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Actualités

e Recherche fondamentale

Dans ce numéro spécia de notre newsletter Science@! FPEN, nous mettons a |’ honneur les

travaux de certains de nos chercheurs qui ont obtenu leur dipldme d’ habilitation adiriger des recherches.

L'HDR n'est pas seulement un titre, c'est une reconnaissance de la capacité a former la prochaine génération de
chercheurs, a piloter des projets d'envergure et a contribuer de maniere significative alalevée des verrous de
connaissance, dans un cheminement scientifique qui va de la recherche fondamentale au dével oppement de
solutions technol ogiques. Chaque titulaire d'une HDR au sein de notre institut incarne notre engagement dans la
recherche de solutions pour latransition énergétique et écologique. En mettant en avant ces parcours de
recherche, nous voulons non seulement reconnaitre leur contribution remarquable, mais également inspirer la



prochaine génération de scientifiques, et en particulier nos doctorants, a poursuivre cette quéte de I'innovation et
de I'excellence.

Ladiversité des domaines disciplinaires et des applications que refléte I’ ensembl e de ces textes montre la
pertinence des compétences de nos chercheurs qui ont su bétir, a partir de |’ héritage des activités historiques de
I"institut, tout un ensemble de méthodologies et de concepts scientifiques qui trouvent toute leur place pour
contribuer alatransition énergétique et écologique.

Bonne lecture atous,

Benjamin Her zhaft
Directeur général adjoint, en charge de larecherche et de laformation
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Les bréves

Analyse Economique des Systémes Ener gétiques::

une approcherégionale a grande échelle
(HDR 2021)

Arash Farnoosh

Comme I'indique son titre, mon travail de recherche se concentre sur |'analyse économique des systémes a
grande échélle, ¢ est-a-dire a des cibles telles que |l es systémes énergétiques des régions, des pays, des territoires
et des grandes agglomérations ou des vastes zones métropolitaines. Quant al'analyse économique, elle ne se
limite pas aux aspects économiques, purs et autonomes. Elle inclut aussi des problématiques liées aux aspects
géopolitiques, techniques et environnementaux ainsi bien sir gu’ aux politiques énergétiques. Le processus de
modélisation mathématique et d'analyse économique déployé tout au long de mon parcours de recherche intégre
donc I’ ensemble de ces considérations.

Ainsi, en fonction de la nature des incertitudes existantes dans les systémes étudiés, des méthodes de
programmation linéaire[1] et de programmation dynamique et d’ optimisation [2] ont été sélectionnées.
Cependant, au fur et a mesure de I’ avancée de ces recherches vers des systémes plus compétitifs et plus
écologiques (en raison de la part plus importante des énergies renouvel ables) mais aussi plusimprévisibles, les
méthodes ont d( prendre en compte de plus en plus d'incertitudes. C'est la raison principale pour laguelle ces



méthodes ont été combinées avec des approches plus innovantes telles que I'optimisation distributionnelle
robustel et I'apprentissage statistique (i.e. les réseaux neuronaux). Cette approche a débouché sur de
nouveaux modeles (Figure 1) qui ont été déployés pour |'analyse des systémes énergétiques des économies en
dével oppement rapide telles que I’ Inde et la Chine [3].

Approach: Main parameters:
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Figure 1- Sructure du modéle d’ anal yse technico-économique des systémes éner gétiques

Laplanification along terme et I’ expansion durable des systemes énergétiques a grande échelle dans des
contextes trés incertains présentent des défis importants en raison de la présence de divers types d aléas.
L'application de ces modéles va permettre d'améliorer la robustesse de notre analyse pour y faire face.



