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Description

Pour le développement de ses modèles toxicociné-
tiques, l’Ineris a adopté les principes FAIR. Ces principes 
sont utilisés comme un guide de bonnes pratiques pour 
améliorer la réutilisation des modèles, qu’ils soient spéci-
fiques d’une substance ou génériques. Les principes FAIR 
consistent à rendre des ressources numériques Faciles 
à trouver, Accessibles, Interopérables et Réutilisables 
(FAIR). Ils s’appliquent aux données de la recherche et 
aux logiciels. 

Ainsi, lorsque l’Ineris développe un modèle spécifique 
à une substance - telle que le plomb ou les composés 
perfluorés (PFAS) par exemple - et que ce modèle est 
décrit dans une publication scientifique, les codes des 
modèles sont de préférence publiés dans des dépôts en 
ligne accessibles à tous, tels que Zenodo. Certaines des 
publications scientifiques décrivant les modèles sont 
en accès libre ; celles qui ne sont pas libres d’accès sont 
souvent mises à disposition sans la mise en forme de 
l’éditeur, soit par l’éditeur soit sur la HAL-Ineris. .

Pour les modèles génériques de toxicocinétique basés 
sur la physiologie (PBPK), conçus pour être applicables à 
un grand nombre de substances et généralement relati-
vement simples, la mise à disposition s’effectue sur des 
plateformes d’outils en ligne que l’Ineris a contribué 
à développer. Ainsi la plateforme TKPlate, pilotée par 

l’EFSA (European Food Safety Authority), et la plate-
forme MCRA (MonteCarlo Risk Assessment), développée 
par le RIVM (institut néerlandais de la santé publique et 
de l’environnement) implémentent deux versions de l’un 
des modèles de toxicocinétique développés par l’Ineris, 
pour une application dans le cadre de l’évaluation des 
risques. D’autres modèles sont implémentés dans la 
plateforme VEGA et dans le logiciel MERLIN-Expo. 

La suite de la présente note dresse l’inventaire des 
modèles toxicologiques et écotoxicologiques dévelop-
pés par l’Ineris. Il fournit également des précisions sur 
les outils de visualisation et langages de programmation 
associés ainsi que sur leur niveau de mise à disposition. 
La mise à disposition s’adresse aux équipes de recherche 
mais aussi aux experts en évaluation de risques.  

Les modèles de toxicocinétique et d’effet

Les modèles développés par l’Ineris peuvent être classés 
en trois catégories principales : les modèles de toxicociné-
tiques, les modèles d’effet et les modèles QSAR. 

Les modèles toxicocinétique sont des modèles mathéma-
tiques permettant de prédire, à partir d’une exposition 
externe, l’exposition interne des tissus cibles au cours du 
temps. L’Ineris mène depuis de nombreuses années des 
travaux sur les modèles toxicocinétique basés sur la phy-

Mise à disposition des modèles mathématiques
en (éco)toxicologie de l’Ineris

L’Ineris développe depuis de nombreuses années des modèles mathématiques permettant de représenter 
le comportement toxicocinétique des substances chimiques et leurs effets sur l’Homme ou les 
écosystèmes. Effectués dans le cadre de projets européens, nationaux et via ses programmes d’appui et 

de recherche, ces développements permettent de disposer de modèles spécifiques, adaptés à un contaminant 
environnemental particulier, et de modèles génériques, applicables à un grand nombre de contaminants. Par 
ailleurs, l’Ineris a contribué au développement de plusieurs plateformes d’outils en ligne qui implémentent 
des modèles génériques de toxicocinétique basés sur la physiologie (PBPK). Ces modèles sont généralement 
relativement simples et sont conçus pour être applicables à un grand nombre de substances.

https://r4eu.efsa.europa.eu/
https://mcra.rivm.nl/mcra/#/
C:\Users\gay\AppData\Local\Microsoft\Windows\INetCache\Content.Outlook\9X2TZFFS\VEGA QSAR Download – VEGA HUB
https://merlin-expo.eu/
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siologie (modèles PBPK pour Physiologically-Based Phar-
macoKinetic ou pharmacocinétiques basés sur la physio-
logie), qui représentent le corps humain par un ensemble 
de compartiments reliés entre eux par le flux sanguin. Les 
équations de ces modèles décrivent aussi les processus 
d’absorption, de distribution, de métabolisme et d’excré-
tion d’une substance par l’organisme. 

