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1/ Mode de fonctionnement de l’atelier :
Grâces aux nombreuses contributions reçues cet été (une quarantaine étant en lien avec les contaminants), les animateurs de l’atelier ont réalisé une première synthèse sous forme de post-it sur 2 tableaux blancs (diapositives Google Slide, équivalentes à Powerpoint) afin d’extraire :
Un catalogue de mots-clés (Objets, milieux cibles, processus, outils, enjeux sociétaux)
Les questions scientifiques et verrous proposés par la communauté
Ces documents ont été ouverts à la communauté pour commentaires et suggestions. Un document de synthèse préliminaire a ensuite été produit sur cette base par les animateurs et membres de l’atelier, grâce à des réunions hebdomadaires visant à identifier des thèmes et perspectives scientifiques fortes et transverses, des innovations méthodologiques à développer, des évolutions nécessaires de l'organisation/structuration de la communauté et des moyens pour y parvenir.
Le document a été ouvert à la communauté pour commentaires et suggestions. La présente version a été amendée en tenant compte des remarques des contributeurs(trices) et des membres de l’atelier.
2/ Contribution scientifique :
Plan :
I) Contaminants, milieux et contextes (d’intérêts) émergents
II) Exposition et impact sur le vivant : du moléculaire aux écosystèmes
III) Environnement et Santé, perspective “One Health”
IV) Enjeux, données et modèles 
V) Contaminants et SHS



I) Contaminants, milieux et contextes (d’intérêts) émergents
Les territoires sont soumis à des contaminations multiples, anciennes ou émergentes, et au changement climatique. Les limites planétaires imposent de concilier dans le futur développement durable, préservation de la qualité des ressources (eau, sols, biodiversité...), et santé humaine et celle des écosystèmes (Liens Atelier 6) (Fig. 1).
1) Des progrès importants ont été accomplis ces dernières années sur la compréhension et la prédiction du devenir des contaminants réglementés ainsi que sur leurs effets dans les compartiments principaux de la Zone Critique comme les sols et les eaux de surface. Des avancées restent toutefois nécessaires en ce qui concerne les milieux rares et/ou très sensibles, les environnements de transition ou extrêmes, les environnements stratégiques (interfaces entre milieux, zones humides, milieux côtiers et estuaires, milieux insulaires, mangroves, zones non-saturées, zones karstiques, milieux de hautes altitudes et polaires…). Les milieux fortement anthropisés, urbains (Lien Atelier 1), ou encore les nouvelles zones d’exploitation minière (Lien Atelier 6), sont aussi des objets d’étude à privilégier dans le futur, notamment dans les territoires du Sud et autres régions où les effets des changements globaux sur les (socio)écosystèmes sont plus exacerbés. Des problématiques de contaminants émergents se multiplient en lien avec les évolutions sociétales et la pression anthropique (Fig. 1).
2) Le décryptage des mécanismes de transfert des contaminants entre les différents compartiments de la Zone Critique et la prise en compte de leur temporalité restent essentiels. Une meilleure prise en compte des effets combinés des conditions hydro/bio/géo/pédologiques et climatiques pour appréhender le devenir, la dynamique des contaminants et les trajectoires de la contamination est indispensable. Le rôle des interfaces redox, de la chimie radicalaire et des colloïdes, entre autres, dans le devenir et les impacts des contaminants organiques et inorganiques, notamment au sein des zones de transition entre compartiments environnementaux, reste ainsi encore mal compris. Enfin, dans un contexte de dérèglement climatique, il importe d’intégrer à cette problématique l’impact d’événements extrêmes (sécheresses/vagues de chaleur, événements pluvieux, crues, inondations, incendies, etc.), dont la fréquence est en constante augmentation.