1 L'optimisation distributionnelle robuste (DRO en Anglais) suppose que la distribution de probabilité régissant
les parameétres incertains est inconnue mais appartient & un ensemble ambigu de distributions de probabilité.
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Modélisation des grands systémes énergétiques

M éthodologies analytiques pour la caractérisation dela
matiere organique:

Application ala caractérisation de roches meres-

r éservoirs complexes, des huiles, lubrifiants, polymeres,
microplastiques, inhibiteursde corrosion et de dépots
solides présents danslesinstallations de géothermie
(HDR 2021)

Maria Romero-
Sarmiento
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Le périmétre de mon HDR recouvre le champ de dix années de recherche a IFPEN lesguelles ont porté dans un
premier temps sur les sujets liés aux hydrocarbures :

- lacaractérisation de la nanostructur e de la matiér e or ganique sédimentair e en fonction de la maturité
thermique;

- le développement de la méthode Rock-Eval® Shale Play™ afin o améliorer la caractérisation de roches
meérestresrichesen hydrocarburesliquides;

- |’éaboration d’ une méthodol ogie analytique pour mieux estimer les hydrocarbures libres parmi ceux qui sont
adsorbés au sein d’ une roche mére tres riche en hydrocarbures liquides.

Par la suite, mon travail s est orienté vers d autres problématiques, notamment liées aux nouvelles énergies et a
I”environnement. Cela s est traduit par |e développement de procédures expérimentales pour caractériser entre
autres : les dép6ts solides présents dans lesinstallations de géothermie [1], lesinhibiteursde corrosion, les
lubrifiants ou, plusrécemment, les polymeres (problématiques des microplastiques) [2] ou encore les
microfibrestextiles[3].

Ceci acontribué a différents développements a IFPEN et en particulier :

- aulogiciel de modélisation de bassin TemisFlow!™™, commercialisé par BeicipFranlab, eny intégrant de
nouveaux modéles impliquant des concepts de géochimie or ganique (avec par exemple les modules de calcul
de porosité organique et de potentiel d’ adsorption du méthane) ;

- audispositif Rock-Eval® (figure 1), commerciaiseé par Vinci Technologies, en développant de nouvelles
méthodes d’ analyse pour améliorer la caractérisation d’ échantillons de diverses natures .

Mon parcours de recherche est al’image du virage pris par IFPEN ces dernieres années pour répondre aux
enjeux de latransition énergétique et écologique.
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Figure 1 : Exemples d applications du dispositif Rock-Eval® vers les nouvelles thématiques de
sciences de la Terre et des technologies de I’ environnement
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Caractérisation de matieres organiques

Prix, cycle et rareté sur lesmarchés de matieres
premieres :
du pétrole aux matériaux delatransition énergétique

Une per spective historique, économique et
géopolitique
(HDR, 2021)

Le périmétre de mon HDR a couvert quinze années de recherche a IFPEN sur les matiéres premieres, les
mécanismes de formation des prix sur lesmar chés et plus particulierement I’ é&ude des dynamiques de
court, moyen et long terme sur ces derniers. Elle a été en partie alimentée par les travaux développés dans le
cadre du projet ANR Gener ate (Géopolitique des énergies renouvel ables et Analyse Prospective de la Transition
Energétique) dont j’ étais |e porteur entre 2018 et 2020.

Trois contributionsiillustrent la démarche que j’ ai adoptée.

Dans un contexte de transformations économique et géopolitique mondiale, lapremiere d’ entre elles s est
attachée arevisiter les facteurs de long terme pouvant influencer les prix du pétrole et les principes de
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coordination entre acteurs. Dans cette optique, elle atraité de I’influence de |’ Or ganisation des Pays
Exportateursde Pétrole (OPEP) sur les marchés en fonction des différents régimes de prix observés depuis
1970, al’ aide de différentes méthodol ogies économétriques (cointégration, causalité ala Granger, analyse de
données de panel) [1].

La deuxieme contribution s est intéressée aux liens entre les mar chés financiers et la dynamique desprix a
court terme en estimant un modéle de chaine de Markov & changement derégimel. L’ analyse portait
spécifiquement sur les relations entre les prix Spot et Futures du WT12aux Etats-Unis et amis en avant le role de
la spéculation notamment lors de la crise financiere de 2007-2008 [2].