L‘évaluation du risque nouvelle génération (Next Genera-
tion Risk Assessment, NGRA) implique le développement 
et l’utilisation de nouvelles méthodes, visant à garantir la 
sécurité humaine ou environnementale, tout en rédui-
sant le recours à l’expérimentation animale. Dans le cadre 
de cette évaluation des risques nouvelle génération, les 
modèles PBPK, en tant que modèles in silico, s’inscrivent 
dans les méthodes innovantes regroupées sous le nom 
de Nouvelles Approches Méthodologies (NAM). Les NAM 
permettent, par exemple, d’intégrer des données de 
cinétique in vitro et des caractéristiques de cinétique 
prédites in silico. Ainsi, les modèles PBPK développés à 
l’Ineris permettent l’extrapolation de la cinétique d’une 
substance de l’animal à l’homme, ou bien d’intégrer des 
données de toxicité (relations dose-réponses) obtenues 
in vitro à une toxicité observée à l’échelle d’un organe 
(extrapolation quantitative in vitro - in vivo, qIVIVE) et 
ainsi de construire des modèles de toxicodynamie (TD) 
couplés à ces modèles, pour construire des modèles 
PBPK-TD. 

Concrètement, lorsqu’un modèle PBPK est proposé pour 
une substance, l’utilisateur définit un scénario d’exposi-
tion en renseignant la durée et la dose d’exposition. Ce 
scenario est utilisé dans le modèle afin de prédire l’évolu-
tion des concentrations dans les organes, le sang et l’urine 
(Figure 1).

Les modèles d’effet permettent de prédire des effets au 
niveau cellulaire, de l’organisme ou de la population. Ces 
modèles sont plus hétérogènes en termes de structure et 
de fonctionnement que les modèles PBPK. 

Les modèles quantitatifs structure-activité (QSAR) 
décrivent un lien statistique entre les descripteurs de la 
structure moléculaire et une activité ou une propriété 
toxicocinétique. Ils peuvent être utilisés pour fournir des 
valeurs de paramètres dans les modèles de toxicociné-
tique et d’effet.

Un inventaire plus exhaustif des différents types de 
modèles développés par l’Ineris conduit à la liste suivante : 

	/ PBPK
	- �Les modèles PBPK décrivant la cinétique interne 
d’une substance et de ces métabolites dans 
l’organisme humain,

	- �Les modèles PBPK cellulaires et pour l’embryon de 
poisson zèbre (VIVD, INSIGHT),

	/ PBPK-TD
	- �Les modules de toxicodynamie (TD) couplés aux 
modèles PBPK (modèle PBPK-TD), décrivant la 
cinétique des effets liés à la cinétique interne des 
substances, 

	/ DEB-IBM
	- �Les modèles Dynamic Energy Budget for Toxicity 
(DEBTox ou DEB TK-TD) décrivant l’impact des 
xénobiotiques sur l’allocation énergétique à 
la maintenance, croissance, reproduction des 
organismes, ainsi que les modèles individus-centrés 
(IBM) qui décrivent les répercussions des effets des 
traits d’histoire de vie des individus sur les effets au 
niveau de la population,

	/ QSAR
	- �Les modèles quantitatifs structure-activité (QSAR), 
décrivant un lien statistique entre les descripteurs 
de la structure moléculaire et une activité ou une 
propriété toxicocinétique, 

	/ qAOP
	- �Les AOP (Adverse Outcome Pathways, ou chemins 
d’effets adverses) quantitatifs, dans lesquels les 
relations entre évènements clés sont modélisés 
par des équations pouvant représentant soit des 
relations empiriques soit des relations mécanistes. 
Ces ensembles de modèles peuvent s’appuyer sur 
les différents types de modèles présentés ci-dessus. 

	/ Sexage
	- �Le modèle de sexage  par analyse d’image de 
l’épinoche permettant de distinguer les mâles 
et le femelles de façon non invasive à partir de la 
morphologie, qui inclut une interface graphique.

