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Introduction

Motivation initiale : les stomates

Les stomates

» Petits trous sur les feuilles des plantes

 Controélent les échanges de CO, et d’eau avec
Stomate , A
B (image : Photohound) I atmosphere

Pourquois'y intéresser ?
e Agriculture:variétés résistantes a la sécheresse

* Villes: humidification de I'air par les plantes

Cellules de
d
garde 5

(image : Alex Costa)




Introduction

Mécanisme d'ouverture du stomate

Stomate fermé, stomate ouvert
(Meckel et al, 2007)

10 pm

Ouverture controlée par deux cellules de garde

e Cellules de garde gonflées = stomate ouvert
e Cellules de garde dégonflées = stomate fermé

Phénomeéne d'osmose
* Forces chimiques vs forces mécaniques

Membrane cellulaire
Laisse passer 'eau”

O Résistance mécanique du
) O Forte mur cellulaire
Falfelts . concentration /
concentration O O
o [10>Q QO MAN
O
O o O ® Phénomeéne

d’osmose 3




Introduction

Modeles existants

Modéles cherchant a approcher des données
e Dépendant du temps (équations différentielles ordinaires)
 Tous lesions, tous les transporteurs : beaucoup de paramétres

e Couplage électrochimie/mécanique négligé

Notre approche : Modéle minimal qui relie les différents effets physiques
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I. Osmose et fonction d'énergie

Un systéme multiphysique

Forces chimiques Forces élastiques Forces électrostatiques
* Visent a équilibrer e S'opposent a * Visent a équilibrer les
les concentrations I'accroissement du charges
enions volume
O
O

Ve ~ ) —
Phénoméne d’'osmose Raideur des murs cellulaires Membrane = condensateur 6



I. Osmose et fonction d'énergie

Approche basée sur l'énergie

Energie totale a3 minimiser n : état du systeme

G (n) = Energie chimique + Energie élastique + Energie électrostatique

/ | \

2
> g () W (1111,0) 1Q(n)”
= _J I— 2 C(n)

Potentiels Quantité d’eau dans la cellule ‘ |
chimiques

Energie stockée dans
un condensateur

e Monnaie commune entre toutes les forces



I. Osmose et fonction d'énergie

Approche basée sur l'énergie

@
2
= . @,@ Memb lulai Résistance mécanique
> & embrane cefiulaire du mur cellulaire
&b , & Ne laisse passer que I'eau
s N
(O]
c
‘L _ e
Equilibre du O
quilib i o
systéme SR
l Q’OG\O((Q
3
. all®
\O\
oL O
Equilibre
chimique
? >
uantité d’eau dans la cellule (mol : : .
Configuration Q (mol) Faible concentration  Forte concentration
enions en ions 8

initiale



2. Modéle basé sur la minimisation d'une énergie

Modele simplifié de cellule

Paroi cellulaire Cytoplasme . ~p »
f o Compartiments emboités

e Entourés d’'un mur cellulaire

e Contiennentdesionsetdel'eau




2. Modéle basé sur la minimisation d'une énergie

Modeéle a deux compartiments

. [ mboité
Transporteurs Cytoplasme Vacmoe Compartiments emboités
ioniques
\ - e Entourés d’'un mur cellulaire
H+ Q| /

e Contiennentdesionsetdel'eau

Espace d’états du systéme

n = (nc,H+ nC,Cl_ nc,K+ nC,HzO)

n + N - n + N
v,H v,Cl v K v,H>O
HyO  <oefnnd geenenfon, 2

Mur cellulaire

10



2. Modeéle basé sur la minimisation d'une énergie

Modeéle a deux compartiments

Pompe
(transporteur actif)

Espace d’états du systéme

Cytoplasme

Vacuole \

n = nC,H+ nC,Cl— nCIK+ nc,HzO
nV,H+ nV,Cl_ nV,K"' nV,HzO

Transporteurs
Permettent la circulation des réactifs

e Actifs (controlés)

e Passifs (laissent passer les réactifs)

Mur cellulaire

11



2. Modéle basé sur la minimisation d'une énergie

Membranes et transporteurs

H " +2(Cl «——7r>>

Modeéle-jouet
 Deux transporteurs

Etat initial . o
/  Deux espéces chimiques
® N, ). .
Espace d’états du systéme
>
Hyg+ n = (ny+, ner-)