Latroisieme contribution recouvrait I’ évaluation de la criticité des matier es premiér es présentes dans les
technol ogies bas-carbone a1’ aide du modéle TIAM-IFPEN . Cestravaux ont permis de mettre en avant la
hausse mar quée des besoins en ces ressour ces et I'importance de |’ eau atravers une modélisation des chaines
de valeur des matériaux (bauxite, cobalt, cuivre, lithium, nickel, terres rares). Dans le cas du lithium par exemple
(figure), nous observons ainsi, pour un scénario + 2°C avec une mobilité inchangée, une hausse de la
consommation de cet élément représentant 47 % des ressources sur la période 2005-2050, soit une diminution de
lamarge de sécurité a 53 %, contre 63 % avec des changements opérés dans la mobilité [3].

1 Type de modéle employé par |es organismes de conjoncture pour |'analyse du cycle économique
2 | eWest Texas Intermediate (WTI) est une qualité ou un mélange de pétrole brut dont les prix au comptant et &
terme servent de référence pour lafixation des prix du pétrole.
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Marge de sécurité de lithium cal culée en fonction de la consommation entre 2005 et 2050 et des
ressour ces disponibles en 2017

L’ obtention de I’'HDR m’ a permis de renforcer mon ancrage académique et de développer de nouveaux projets
de recherche dont le projet ANR Get M ore H2 (Géopolitique de la Transition énergétique et Modélisation
mondial e économique et sociale des technologies de production d’ hydrogéne) qui s étend sur la période 2023-
2027, en partenariat avec le CEA, I’Université Paris-Nanterre et I’ RIS et que je coordonne.
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Marché des matieres premieres : au coaur des enjeux énergétiques

Budgets sédimentaires

concept, méthodes et intégration en analyse de bassin
sur un continuum terre-mer

(HDR 2022)

. _ |
Sébastien Rohais
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Dans un compartiment sédimentaire donnél, le budget sédimentaire consiste & évaluer les apports, les
transferts et les exports sedimentaires, et alesassimiler au gain ou a la perte nette sur une unité detemps
(figure). Les budgets sédimentaires sont trés largement utilisés en géosciences :

- depuislongtemps en exploration pétroliére pour prédire les occurrences et qualités des réservoirs pétroliers
ou de roches méres;

- plus récemment, dans le domaine de I’ environnement, lors de I’ étude des risques, afin d’ anticiper les érosions
cotieres et d’ gjuster I'’aménagement du territoire dans un contexte de changement climatique.

Souvent déployés al’ échelle du compartiment sédimentaire, ces budgets, lorsqu’ils sont intégrés a plus
grande échelle, offrent la possibilité d’acquérir unevision globale des systémes sédimentaires. Ainsi, par le
développement et la mise en cauvre de méthodes et d’ outils numériques, les travaux de mon HDR visaient a
quantifier ces budgets a1’ échelle des bassins sédimentaires? sur le continuum terre-mer (voir figure). L’ approche
adoptée a contribué a déterminer des conditions limites pertinentes et permis de mieux comprendre les
interactions entre les différents compartiments en s appuyant sur des bilans globaux.

SINK
Outputs

SOURCE
Inputs

y

1 Un compartiment sédimentaire est une zone géologique distincte qui est caractérisée par des conditions de
dépbt propres



2 Un bassin sédimentaire est une dépression de la surface terrestre, souvent trés étendue ot les sédiments
saccumulent sur une longue période. I1s peuvent contenir plusieurs types de roches sedimentaires.

Cestravaux ont trouveé des applications directes a IFPEN pour :

* lasimulation de bassin : de maniére a caractériser la dynamique de déformation des bassins sédimentaires
(comme par exemple les vitesses d’ enfouissement ou de soulevement), avec des implications sur la
détermination de la thermicité3), du calendrier de déformation? et/ou des périodes de génération de sable, toutes
informations qui sont essentielles en exploration de bassin et de réservoir [1, 2] ;

» lasimulation deréservoir : pour relier I’ architecture stratigraphique des bassins sédimentaires aux forcages
climatiques dans la perspective de mieux contraindre la distribution, les hétérogénéités et la qualité d’ une roche-
mere ou d’un réservoir [3] ;

e [|"analysed’impact : afin d anticiper laréponse des paysages et des reliefs aux événements climatiques,
catastrophiques et extrémes, avec une attention particuliére sur la problématique de I’ érosion [4] ;

* ledomainedel’environnement : pour suivre et tracer des polluants, comme les plastiques et
microplastiques, dans |a perspective de définir des outils de surveillance environnementale et de proposer des
solutions de remédiation [5, 6].