Figure 1 /
Schéma d’utilisation d’un modèle PBPK pour prédire des concentrations internes
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Outil de visualisation des cinétiques VIcky

L’outil de visualisation des cinétiques internes (Vicky) 
a été développé à l’Ineris dans le but de communiquer 
plus facilement autour des modèles PBPK. Cet outil ne 
contient pas de modèle PBPK ; la visualisation est pro-
duite à partir d’un tableau de cinétiques par comparti-
ment fourni par l’utilisateur qui peut être produit à l’aide 
d’un modèle PBPK. 

Vicky contient deux jeux de données fournis à titre 
d’exemple : l’un concerne la cinétique du butadiène par 
exposition aigüe chez l’homme, l’autre, celle du plomb en 
exposition chronique chez la femme de la naissance à la 
fin de la première grossesse.

Langages de programmation utilisés

L’Ineris développe la plupart de ses modèles en toxicolo-
gie dans le langage GNU MCSim. Ce logiciel OpenSource 
permet d’écrire le modèle mathématique dans un code 
avec une syntaxe relativement simple, de le traduire en 
code C pour la rapidité d’exécution, puis de le compiler 
pour une exécution soit avec MCSim soit avec R. 

Les modèles écrits en R pur présentent l’inconvénient 
d’un temps de calcul long en cas de simulations de varia-
bilité ou d’estimation de paramètres mais permettent 
une utilisation plus simple par un public de modélisateurs 
moins avertis. Le modèle de qAOP de toxicité mitochon-
driale est écrit en Stan mais exécuté avec R.

Les modèles individus-centrés sont écrits en NetLogo. Le 
modèle de sexage de l’épinoche est écrit en Python, à 
l’aide de la bibliothèque tkinter ; le langage Python tend 
également à être de plus utilisé pour le développement 
de modèles QSAR, au détriment de R.

Liste des Codes publiés et en développement

Les codes des modèles développés à l’Ineris sont publiés 
soit en « supplementary data » dans les articles scienti-
fiques, soit sur Zenodo. Le suivi du développement des 
modèles est effectué en interne sur GitLab ou GitHub. Le 
Tableau 1 recense les modèles toxicocinétiques ou d’ef-
fets déjà publiés donc opérationnels et indique le niveau 
de mise à disposition de ces modèles. 

TABLEAU 1 : LISTE DE MODÈLES PUBLIÉS (DÉCRITS, DISPONIBLES, OU IMPLÉMENTÉS).

Type 
de 

mo-
dèle

Orga-
nismes / 

Effets
Substances 

Type d’ex-
position

Domaine
d’applicabilité

Niveau de mise 
à disposition du 
code du modèle 
(OA : Open Ac-

cess, SI : Supple-
mentary Informa-

tion)

Emplacements de mise 
à disposition des modèles  

et de leur code
Références

PBPK Humain 
adulte, 
rat

Générique, 
testé pour 
imazalil, 
thiacloprid, 
clothianidin, 
flutamide, linu-
ron, dienestrol, 
cyproconazole, 
valproic acid, 
triadimefon

Oral, 
inhalation, 
dermal, 

Chronique

à paramétrer par 
l’utilisateur, appli-
cation illustrée 
pour 9 subs-
tances, domaine 
d’applicabilité 
non défini

Décrit dans un 
article en accès 
restreint (preprint 
en OA)

Interfacé

Publié en OA

Description du modèle dans Tebby 
et al. 2020 https://ineris.hal.science/
hal-02735573v1

Implémenté dans MCRA  MCRA 
(Monte Carlo Risk Assessment,

Code du modèle  sur Zenodo : DOI 
10.5281/zenodo.3553689, 

Code du modèle dans un gitlab 
public : https://gitlab.com/fre-
domatic/COSMOS-PBPK/-/blob/
master/PBPK_generic.model?ref_
type=heads

Implémenté avec élimination uri-
naire d’un métabolite dans TKPlate 
https://r4eu.efsa.europa.eu/

(Tebby, van der Voet et 
al. 2020, European Food 
Safety Authority, Bossier 
et al. 2023, European 
Food Safety Authority, 
Bossier et al. 2023)

PBPK Humain 
homme 
femme vie 
entière + 
fetus

Générique, 
testé buta-
diène, PCB153, 
2,3,7,8-TCDD

Oral, 
inhalation, 
dermal, 

Aigu, chro-
nique

paramétrisation 
automatique par-
tielle, application 
illustrée pour 
3 substances, 
domaine d’ap-
plicabilité non 
défini

Décrit dans un 
article en accès 
restreint

Description du modèle (format 
Word) en SI : https://doi.org/10.1016/j.
yrtph.2010.01.005. 

