation des racines en 3D

Comment faire pousser le système racinaire ?

Modélisation du prélèvement

Règles de développement :
 Physiologie, 
 Contraintes sol (température, densité du 

sol, gravité...)

Mécaniste = possibilité de rendre compte de processus
 Spatialisation des ressource dans le sol
 Propriétés d'absorption variables

C'est un modèle avec des hypothèses,  des lois et 
des paramètres à déterminer



  

Répartition dans la plante

Ishikawa, S., Suzui, N., Ito-Tanabata, S., Ishii, S., 
Igura, M., Abe, T., Kuramata, M., Kawachi, N., 
Fujimaki, S., 2011. Real-time imaging and analysis of 
differences in cadmium dynamics in rice cultivars 
(Oryza sativa) using positron-emitting Cd-107 tracer. 
Bmc Plant Biology 11. doi:10.1186/1471-2229-11-172 

Autotradiographie de la répartition du Cd chez 
deux cultivars de riz accumulant peu 
(Koshihikari) ou beaucoup (BIL48) le Cd dans 
les grains

Différences de répartition entre 
cultivars

Forte rétention dans les racines 
et les nœuds

Pourquoi ??



 
Plus forte séquestration du Cd dans les vacuoles 

racinaires contrôlée par l'allèle Cdu1
Harris & Taylor, 2004, 2013

Days after anthesis Days after anthesis

Moins de Cd dans le grain
sans impacter le rendement

Plus forte séquestration 
racinaire du Cd

Moindre concentration
du Cd dans la sève brute



  

Casparian strip Casparian strip
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Transporters

Cd flow

Current Opinion in Plant Biology

Séquestration racinaire

Uraguchi, S., Fujiwara, T., 2013. Rice breaks ground for cadmium-free cereals. Current Opinion in Plant Biology 16, 328–334. doi:10.1016/j.pbi.2013.03.012 

Des transporteurs plus 
ou moins actifs stockent 
le Cd dans les vacuoles





Importance des échanges xylème-phloème
 pour l'allocation des éléments aux grains

Yamaji, N., Ma, J.F., 2014. The node, a hub for 
mineral nutrient distribution in graminaceous 
plants. Trends in Plant Science 19, 556–563. 

doi:10.1016/j.tplants.2014.05.007

Zhang, L., Zhang, C., Du, B., Lu, B., Zhou, D., 
Zhou, Jing, Zhou, Jun, 2020. Effects of node 

restriction on cadmium accumulation in 
eight Chinese wheat (Triticum turgidum) 

cultivars. Science of The Total Environment 
725, 138358. doi:10.1016/j.scitotenv.

2020.138358
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Remobilisation des ETM dans la plante
Quantification et recherche des règles de régulation

Pas de lien avec
 remobilisation N

Yan et al.,2018. Plant Soil
Yan et al., 2019, Ecotoxicology and Environmental Safety



Cartographie par Laser Ablation ICPMS
MP Isaure S. Mounicou, Iprem, Pau

Co-Localisation des éléments 

dans le grain de blé dur

Analyse de fractions après
 

dissection du grain

(Yan et al., 2020, Envir. Pollut.)

* Compréhension des voies d'accumulation

* Impact sur la qualité nutritive et sanitaire



  Uptake Stock

Stock

Stock

Stock

Stock
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Xylem

Phloem
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Ovary

Roots

Stem et al.

Leaves

R

Partitioning 
equations

Remobilisation
equations

Filial tissuesSimplifications
En gardant 
l'essentiel



  

Formalisation mathématique

Uptake StockP

R

Roots

dQ

k*dQ

(1-k)*dQ r*|dbiomasse|

 calculs pas de temps/pas de temps
 cinétique d'ordre 1
 équilibre des bilans de masse



  

Simulation de la répartition du Cd chez le tournesol



  

Simulation de la répartition du Cd chez le tournesol



  

Simulation de la répartition du Cd chez le tournesol



Connaissances
+

Hypothèses

Variables 
d'entrée

 
Variable(s)
de sortie

Variables 
d'état

Relations
(Modèle amthématique)

SYSTEME

Modèle
Représentation simplifiée de la réalité 

qui ne conserve que les éléments 
nécessaires et suffisants

 pour répondre à l'objectif

Simplification

Réalité complexe

Analyse 
(Cohérence)

Paramétrage
(Calibration)

Test
(Prédits versus Observations)

Analyse de sensibilité

Définition
d'un objectif

+
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 ++

 1 2  3  4

1