Sur ce dernier volet qui constitue un défi majeur pour nos sociétés, mon travail margue une avancée importante
pour ce qui est d’'identifier et de caractériser les zones d’accumulation des microplastiquesen vued’'y
appliquer des solutions adaptées. Lestrois theses que je co-encadre depuis S’ inscrivent aussi pleinement dans
cet axe de recherche crucial pour |’ environnement.

3 Evolution de latempérature du sous-sol dans le temps et dans I’ espace
4 C est-&-dire |a frise chronol ogique des événements majeurs affectant |es structures des bassins
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Connaissance et description des systémes sédimentaires

Lecycledeviedes catalyseurs d’hydrotraitement
dela genese de la phase active au recyclage des
catalyseurs

(HDR 2023)
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Elodie Dever

L es catalyseurs sont des produits essentiels pour un grande nombre de procédés industriels et notamment pour

I” hydrotraitement des char ges pétrolieres ou biosour cées. Leurs propriétés émanent des matériaux
métalliques actifs qu’ils contiennent et dont la valeur et la criticitéljustifient qu’ on cherche & les récupérer sur les
produits usagés. C’ est pourquoi I’économie circulair e des catalyseur s est aujourd’ hui un enjeu majeur pour le
groupe |FPEN qui en produit des tonnages importants. Pour améliorer leur recyclage, il est essentiel de bien
connaitre le cycle de vie de ces catalyseur s, constitués de sulfures de métaux de transition supportés sur un
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oxyde poreux de type alumine (figure 1) et ¢’ est ce sur quoi a porté mon HDR.

L es résultats présentés synthétisent une dizaine de théses et post-doctorats que j’ ai encadrés en collaboration
avec des laboratoires académiques. D’ un point de vue fondamental, ces travaux se sont tout d’ abord attachés a
acquérir une meilleure compr éhension du lien entre la genése de ces matériaux et leurs performances
catalytiques, en s appuyant sur des méthodes de synthése innovante et de caractérisation avancée (ASAX S?,
imagerie XASin situd).
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Figure 1 : Schéma du cycle de vie des catalyseurs de raffinage



1 Laplupart figurent sur laliste des matériaux critiques de I’ Union Européenne
2 Anomalous Small Angle X-Ray Scattering
3 X-Ray Absorption Spectroscopy

Concernant I’ effet du support (alumines, oxyde de titane et silice) des résultats inédits ont par exemple été
obtenus quant al’ influence de la nature cristallographique de I’ alumine, ce qui a conduit a proposer une
approche originale dans le domaine de la science des surfaces. Aingl, les effets d’ orientation des faces de
I"alumine sur les interactions avec la phase active, e taux de sulfuration, le taux de promotion de MoS, par le Co
et in fine sur les performances en HDS? ont été mis en évidence en fonction de |a présence de dopant, tels que
le phosphore et/ou les additifs organiques [1].

L’ étude de I’ étape d’ activation du catalyseur arévélé des différences quant au mécanisme de sulfuration selon
gu’ elle est réalisée en phase gaz, pratigue courante au laboratoire, ou en phase liquide comme c’ est pratiqué en
raffinerie. Par ailleurs, grace au couplage inédit de la spectroscopie Raman et du XAS, il a été possible pour la
premiere fois de réaliser la spéciation des espéces molybdiques, d’ une part en solution agueuse, et d’ autre part
supportées ala surface d’ une alumine. Ceci ouvre de nouvelles per spectives dans la connaissance des

précur seur s oxydes des catalyseurs et du lien avec leur s performances catalytiques[2].