Code dans un dépôt GitHub privé : 
CleoTB/LifeTimePBPK: Generic 
LifeTime PBPK model, based on 
Beaudouin et al 2010, with changes 
in modelled physiology, parame-
terisation and branches for more 
specific substance (github.com)

(Beaudouin, Micallef et 
al. 2010)

https://www.ineris.fr/fr/recherche-appui/risques-chroniques/substances-chimiques-agents-physiques/vicky-outil-visualiser
https://ineris.hal.science/hal-02735573v1
https://ineris.hal.science/hal-02735573v1
https://www.google.com/url?q=https%3A%2F%2Fmcra.rivm.nl%2FMcra91%2FWebApp%2F%23%2F&sa=D&sntz=1&usg=AOvVaw1KWnWb4iH4V6MAXkI6BaZ3
https://www.google.com/url?q=https%3A%2F%2Fmcra.rivm.nl%2FMcra91%2FWebApp%2F%23%2F&sa=D&sntz=1&usg=AOvVaw1KWnWb4iH4V6MAXkI6BaZ3
https://www.google.com/url?q=https%3A%2F%2Fdoi.org%2F10.5281%2Fzenodo.3553689&sa=D&sntz=1&usg=AOvVaw2YzzA0M05e9oNQMVCDBDcQ
https://gitlab.com/fredomatic/COSMOS-PBPK/-/blob/master/PBPK_generic.model?ref_type=heads
https://gitlab.com/fredomatic/COSMOS-PBPK/-/blob/master/PBPK_generic.model?ref_type=heads
https://gitlab.com/fredomatic/COSMOS-PBPK/-/blob/master/PBPK_generic.model?ref_type=heads
https://gitlab.com/fredomatic/COSMOS-PBPK/-/blob/master/PBPK_generic.model?ref_type=heads
https://r4eu.efsa.europa.eu/
https://doi.org/10.1016/j.yrtph.2010.01.005
https://doi.org/10.1016/j.yrtph.2010.01.005
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
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Type 
de 

mo-
dèle

Orga-
nismes / 

Effets
Substances 

Type d’ex-
position

Domaine
d’applicabilité

Niveau de mise 
à disposition du 
code du modèle 
(OA : Open Ac-

cess, SI : Supple-
mentary Informa-

tion)

Emplacements de mise 
disposition des modèles 

et de leur code
Références

PBPK Rat perméthrine aigue restreint Décrit dans un 
article en accès 
restreint (preprint 
en OA)

Description du modèle dans Wil-
lemin et aL 2016 https://ineris.hal.
science/ineris-01862928v1 

Description du modèle (for-
mat Word) en SI http://dx.doi.
org/10.1016/j.taap.2016.01.011

(Willemin, Desmots et al. 
2016)

PBPK Humain 5 pyréthri-
noïdes (seuls ou 
en mélange)

chronique restreint Décrit dans un pre-
print en OA

Description de l’implémentation du 
modèle Beaudouin et al. 2010 dans 
le corps de l’article de 2019 : https://
doi.org/10.1016/j.toxlet.2019.05.007

(Quindroit, Beaudouin 
et al. 2019, Quindroit, 
Crépet et al. 2021)

PBPK Humain 
femme 
encein- 
te

Générique, 
médicaments

Aigüe A paramétrer, 
application 
illustrée pour 10 
médicaments, 
domaine d’ap-
plicabilité non 
défini

Décrit dans 2 pre-
print en OA

Code de 2019 
partiellement publié 
dans un SI en accès 
restreint

Equations pour les transferts placen-
taires. Fichiers .in et .model pour le 
modèle B dans un document Word 
en SI 2019: https://doi.org/10.1016/j.
comtox.2019.100111 https://ineris.hal.
science/ineris-02350756v1 

Modèle PBPK basé sur httk non 
fourni, décrit dans papier de 
Codaccioni et al. 2020 https://doi.
org/10.1016/j.taap.2020.115318

(Codaccioni, Bois et al. 
2019, Codaccioni and  
Brochot 2020)

PBPK Humain 
vie 
entière

Générique 
adapté au 
plomb

Chronique restreint Décrit dans un 
chapitre de livre en 
accès restreint

Implémenté dans 
une interface 
publique

MERLIN-Expo – Exposure Assessment 
Software

(Brochot and Quindroit 
2018) (Ciffroy, Alfonso et 
al. 2016)

PBPK Humain, 
femme 
primipare 
+ fetus

Plomb Chronique 
(valide 
subchro-
nique chez 
l’adulte)

restreint Décrit dans un pre-
print en OA.