3) Un défi important actuel et à venir est la détection des nouveaux contaminants/polluants, souvent appelés émergents ou d’intérêt émergent. Il s’agit notamment de molécules pharmaceutiques, de “PFAS”, des micro ou nanoplastiques, d’éléments traces métalliques technologiquement critiques, et/ou leurs produits de dégradation (ces derniers pouvant être plus toxiques que les molécules mères). D’autant que les contaminations chimiques environnementales impliquent souvent des substances en mélange. À ces contaminants chimiques s’ajoute l’exposition, parfois simultanée ou séquentielle (multistress), à des contaminants biologiques (virus, bactéries et moisissures pathogènes, toxines, agents transmissibles non conventionnels…) ou à des pollutions physiques (e.g. rayonnements, ondes électromagnétiques, lumière, bruit). Un autre défi majeur est celui de l’évaluation des risques environnementaux et sanitaires associés à ces contaminants ou situations de contamination d’intérêts émergents et aux potentiels “effets cocktail” liés aux multi-expositions.
Certains de ces polluants sont en lien avec la transition énergétique et verront leur utilisation et leur recyclage augmenter, entraînant par conséquent des modifications de leurs flux et de leurs cycles biogéochimiques, avec un risque éventuel de pollution environnementale (e.g. terre rares, éléments métalliques critiques, Li, etc…). De même, les changements globaux et les transitions sociétales obligent à de nouvelles pratiques (e.g. réutilisation des eaux grises ou usées) dont les risques de contamination associés (e.g. devenir et transformation des contaminants) restent encore à étudier et documenter. De nouvelles approches méthodologiques, comme par exemple les approches d’analyses non ciblées ou dirigées par les effets, doivent être développées afin de mieux anticiper les risques associés.
4) Enfin, l’amélioration des approches de remédiation et de mitigation de tous les impacts listés reste au cœur de nos futures préoccupations pour préserver autant que possible tous les compartiments de la zone critique. Ainsi, le développement de méthodes innovantes (atténuation naturelle, assistée, chimie verte et chimie durable…) de traitement/valorisation des différents types de déchets, de traitement de l’eau, des sols et de l’air, est aujourd'hui crucial et nécessite une forte interaction avec le génie des procédés et l’ingénierie écologique (lien avec l’atelier 6 ressources). Ceci se fera notamment dans un contexte indispensable d’économie circulaire et de solutions fondées sur la nature, impliquant notamment les micro-organismes, connus pour impacter significativement la dynamique des contaminants, parfois au travers de synergies biotique/abiotique et biotique/biotique. La spécificité de la communauté SIC est de pouvoir appréhender ces problématiques au travers d’approches interdisciplinaires couplées permettant d’identifier les mécanismes, à différentes échelles, de la molécule au bassin versant, et aux interfaces vivant/non vivant, et caractériser l’intensité et les cinétiques des réactions étudiées, en prenant notamment en compte les effets à long terme (e.g. anciens sites industriels ou miniers qui pourraient devenir des observatoires) via [image: ]l’observation, l’expérimentation et la modélisation.

Figure 1. Schéma général illustrant les principales pollutions et contaminations dans le contexte des surfaces et interfaces continentales, leurs sources et certains des processus en jeu.

II) Exposition et impact sur le vivant : du moléculaire aux écosystèmes
1) Évolution de l’étude des stress multiples (chimique/biologique/physique), chronique (diffus), faibles doses : vers la notion d‘éco-exposome. 
[bookmark: _GoBack]L’exposition chronique d’organismes vivants à des mélanges de contaminants à faible dose semble devenir la norme plutôt que l’exception (Fig. 1). La nécessité de mieux comprendre et prédire les effets de l’exposition chronique à de faibles doses et les « effets cocktails » est un front de science transversal. Ces questions deviennent d’autant plus prégnantes dans le contexte des changements globaux, où s’ajoute le besoin d’intégrer les réponses du vivant soumis à des stresseurs multiples chimiques, biologiques et physiques (contaminants ou altéragènes). Comment améliorer le réalisme des conditions d’exposition (doses, durée et voies d’exposition, changements globaux, etc.) dans les expérimentations et améliorer la prédiction ? La prise en compte combinée de l’impact des stresseurs environnementaux, en interaction avec les contaminants, sur la diversité, l’activité, le métabolisme et les allocations d’énergie, et l’immunité des organismes doit prendre une place prépondérante dans les travaux futurs.