Vue de I'espace d’états 12



2. Modeéle basé sur la minimisation d'une énergie

Membranes et transporteurs

Etat initial

Vue de I'espace d’états

Transporteur actif (la pompe)

 Pousse le systeme dans une direction
donnée

a=(1,0)

Ejection d’hydrogéne
de la cellule

e Controlé
Avancement de la pompe: x

13



2. Modeéle basé sur la minimisation d'une énergie

Membranes et transporteurs

Transporteurs passifs

(membrane, canaux)
A Cl™
4| V, » Laissent le systeme se déplacer
dans certaines directions
Espace des état
admissibles
\ jEtatinitial % Ht+2Cl V) = (1, 2)
ng + xa/c <-x-a---' ® N
>  Non controlé
s Le systeme trouve un état d’équilibre

Vue de I'espace d’états 14



2. Modeéle basé sur la minimisation d'une énergie

Minimisation de l'énergie

Lignes de niveau de la
fonction d'energie Fonction d’énergie G

 Détermine I'’équilibre du systeme
Probleme de minimisation

Minimiser G (n)
sous lacontrainten e V,

Vue de I'espace d’états 15



2. Modeéle basé sur la minimisation d'une énergie

Minimisation de l'énergie

Lignes de niveau de la
fonction d’énergie

Fonction d’énergie G
e« Détermine I'état d’équilibre

Probleme de minimisation

Trajectoire du

systeme Minimiser G (n)

sous lacontrainten e V,
' « Evolution quasi-statique pilotée par
S les transporteurs actifs

Vue de I'espace d’états 16




2. Modéle basé sur la minimisation d'une énergie

Exemple de simulation

(b) Cumulated amounts of water  ® DEbits des pompes constants

S I Membrane externe : 100%
S o —— cytoplasm ~ . )
= 1R - vacuwole | £, Membrane interne : 50%
qé')’ 1072¢ \\\ g E— N
S =~ 2 11 BN cytoplasm . .
£ 10722 T . vacuole e Lacelluleseremplitd'ions,

00 05 10 15 20 00 o5 10 15 20 puis d'eau
Progress (mol) le—-12 Progress (mol) le—-12
(c) Cumulated amounts of chloride (d) Cumulated amounts of potassium . ..
et I~ _+ Amplitudes de variation

|
[ cytoplasm
vacuole

|
Bl cytoplasm
[0 vacuole

différentes selon les quantités

n_chloride (mol)
N

n_potassium (mol)
N

o

0 - — T T !
0.0 0.5 1.0 1.5 2. 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
Progress (mol) le-12 Progress (mol) le—12

17



3. Analyse de sensibilité

Dérivées secondes de l'énergie

Comment expliquer I'amplitude de chaque variable ?

* Information de sensibilité
F """""""" y Hessienne de la fonction d'énergie

* Pourunressort E(x) =lkx?
Ax = — Dérivée seconde de |'énergie = raideur

------------ Quelle force influence quelle variable ?
F+ AF

18



Quantités
de matiére
dansle
cytoplasme

Quantités
de matiéres
dansla
vacuole

3. Analyse de sensibilité

‘Raideurs” pour I'énergie chimique

H+

(a) Chemical Hessian matrix
H* ClI- K* H,0 H* Cl- K* H,0

1

Coefficients nuls

an.z G e y o

L~

ollale 13.2 gEEE 13.2 13.2
G 13.2 13.2 gl 13.2
H,OH4 [ L o R
H* S P AN 13.6 13.6
Cl™ 13.6 S 13.6
K+ A 13.6 13.6 .
H>0 A 13.6 13.6 13.6

e Matrice hessienne de
I'énergie chimique

o Coefficients diagonaux forts
pour les espéces ioniques

e “Raideur” inversement
proportionnelles aux
guantités de matiére

Coefficients en échelle
logarithmique
17 représente 10/ 19



H+

Cl~

K+

H,O

H* -

Cl~ A

K+_.