Code publié en OA

Décrit dans Ali-Daoud et al. 
2023 https://doi.org/10.1016/j.
taap.2023.116651 

Fichiers .model et .in sur Zenodo : 
DOI 10.5281/zenodo.8032483

(Ali Daoud, Tebby et al. 
2023)

PBPK Humain, 
enfant 0-11 
ans

Plomb Chronique 
et subchro-
nique

restreint Décrit en OA Décrit par rapport au modèle 
publié en ACSLX par O-Flaherty 
en 2002 https://doi.org/10.1016/j.
scitotenv.2021.152149

.in et .model sur un dépôt GitLab 
privé : https://gitlab.com/CleoT/
lead_pbpk 

(Tebby, Caudeville et al. 
2022)

PBPK Humain, 
femme 
+ fetus, 
enfant

PFOS, PFOA chronique restreint 1er article (2019) : 
décrit dans un pre-
print en OA, code 
partiellement publié 
dans un SI en accès 
restreint 

2ème article (2024) : 
code décrit et publié 
en OA

Fichier .model de 2019 en for-
mat Word en SI : 10.1016/j.
taap.2019.114640

 Fichier .model et .in de 2024 
sur Zenodo (lien dans le SI du 
papier https://doi.org/10.1016/j.
envint.2024.108621) : 

https://doi.org/10.5281/
zenodo.7303637. Inclut la description 
des modifications du modèle 2019

Code harmonisé vie entière sur un 
dépôt github public : https://github.
com/CleoTB/LifeTimePBPK 

(Quindroit, Beaudouin et 
al. 2019, Ratier, Casas et 
al. 2024)

PBPK Humain, 
enfant 0-11 
ans

Plomb Chronique 
et subchro-
nique

restreint Décrit en OA Décrit par rapport au modèle 
publié en ACSLX par O-Flaherty 
en 2002 https://doi.org/10.1016/j.
scitotenv.2021.152149

.in et .model sur un dépôt GitLab 
privé : https://gitlab.com/CleoT/
lead_pbpk 

(Tebby, Caudeville et al. 
2022)

https://ineris.hal.science/ineris-01862928v1
https://ineris.hal.science/ineris-01862928v1
http://dx.doi.org/10.1016/j.taap.2016.01.011
http://dx.doi.org/10.1016/j.taap.2016.01.011
https://doi.org/10.1016/j.toxlet.2019.05.007
https://doi.org/10.1016/j.toxlet.2019.05.007
https://doi.org/10.1016/j.comtox.2019.100111
https://doi.org/10.1016/j.comtox.2019.100111
https://doi.org/10.1016/j.comtox.2019.100111
https://doi.org/10.1016/j.taap.2020.115318
https://doi.org/10.1016/j.taap.2020.115318
https://merlin-expo.eu/
https://merlin-expo.eu/
https://doi.org/10.1016/j.taap.2023.116651
https://doi.org/10.1016/j.taap.2023.116651
https://zenodo.org/doi/10.5281/zenodo.8032483
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2021.152149
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2021.152149
https://gitlab.com/CleoT/lead_pbpk
https://gitlab.com/CleoT/lead_pbpk
https://doi.org/10.1016/j.taap.2019.114640
https://doi.org/10.1016/j.taap.2019.114640
https://doi.org/10.1016/j.envint.2024.108621
https://doi.org/10.1016/j.envint.2024.108621
https://zenodo.org/records/7303637
https://zenodo.org/records/7303637
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2021.152149
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2021.152149
https://gitlab.com/CleoT/lead_pbpk
https://gitlab.com/CleoT/lead_pbpk
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PBPK Humain, 
femme 
+ fetus, 
enfant

PFOS, PFOA chronique restreint 1er article (2019) : 
décrit dans un pre-
print en OA, code 
partiellement publié 
dans un SI en accès 
restreint 