La notion d’exposome, initialement développée en santé humaine, est désormais vue comme un concept nécessaire à appréhender et transposer à la santé des écosystèmes. Pourtant, les définitions posent encore question et les enjeux associés sont multiples tant du point de vue conceptuel que technique. Il appartiendra à la communauté SIC de s’approprier le paradigme d’“éco-exposome” et de réfléchir collectivement à sa définition et aux perspectives de recherche associées. Les spécificités de l’”éco-exposome” se référeraient notamment aux échelles d’organisation biologique concernées (individu ou population), aux échelles temporelles (exposition ponctuelle ou chronique, multigénérationnelle, etc.) à intégrer et aux échelles spatiales (contaminations multi-compartiments et milieux d’interface, trans-écosystèmes : organismes migrateurs, ou avec des stades de vie dans différents milieux, etc.) impliquées. Caractériser l’“éco-exposome” soulève, en outre, de nombreuses questions opérationnelles et méthodologiques en raison de la grande diversité des altéragènes auxquels les organismes sont exposé set de la multiplicité des indicateurs biologiques. D’autant que ces multi-expositions impliquent des substances à des niveaux de traces et des contaminants dont la spéciation géochimique est extrêmement variable selon les conditions du milieu. Les développements techniques doivent donc s’orienter vers une caractérisation la plus exhaustive possible, préférentiellement systématique et non-ciblée.  
2) Adaptation et évolution, transgénérationnel, impact sur l’écosystème - Évaluation de l’état de santé des écosystèmes - Bio-indicateurs/marqueurs
Comment déterminer l’état de santé d’un écosystème, notamment en lien avec l’“éco-exposome”? Quels sont les impacts sur le long terme d’événements de pollution, même s'ils sont transitoires, à l’échelle des populations et du fonctionnement des écosystèmes ? Ces questions cruciales restent difficiles à appréhender notamment en raison des transferts d’échelles qu’elles impliquent et des enjeux expérimentaux qu’elles soulèvent. 
Les processus qui régissent la contamination des milieux, les transferts latéraux et horizontaux de contaminants, ainsi que les mécanismes qui déterminent le fonctionnement des populations et communautés opèrent à des étendues spatiales à l’échelle des paysages et des bassins versants (Fig. 1). Ces échelles « intermédiaires », caractérisées par leur mosaïque de milieux et leur connectivité, leurs continuités/discontinuités et zones d’interface, mériteraient plus d’attention pour comprendre et anticiper la dynamique des contaminations et de leurs impacts sur les écosystèmes, et envisager les écosystèmes sous leur angle de continuum et non pas comme des systèmes fermés (Liens atelier 4). Renforcer les approches systémiques à l’échelle du paysage et du bassin versant permettrait de pouvoir considérer le rôle des interactions entre le vivant et les flux de contaminants sous contraintes des changements globaux. L’étude des trajectoires des écosystèmes contaminés requiert la considération du socio-écosystème et des impacts associés aux activités humaines, non seulement sur l’émission de contaminants, mais aussi sur des modifications du paysage et de l’usage des sols/des ressources en eau à même de modifier l’écodynamique des polluants. 
Quelles sont les conséquences aux « grandes » échelles des événements biologiques ayant lieu aux petites échelles (e.g. plasticité phénotypique, adaptation, déterminants génétiques) et inversement ? Nos efforts doivent se poursuivre sur la compréhension d’une part, des mécanismes d’action et leur intégration aux différentes échelles, et d’autre part, de la dynamique des interactions biotique-abiotique du niveau moléculaire aux flux à l’échelle écosystémique. Comment suivre les réponses des organismes vivants sur le long terme ? Une attention particulière doit être portée aux conséquences inter- et/ou trans- générationnelles de l’exposition aux contaminants et aux effets décalés ou indirects. Il conviendrait de favoriser les recherches pluridisciplinaires, où l’impact d’une pollution ne serait pas non plus uniquement regardé sur un groupe d’organismes, mais au contraire sur des réseaux trophiques entiers ou sur des holobiontes (ainsi que sur la société, c.f. section V).