Enfin, le fonctionnement opérationne des catalyseurs a été étudié et plus particuliérement |I'impact
d’inhibiteurs sur leur désactivation et leur régénération. Lesinhibiteurs choisis pour celaont été les
composes oxygénes H,0 et CO, particulierement representatifs en tant que sous-produits des molécules
oxygenées contenues en quantité dans les nouveaux flux issus de la biomasse, lesguels entrent aujourd’ hui dans
laraffinerie en co-processing [3]. Ces travaux ont mis en lumiere les défis arelever pour répondre aux
spécifications sur les produits raffinés tout en faisant face a des charges de plus en plus hétérogénes, en en
particulier larecherche de nouveaux catalyseurs plus performants et résistants.

L’ ensemble de ces travaux permet de poser un socle solide de connaissances afin de proposer, pour le futur, des
stratégies et filieres de recyclage des catalyseurs.

4 Hydrodésul furation
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interfaces, les polymeéres et les milieux por eux
(HDR 2023)
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Laurent Cangémi

Lestravaux de mon HDR relévent du domaine de la modélisation et concernent la for mulation de couplages
multiphysiques dans les matériaux. Le point de départ de cette recherche est lié a une problématique

d’ endommagement sur un produit industriel : le phénomene de cavitation par décompression explosive de gaz
dissous dans les polymeres d’ étanchéité des conduites flexibles sous-marines. Par extension, il S adresse aussi a
tous les milieux poreux qui sont soumis a des effets de transfert de masse, de chaleur, de plasticité ou
d’endommagement, comme les supports de catalyseur ou les milieux naturels du sous-sol.

Dans ce cadre, certains couplages entre plasticité et endommagement ont également été abordés et ce, sous
différents prismes: celui d une approche bi-phasique viscoplastique et celui des zones cohésives.

Ladémarche générale quej’ai suivie a consisté a se placer dans le cadre théorique de I’ approche
Thermodynamique des Processus I rr éver sibles (TPI)2 afin de déduire des lois de comportement couplées qui
soient en accord avec les principes fondamentaux de la thermodynamique. Les résultats obtenus sont issus d’ une
forte collaboration avec des partenaires académiques3.
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Cette démarche a permis d apporter un éclairage sur les processus de couplage existants entre les transferts de
masse et les phénomeénes de défor mation et d’endommagement des polymér es semi-cristallins* [1,2]. Plus
spécifiquement, la nature mixte, alafois Fickienne et Darcéenne, de ces transferts induit des efforts internes
pouvant genérer des phénomenes de cavitation localisés a priori contre-intuitifs (le matériau étant en
compression). La Figure 1 illustre un exemple de simulation de cavitation obtenue dans un polymere PolyVynil-
Di-Fluoré (PVDF) soumis a une forte pression externe d' eau.

Au-dela de cet exemple, le cadre théorique obtenu permet de proposer une forme explicite pour une contrainte
chimio-mécanique, en introduisant le potentiel chimique comme moteur principal des couplages. Cette
formulation peut, par exemple, étre étendue ala description delois de sorption dans les milieux poreux nano-
confinés (comme les zéolites®) ou & la croissance de dendrites dans les batteries & électrolytes solides. Sur ce
dernier theme, un travail est en cours pour adapter le formalisme du modéle a la présence de champs électriques
et de phénomeénes électrochimiques.

La démarche a été récemment utilisée pour développer de nouvelles ar chitectures de matériaux poreux par
optimisation topologique [3] et nous prévoyons de la déployer sur le cas des échangeurs a concentration solaire
pour |es procédés énergivores ou pour la production de carburants solaires (voir Figure 1). Un dernier cas

d’ application a venir concerne le design d’ aimants optimisés afin augmenter I’ efficacité des machines
électriques.
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Localisation au cours du temps de la pression d'eau dans un PVDF soumis & une forte pression externe
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Cavitation dans un PVDF
Systéme d'équations chimio-mécanique soumis une pression de fluide

Porosité " oA

Pression :
Optimisation topologique hydro-convecto-radiative d’un échangeur solaire a haute T

Figure 1. Exemples de retombées de I’ approche couplée mécanique développée

1 e formalisme des zones cohésives permet de traiter e comportement mécanique des discontinuités d'interface
entre deux milieux de propriétés différentes par e biais des sauts de déplacement