2ème article (2024) : 
code décrit et publié 
en OA

Fichier .model de 2019 en for-
mat Word en SI : 10.1016/j.
taap.2019.114640

Fichier .model et .in de 2024 
sur Zenodo (lien dans le SI du 
papier https://doi.org/10.1016/j.
envint.2024.108621) : 

https://doi.org/10.5281/
zenodo.7303637. Inclut la description 
des modifications du modèle 2019

Code harmonisé vie entière sur un 
dépôt github public : https://github.
com/CleoTB/LifeTimePBPK 

(Quindroit, Beaudouin et 
al. 2019, Ratier, Casas et 
al. 2024)

PBPK 4 espèces 
de poisson 
(rainbow 
trout 
(Oncho-
rhynchus 
mykiss), 
zebrafish

(Danio 
rerio), 
fathead 
minnow 
(Pime-
phales 
promelas), 
and three-
spined 
stickle-
back (Gas-
terosteus 
aculea-
tus).)

Générique, 
testé d’abord 
sur 9 subs-
tances : 
atrazine, bis-
phenol A (BPA), 
chlorpyrifos, 
ethynylestra-
diol, fipronil, 
oxytetracycline, 
permethrin, 
PCB 52, 
2,3,7,8‑ 
Tetrachlorodi-
benzo‑p‑dioxin 
(TCDD).

Aigue et 
chronique

paramétrisation 
automatique 
partielle, applica-
tion illustrée à 9 
substances

Décrit dans un 
article en accès 
restreint 

Code publié en OA

Fichiers .model et .in sur 
Zenodo : https://doi.org/10.5281/
zenodo.1414325 

 (Grech, Tebby et al. 
2019)

PBPK Truite arc-
en-ciel

PFOS, PFOA subchro-
nique

restreint Décrit dans un pre-
print en OA

Description du modèle dans Vidal et 
al. 2019 https://ineris.hal.science/hal-
02609592v1 

Equations et paramètres dans 
l’article et en SI : https://doi.
org/10.1016/j.scitotenv.2019.07.105

(Vidal, Babut et al. 2019)

PBPK 
-TD 

Truite arc-
en-ciel

Mélange de 
mélamine et 
acide cyanu-
rique

subchro-
nique

restreint Décrit dans un 
article en OA 

Code publié en OA

Description du modèle dans l’article 
et en SI : https://doi.org/10.1016/j.
taap.2019.03.021

Fichiers R (pas MCSim) sur Zenodo : 
10.5281/zenodo.2609135

(Tebby, Brochot et al. 
2019)

PBPK 
-TD

Truite arc-
en-ciel 

Mélange de 
chlorpyrifos + 
atrazine

Aigue et 
chronique

restreint Décrit dans un pre-
print OA

Description du modèle dans l’article 
et en SI : https://doi.org/10.1016/j.
scitotenv.2020.144734

(Mit, Tebby et al. 2021)

PBPK 
cellu-
laire

In vitro 1194 substances 
avec diverses 
propriétés phy-
sicochimiques 
issues notam-
ment de 
ToxCast

aigue large Décrit en OA Description du modèle dans l’article 
et en SI : https://doi.org/10.1016/j.
tiv.2018.12.017

(Fisher, Siméon et al. 
2019)

PBPK 
cellu-
laire

In vitro 42 substances, 
en particulier 
BPA, BPF et BPS

aigue Large, développé 
sur 7 lignées 
cellulaires et 42 
substances

Décrit dans un 
article en OA

Code publié en OA

Description du modèle dans 
l’article et en SI, fichiers .model et 
.in en SI : https://doi.org/10.14573/
altex.2509261 

(Brenner, Bernal et al. 
2026)

PBPK Embryon 
de zebra-
fish

Acide 
valproïque

BPA, BPAF, BPF, 
BPS

PFBA, PFOA, 
PFHxS, PFOS

5 jours Large, testé pour 
3 familles de subs-
tances

Code partiellement 
publié :

1er article (acide 
valproïque) avec 
preprint OA

2ème article (bisphé-
nols) en OA

3ème article (PFAS) 
code décrit dans un 
preprint OA

Description du modèle pour l’acide 
valproïque dans Siméon et al. 
2020 https://ineris.hal.science/ine-
ris-03318306v1 

Fichier .model (pas .in) en format 
Word en SI  https://doi.org/10.1016/j.
reprotox.2020.02.010

Fichier .model (pas .in) (bisphénols) 
en format Word en SI  https://doi.
org/10.1007/s11356-022-22741-2 

Fichier .model (pas .in) en format 
Word en SI  https://doi.org/10.1016/j.
tiv.2023.105588 

(Siméon, Brotzmann et 
al. 2020, Billat, Brochot 
et al. 2023, Billat, Vogs et 
al. 2023)

PBPK zebrafish Imazalil, 
perchloraz

Aigue et 
chronique

restreint Décrit dans un pre-
print en OA.