Aux échelles des populations et des communautés, la compréhension des impacts des pollutions pourrait s’appuyer sur l’étude des « traits » et de leur combinaison, et des contraintes amenant à leur sélection, ou encore leurs conséquences sur les flux de matière, d’énergie et de contaminants. Quelles sont les limites à la résistance et à la résilience des écosystèmes et comment évoluer vers une application en outil de gestion ?
3) Spéciation, biodisponibilité, métabolisation, transfert dans les réseaux trophiques.
Les transferts entre compartiments abiotiques, entre compartiments abiotiques et biotiques, et au sein du compartiment biotique sont dirigés par des mécanismes relatifs à la spéciation, la (bio)disponibilité ou encore la métabolisation qui nécessitent des travaux des plus petites échelles (moléculaire et nanométriques) aux macro-échelles faisant appel à l’interdisciplinarité (Fig. 1).  
Une attention grandissante est portée sur le rôle de la spéciation dans les transferts des contaminants dans les réseaux trophiques. Le rôle des microbiotes, des processus de métabolisation, et des changements de biodiversité dans la biodisponibilité, les transferts trophiques et l’écodynamique des contaminants restent peu étudiés et modélisés. Quantifier les sources de contaminants au sein des réseaux trophiques est également un enjeu à renforcer, de même que caractériser la propagation des effets indirects et en cascade des contaminants émergents, encore mal connus dans les réseaux trophiques. 
Il est possible de tirer profit du métabolisme des micro-organismes ou des propriétés de certains végétaux et matériaux d’origine biologique pour développer des solutions de remédiation, par définition, fondées sur la nature, grâce à des partenariats avec des spécialistes de l’ingénierie des procédés et de l’ingénierie écologique. Il reste cependant à élucider le rôle des micro-organismes dans la dynamique de certains contaminants d’intérêt émergent, et s’attacher à différencier les processus biotiques et abiotiques menant à l’atténuation naturelle des contaminants.
Besoins :
Des besoins apparaissent concernant l’analyse des contaminants in situ pour l’évaluation de l’éco-exposome et la surveillance des écosystèmes, tels que la mise au point de capteurs et d’échantillonneurs passifs, d’outils low-cost déployables sur de nombreux sites, le développement d’analyses non ciblées, ou pour évaluer la spéciation des éléments, ou la détection de faibles doses. Le défi ici est de collecter des «empreintes physico-chimiques» représentatives du cortège moléculaire des composés et autres stresseurs présents dans les milieux, à comparer aux indicateurs biologiques de l’état de santé du milieu. Des plateformes analytiques mutualisées, spécialisées dans l’analyse des micropolluants, pourraient être au cœur de ces développements méthodologiques. Par ailleurs, nos recherches doivent encore plus tirer profit de l’analyse des traceurs isotopiques pour l’identification des sources et des voies de transformation des polluants. L’utilisation de la modélisation de la spéciation géochimique des contaminants doit à la fois se perfectionner et se démocratiser, pour une étude plus fine de leur comportement et devenir dans de nombreux contextes, et pour motiver le développement de nouvelles approches numériques.
Il semble aussi essentiel de poursuivre nos efforts d’observation en pérennisant ou en créant des dispositifs expérimentaux de terrain ou des stations expérimentales pour le suivi d’écosystèmes intégrés dans des réseaux nationaux/internationaux de type SNO. Ces observatoires doivent se développer : i) sur des territoires pollués en transition, en y incluant les aspects sociaux et sanitaires, ii) sur des milieux aux interfaces (zones ripariennes, bassins de drainage, interfaces nappe-rivière) ou des continuum terrestre-aquatique. Sur ces systèmes d’observation long terme, il faudrait pour être efficace, densifier les réseaux de capteurs à l’échelle du paysage, acquérir des données spatiales à haute fréquence (e.g. drone, satellite) et intégrer à la fois les volets physico-chimiques, écologiques et biologiques. Enfin, il faut améliorer l’accessibilité des données produites et des simulations de référence. 