Hzo 7]

3. Analyse de sensibilité

‘Raideurs” pour I'énergie chimique

(a) Chemical Hessian matrix
H* Cl- K* H,0 H* ClI- K* H,0

ﬁ13,2 13213 2

13.2 g 13.2 13.2

Grand coefficient
diagonal

13.2 13.2 g 13.2

32137281528 9.9

PAMIN' 13.6 13.6 13.6

13.6 = 13.6 13.6

Petit coefficient

diagonal
& 13.6 13.6:17.0 13.6

13.6 10.4

13.6 13.6

10—21

ydrogen (mol)

n_h
=
o

N
w

N

N

n chloride (mol)

o

(a) Amount of hydrogen

] A
\ —— cytoplasm
\ -—— vacuole |
\
\\\
e S
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

Progress (mol) le—12

(c) Cumulated amounts of chloride
le—-12

|
B cytoplasm
I vacuole

2.0
le—12

0.0 0.5

1.0
Progress (mol)

1.5

A

v

101 mol

Forte résistance
aux
perturbations

1012 mol

Faible résistance
aux
perturbations

20



3. Analyse de sensibilité

‘Raideurs” pour I'énergie mécanique

(c) Elastic Hessian matrix
H* Cl- K* H,0 H* Cl- K* H,0

H+_

Cl™ A

K+_

H,0 - 12.0 12.0
H+_
Cl™ -

K-I-_

H,0 - 12.0

(b) Cumulated amounts of water
le-10

A
S
E2- |
g (S 1019 mol
gl SR BN cytoplasm |
- | vacuole
0 T I | v

0.0 05 1.0 15 2.0
Progress (mol) le-12

 Forces mécaniques: principale source de
résistance a l'entrée d'eau

 Changement de volume entierement
déterminé par le coefficient élastique

21



3. Analyse de sensibilité

Energie électrostatique et excés de charges

(b) Electrostatic Hessian matrix Coefficients de la matrice hessienne
H* CI= K* H0 H* CI= K* H0 Niveau intermédiaire entre
' I'hydrogéne (22) et le chlore (17)

20.8 20.8 20.8

H+

- = 1e—17(h) Charge imbalance
£ N A
+ 0 | 1| 10V mol
Q |
E —— plasma membrane Résistance
H20 u; ~{ ==~ Vvacuole membrane intermédiaire aux
o ~3° | v
E T T T T T
Cl- - < 0.0 0.5 1.0 1.5 2.0
Progress (mol) le—12
K+ 1 - V& ) °
« Exceés/déficit de charges (in mol)

H,0 3 133 59 136 13. Quantité de charges stockées dans le
condensateur 22



3. Analyse de sensibilité

Hiérarchie entre les énergies

* Résistance aux perturbations variable selon les espéces

Espéece Coefficient Variations
Hydrogéne 1072 10 mol
Charges 1021 10 mol
Chlore 10%/ 1012 mol
Potassium 10/ 1012 mol
Eau 1012 101° mol
Conclusion

Hiérarchie entre les forces qui influencent le systéme

23



3. Analyse de sensibilité

Hiérarchie entre les énergies

/ \ 1. Hydrogéne éjecté
) -

Déséquilibre de I’hydrogéne
Déséquilibre des charges

2. Entrée d’hydrogéne et de chlore
Equilibre d’hydrogéne rétabli
Déséquilibre de charge inchangé/augmenté
Déséquilibre du chlore

3. li'ntrée de potassium
Equilibre des charges rétabli
Déséquilibre du potassium

4. Entrée d’eau (augmentation du volume)
Compromis forces chimiques vs élastiques

24




3. Analyse de sensibilité

Hiérarchie entre les énergies

Déséquilibre de I’hydrogéne
Déséquilibre des charges

/ \ 1. Hydrogéne éjecté
) -

2. Entrée d’hydrogeéne et de chlore

Equilibre d’hydrogéne rétabli

Déséquilibre de charge inchangé/augmenté
Déséquilibre du chlore

3. li'ntrée de potassium
Equilibre des charges rétabli
Déséquilibre du potassium

4. Entrée d’eau (augmentation du volume)
Compromis forces chimiques vs élastiques

25




Conclusion

 Modeéle basé sur I’énergie : pratique quand il y a plusieurs types de forces

« Hiérarchie entre les différentes forces impliquées dans I'ouverture du stomate
* Informations de sensibilité indépendantes des transporteurs

Travail en cours

 Modeéles similaires pour des tissus multicellulaires

Merci pour votre attention !

26
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