2 Par opposition & la thermodynamique « classique » (transformations réversibles), le cadre permet de décrire les
systemes hors-équilibre qui évoluent par une suite d'états d'équilibre

3 En particulier I Institut P’ et I’ Université de Poitiers

4 Aluminosilicates cristallins d'intérét pour la fabrication des supports de catalyseurs
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Senta Blanquet

Le développement d’ énergies alternatives décarbonées est essentiel pour réduire les émissions de gaz a effet de
serre et |utter contre le déreglement climatique. C’ est le cas notamment du bioéthanol dit de deuxieme
génération, produit a partir de résidus de biomasse lignocellulosique et utilisé comme carburant pour la
mobilité.

Mes travaux de recherche, menés depuis de plus de 15 ans a IFPEN et résumés dans mon HDR, se sont focalisés
sur une étape cruciale du procédé de production de ce biocarburant : I’ hydr olyse enzymatiquel. La dégradation
delabiomassey intervient grace al’ utilisation d’ un cocktail complexe d’enzymes produit par le champignon
filamenteux Trichodermareesel. Cependant, pour une utilisation industrielle, il est nécessaire de rendre ce
cocktail plus efficace et ¢’ est pourquoi j’ai étudié différents aspects concernant sa production, sa composition et
son amélioration :
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- Les conditions dinduction des génes des cellulases?;

- Larégulation de la sécrétion de ces enzymes et |’ identification des génes cibles pour augmenter |a capacité de
secrétion du champignon ;

- L’interaction des enzymes avec |e substrat lignocellulosique a différents stades de |” hydrolyse ;

- Grace aun modéele mathématique, |’ identification pour un substrat donné d’ enzymes limitantes (du fait de
leur trop faible proportion dans le cocktail et/ou leur trop faible activité) et, pour I’ hydrolyse de la paille de blé€,
la prédiction de la composition d’ un cocktail maximisant le rendement ;

- L’amélioration du cocktail par complémentation avec des enzymes provenant de la biodiversité

micr obienne (voir figure).

Concernant ce dernier point, les enzymes sécrétées (le « sécr étome ») par différents champignons filamenteux,
tels que Podospora anserina ou Aspergillus japonicus, ont été analysées. A partir de sécrétomes apportant le plus
de gain d’ activité par gjout au cocktail de T. reesel, des enzymes potentiellement responsables de cette
amélioration ont pu étre identifiées al’ aide de la spectrométrie de masse. Dans |’ un de ces sécrétomes, les
AA16, une nouvelle famille d’ enzymes capabl es de booster les cellulases, a été découverte et caractérisée [1].

D’ autre part, j’ai exploré la biodiversité bactérienne dans une approche de métagénomique3. Un criblage
fonctionnel d'une banque de génes atout d’ abord résulté en I’ identification d’ une quarantaine d’ enzymes
agissant sur la biomasse lignocellulosique. Quatre enzymes d' une famille d’ endoglucanases ont ensuite été
caractérisées et leur mode d’ action sur la cellulose décrite [2].

1 Dégradation d'un composé en présence d'enzymes suite & sa réaction avec |'eau
2 Enzyme qui hydrolyse la cellulose
3 Méthode d'étude du contenu génétique d'échantillons issus d'environnements complexes

L’ ensemble de ces travaux a permis de dégager des pistes de progrés, par identification d’ enzymes limitantes, ou
encore de cibles d’ amélioration du systéme de sécrétion chez T. reesei. Jai pu ainsi démontrer le potentiel d’ une
exploration de la biodiversité pour la découverte de nouvelles enzymes efficaces et ¢’ est dans cette voie que je
poursuis actuellement mes recherches.

Criblage de la biodiversité

o
S, "
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Workflow de criblage de la biodiversité : Les sécrétomes de champignons (photo du haut) ou les
clones d’ une bangue métagénomique (photo du bas) sont testés pour leur activité sur un substrat
représentatif. Les meilleurs échantillons sont soumis a une analyse plus poussée (biochimique,
phylogénétique, modélisation de la structure, etc.)
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