A l’avenir, il faut privilégier les approches couplant les observations, l’expérimentation et la modélisation tout en profitant des observations dans le passé qui permettent de tracer des scénarii pour le futur. Elles devraient à terme permettre d’aboutir au développement d’outils de diagnostic de l'impact écotoxicologique des contaminants sur le vivant.
Pour structurer notre communauté, il s’agirait d’une part de créer des réseaux thématiques, notamment un réseau autour de l’éco-exposome (définition, caractérisation) et d’autre part de pérenniser les réseaux déjà existants (écotoxicologie microbienne EcotoxicoMic). Promouvoir le dialogue entre modélisateurs, observateurs et expérimentateurs est toujours d’actualité. Pour élargir notre compréhension de l’impact des contaminants, nous devrions élargir les champs de compétence de la communauté SIC en y incluant par exemple les sciences de l’évolution.

III) Environnement et Santé, perspective “One Health”
Aujourd’hui le dérèglement climatique (sécheresse, évènements pluvieux extrêmes, crues inondations, raréfaction des ressources), et l’augmentation de la pression anthropique exercée sur les territoires (érosion de la biodiversité, multi-contaminations chimiques ou microbiologiques (accidentelles ou chroniques), s’accompagnent d’une augmentation des pathologies chroniques et/ou de l’émergence ou réémergence d’agents vecteurs de maladies infectieuses (Fig. 1). La notion d’exposome, qui considère les différentes voies d’exposition (respiratoire, alimentaire, inhalation, contact direct) de l’Homme aux contaminants chimiques et biologiques, en distinguant les phases clés tout au long de la vie, à laquelle s’ajoute la notion d’une seule santé (“One Health”), positionne l’expertise de l’INSU SIC comme un acteur incontournable pour évaluer les interactions entre l’environnement (dont la faune sauvage), appelée ici “éco-exposome”, et la Santé Humaine. La problématique « Santé – Environnement » doit être appréhendée à l’échelle de la Zone Critique, en couplant les démarches d’observation, de quantification, d’expérimentation et de modélisation pluri-échelles, et en développant des instrumentations innovantes.
Il s’agit alors de réfléchir collectivement au choix de proxies "santé" pertinents (contaminants chimiques aux caractéristiques écodynamiques différentes), et/ou à des paramètres abiotiques intégrateurs de ces contaminations chimiques, et susceptibles d’être suivis à haute fréquence. Ces déterminants seraient suivis sur un réseau de sites pertinents et complémentaires (usages des bassins versants, type de contamination, climat, démographie humaine et animale, type de couvert végétal, …), s’appuyant sur l’expertise des UMRs pour l’analyse fine des processus, et  dédiés à l’observation in situ (SNO/ OSU intégrés aux IR OZCAR et ILICO et les Zones Ateliers rassemblées dans le RZA, et associant le monde de la santé humaine, animale et végétale (e.g. prescripteurs, vétérinaires, microbiologistes, épidémiologistes, … ) et partenaires socio-économiques.
Répartis sur l’ensemble du territoire métropolitain et ultra-marin, ces observatoires sont propices à la création d’un « Observatoire Santé Environnement distribué » dans lequel ces proxies Santé seraient suivis en parallèle des paramètres abiotiques d’ores et déjà suivis sur le long-terme. Il serait alors possible d’étudier la dynamique spatiale et temporelle de ces marqueurs sur des sites aux caractéristiques contrastées en termes hydro-climatiques ou d’occupation des sols (démographie humaine et animale, activité industrielle, urbaine et agricole, changements paysagers). Il est ainsi envisageable d’appréhender l’impact du changement climatique, de la transition énergétique, des évènements extrêmes, et à terme de modéliser et/ou construire des scénarios prédictifs au service de l'épidémiologie prédictive, voire de définir des systèmes d’alerte : avec l’identification de périodes ou de sites où le risque d’exposition environnementale (contaminants chimiques, microbiologiques, et gènes d’intérêt correspondants) serait plus élevé.