Code publié en OA

Description du modèle dans 
l’article https://ineris.hal.science/ine-
ris-04765582v1 et en SI : https://doi.
org/10.1007/s11356-024-34642-7 

Fichiers .model et .in sur Zenodo : 
10.5281/zenodo.7760478

(Ly, De Oliveira et al. 
2024)

https://doi.org/10.1016/j.taap.2019.114640
https://doi.org/10.1016/j.taap.2019.114640
https://doi.org/10.1016/j.envint.2024.108621
https://doi.org/10.1016/j.envint.2024.108621
https://doi.org/10.5281/zenodo.7303637. Inclut la description des modifications du modèle 2019
https://doi.org/10.5281/zenodo.7303637. Inclut la description des modifications du modèle 2019
https://doi.org/10.5281/zenodo.7303637. Inclut la description des modifications du modèle 2019
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://github.com/CleoTB/LifeTimePBPK
https://doi.org/10.5281/zenodo.1414325
https://doi.org/10.5281/zenodo.1414325
https://ineris.hal.science/hal-02609592v1
https://ineris.hal.science/hal-02609592v1
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2019.07.105
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2019.07.105
https://doi.org/10.1016/j.taap.2019.03.021
https://doi.org/10.1016/j.taap.2019.03.021
https://zenodo.org/doi/10.5281/zenodo.2609135
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2020.144734
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2020.144734
https://doi.org/10.1016/j.tiv.2018.12.017
https://doi.org/10.1016/j.tiv.2018.12.017
https://doi.org/10.14573/altex.2509261
https://doi.org/10.14573/altex.2509261
https://ineris.hal.science/ineris-03318306v1
https://ineris.hal.science/ineris-03318306v1
https://doi.org/10.1016/j.reprotox.2020.02.010
https://doi.org/10.1016/j.reprotox.2020.02.010
https://doi.org/10.1007/s11356-022-22741-2
https://doi.org/10.1007/s11356-022-22741-2
https://doi.org/10.1016/j.tiv.2023.105588
https://doi.org/10.1016/j.tiv.2023.105588
https://ineris.hal.science/ineris-04765582v1
https://ineris.hal.science/ineris-04765582v1
https://doi.org/10.1007/s11356-024-34642-7
https://zenodo.org/doi/10.5281/zenodo.7760478
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qAOP Cellules 
humaines 
(maladie 
chronique 
rénale)

Générique, 
Développé 
pour le 
bromate de 
potassium

aigue Dose réponse 
au MIE doit être 
fournie par l’utili-
sateur

Décrit dans un pre-
print en OA

Code partiellement 
publié en OA

Description du modèle dans Zgheib 
et al. 2019 https://ineris.hal.science/
hal-02987394v1 

Fichier .model (pas .in) en SI : https://
doi.org/10.1016/j.comtox.2019.02.001

(Zgheib, Gao et al. 2019)

qAOP Cellules 
humaines 
(toxicité 
mitochon-
driale)

Générique, 
paramétré pour 
rotenone et 
dégueline, testé 
pour d’autres 
inhibiteurs du 
CII

aigue Dose réponse 
au MIE doit être 
fournie par l’utili-
sateur

Décrit dans un 
article en OA 

Code partiellement 
publié en OA

Description du modèle dans Tebby 
et al. 2022 https://doi.org/10.1016/j.
tiv.2022.105345 

Modèle stan, données, résultats d’un 
qAOP toxicité mitochondriale sur 
Zenodo : 10.5281/zenodo.5549494

(Tebby, Gao et al. 2022)

qAOP, 
PBPK- 
TD

Zebrafish Fongicides 
azolés

5 jours Testé pour 2 fon-
gicides azolés

Décrit dans un 
article en OA 

Code publié en OA

Description du modèle dans Ly et 
al. 2025 https://doi.org/10.1016/j.
aquatox.2025.107337