En complément à cette approche d’observation, une meilleure connaissance des niveaux d'imprégnation du biote (à différents niveaux du réseau trophique), et des populations humaines (collaboration avec les acteurs en santé publique) par les contaminants émergents (composés organiques émergents, éléments métalliques critiques et contaminants biologiques) est une donnée essentielle pour le suivi de ces expositions. Une collaboration avec les acteurs de la santé publique (suivi de cohorte, accès aux données épidémiologiques) permettrait d'établir des liens solides entre cette exposition et l'apparition de maladies ou de problèmes de santé spécifiques. 

Besoins :
· de coordination à l’échelle nationale pour éviter des “doublons“ et favoriser les études complémentaires qui s’appuient sur l’expertises des laboratoires, sur des plateformes analytiques, et sur des sites dédiés à l’observation ;
· associer les acteurs du monde de la santé (e.g. des acteurs médicaux aux associations de malades) et notamment les toxicologues et épidémiologistes à l’échelle des “territoires d’observation”.
Verrous /Défis: 
· bien identifier et faire connaître l'expertise du domaine SIC de l’INSU pour appréhender la dynamique des contaminants microbiologiques et chimiques dans l’environnement.

IV) Enjeux données et modèles 
1) Observation (liens avec atelier 3 « Observons nos observatoires »).
Les recherches fondamentales s’intéressent à la dynamique et à la spéciation des contaminants, dans les différents compartiments de la Zone Critique, à des fins de modélisation de leur (bio)disponibilité, en intégrant les interactions avec les organismes vivants et les phases porteuses de contaminants (Fig. 1). Les observatoires INSU et INEE, ainsi que les LMI au Sud, offrent une variété de conditions climatiques, de niveaux et contextes d’anthropisation, permettant de développer des recherches interdisciplinaires sur les contaminants et leurs impacts environnementaux et sanitaires à différentes échelles de temps et d’espace. Ces observatoires pourraient être développés (stations expérimentales, développement instrumental à bas coût pour la mesure in situ haute fréquence de contaminants, suivi de cohortes…) et mieux exploités afin de répondre à des besoins d’observation dans différents domaines : écotoxicologie, santé-environnement, développement de capteurs in situ haute fréquence connectés, notamment pour le suivi d’évènements extrêmes… Fort de ces expertises, il conviendra de réfléchir activement au choix de proxies pertinents de contaminations ou de pollutions (e.g. contaminants chimiques aux caractéristiques écodynamiques différentes, contaminants biologiques, ADNe), et/ou à des paramètres abiotiques intégrateurs de ces contaminations chimiques, et susceptibles d’être suivis à haute fréquence. D’importants verrous analytiques et méthodologiques subsistent pour analyser les contaminants à haute fréquence, notamment en lien avec le degré de sophistication des instruments de labo, peu ou pas compatibles avec les contraintes du terrain, ou l’échantillonnage (protocoles, stratégie, représentativité, conservation). Ces difficultés revêtent une importance particulière lorsqu'il s'agit de la spéciation ou de la détermination des sous-produits de dégradation. Des innovations potentielles pourraient émerger du développement de capteurs peu coûteux ou d'un "réseau de capteurs hétérogènes" (en lien avec INSIS, Terra Forma, atelier 9 "Responsabilité environnementale"), d'échantillonneurs passifs, de biocapteurs, de bioindicateurs de pollution, ou de RiverLabs, par exemple. Les défis techniques liés à l'adaptation sur le terrain demeurent fondamentaux, les capteurs chimiques de très haute qualité développés en laboratoire étant confrontés, in situ, à des problèmes d'interférence et de biofooling, par exemple.