Script sur zenodo 10.5281/
zenodo.13854340 

(Ly, Chadili et al. 2025)

DEB-
IBM 

Dyna-
mique de 
popu-
lation 
de l’épi- 
noche

BPA

Mélange de 5 
produits phar-
maceutiques 
(diclofenac, 
carbamazepine, 
irbesartan, 
acetaminophen 
and naproxen)

chronique Paramétrisation 
pour de nouvelles 
substances néces-
saire

Décrit dans deux 
preprints en OA 

Code publié dans 
dans deux SI en 
accès restreint

Script netlogo (modèle et input) 
en SI du papier 2019 : https://doi.
org/10.1016/j.scitotenv.2019.07.274

Ajustements des équations et des 
paramètres du modèle dans le texte 
et SI du papier d’application 2020 : 
https://doi.org/10.1016/j.aqua-
tox.2020.105499 

(David, Joachim et al. 
2019, David, Joachim et 
al. 2020)

QSAR Rat. Coef-
ficient de 
partage 
tissue 
adipeux : 
sang

101 Substances 
organiques

large Implémenté dans 
une interface Open 
Source publique

Décrit dans un 
article en accès 
restreint 

Publié avec jeux de 
données en OA

Description du modèle dans Implé-
menté dans VEGA QSAR : VEGA 
QSAR Download – VEGA HUB

Scripts R, jeux de données en SI 
Word : https://doi.org/10.1002/
minf.202000072 

(Cappelli, Manganelli et 
al. 2021)

QSAR Transac-
tivation 
de PXR, 
PPARg, 
PPARa, 
Nrf2

1000-1300 subs-
tances ToxCast 

aigue large Décrit dans un pre-
print en OA

Jeux de données 
en OA

Description du modèle dans 
Gadaleta et al 2018 https://ineris.hal.
science/ineris-02006100v1 

Jeux de données utilisés en SI : 
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.
jcim.8b00297 

(Gadaleta, Manganelli et 
al. 2018)

QSAR Toxicité 
chronique 
(EC50) 
chez la 
daphnie

244 substances 
MoE

chronique large Décrit dans un 
article en accès 
restreint

Jeux de données 
en OA 

Jeux de données utilisés en 
SI : https://link.springer.com/
article/10.1007/s00128-011-0393-x 

(Mombelli and Pery 2011)

Sexa- 
ge

Epinoche Non appli-
cable

Non appli-
cable

Non applicable Implémenté dans 
une interface non 
publiée 

Version prélimi-
naire décrite dans 
un article en accès 
restreint

Equation de la version préliminaire 
fournie dans l’article : https://doi.
org/10.1016/j.mbs.2013.05.001

(de Kermoysan, Péry et 
al. 2013)

https://ineris.hal.science/hal-02987394v1
https://ineris.hal.science/hal-02987394v1
https://doi.org/10.1016/j.comtox.2019.02.001
https://doi.org/10.1016/j.comtox.2019.02.001
https://doi.org/10.1016/j.tiv.2022.105345
https://doi.org/10.1016/j.tiv.2022.105345
https://zenodo.org/doi/10.5281/zenodo.5549494
https://doi.org/10.1016/j.aquatox.2025.107337
https://doi.org/10.1016/j.aquatox.2025.107337
https://doi.org/10.5281/zenodo.13854340
https://doi.org/10.5281/zenodo.13854340
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2019.07.274
https://doi.org/10.1016/j.scitotenv.2019.07.274
https://doi.org/10.1016/j.aquatox.2020.105499
https://doi.org/10.1016/j.aquatox.2020.105499
https://www.vegahub.eu/download/vega-qsar-download/
https://www.vegahub.eu/download/vega-qsar-download/
https://doi.org/10.1002/minf.202000072
https://doi.org/10.1002/minf.202000072
https://ineris.hal.science/ineris-02006100v1
https://ineris.hal.science/ineris-02006100v1
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jcim.8b00297
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jcim.8b00297
https://link.springer.com/article/10.1007/s00128-011-0393-x
https://link.springer.com/article/10.1007/s00128-011-0393-x
https://doi.org/10.1016/j.mbs.2013.05.001
https://doi.org/10.1016/j.mbs.2013.05.001
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