Besoins : 
· AAP instrumentation pour « sortir les méthodes et instruments des laboratoires » ;
· Plateforme nationale mécanique/électronique/électrotechnique/informatique pour élaborer de nouveaux outils ;
· Reconsidérer le maillage territorial, en particulier les disparités régionales en termes d'équipements et de moyens ou concentrer nos ressources sur un observatoire particulièrement bien équipé et pluridisciplinaire ;
· Intensifier les échanges avec diverses communautés de modélisateurs afin d'ajuster et de préciser les protocoles, ainsi que de déterminer les analyses les plus pertinentes et utiles (par exemple, la filtration à 0,2 µm ne permet pas de doser le dissous mais, bien souvent, une suspension colloïdale) ;
· Besoin RH en suivi et traitement de données issues des observatoires ;
· Besoin RH pour aider à la mise en œuvre des approches de sciences participatives sur les observatoires ;
· Assurer une continuité spatiale de la modélisation incluant la connectivité latérale et une approche bijective des continuums (à différentes échelles, etc.), ainsi qu’une continuité temporelle requise pour étudier les héritages, et la résilience, voire les points de bascule de certains compartiments.
2) Expérimentation et analyse.
Des progrès dans l’analyse du comportement et du devenir des contaminants, et de leurs phases porteuses (ex: particules, colloïdes), dans des systèmes biogéochimiques de l’échelle atomique/moléculaire jusqu’au mètre sont en cours via le développement de nouvelles méthodologies, dispositifs expérimentaux et couplages alliant spectroscopie (ex: EXAFS bulk), spectrométrie, imagerie (ex : spectro-microscopie synchrotron, Nano-SIMS, nano-FTIR, STEM, (nano)tomographie X, dispositifs micro- et milli-fluidique, micro- et mésocosmes, etc…), entre autres. Bien que ces technologies ne soient pas toutes récentes, les méthodes et les instruments qui y sont associés sont en constante évolution. Les enjeux résident dans l'évolution permanente des techniques, les innovations dans le couplage des méthodes, et surtout dans l'ouverture à la communauté, permettant l'application de ces méthodes à des questions nouvelles, des disciplines particulières, ainsi qu'à différentes matrices. Le développement du couplage de ces méthodes avec les approches isotopiques et les datations permettrait dans certains cas de replacer les processus moléculaires dans les évolutions à long-terme des systèmes, ce qui est encore peu mis en œuvre. Il est également nécessaire de développer de nouvelles approches expérimentales couplant des expériences in situ (sur le terrain), en mésocosmes, des systèmes simplifiés à l’extrême au laboratoire, et de la modélisation numérique (liens avec ReGEF), co-construites entre différents experts multi- et interdisciplinaires. Des outils statistiques pour le design des expériences de façon à optimiser le travail en laboratoire, ainsi que des procédures pour faire le saut d’échelle (de l’échelle moléculaire à l’échelle macroscopique) pourraient être développés. Ce dernier point implique un rapprochement avec les communautés scientifiques qui travaillent sur les procédures d’homogénéisation.
De nouvelle idées d’instrumentations et de modélisation pourraient être inspirées de ce qui est fait dans les autres communautés, et appliquées/adaptées aux SIC, par exemple : 
· De nouvelles techniques synchrotron (HERFD-XANES, XRS, RIXS, Aspects dynamiques des réactions avec le X-FEL nano-picoseconde), pour sonder la spéciation ou les dynamiques réactionnelles ;
· Il existe un besoin important de mettre en œuvre des outils de modélisation numérique aux échelles moléculaires et nanométriques afin de comprendre le fonctionnement des interfaces solide-solution-contaminants. Cela englobe des techniques telles que la DFT (Théorie de la Fonctionnelle de la Densité), la dynamique moléculaire, la chimie quantique, et l'électrocinétique. 
· Nouvelles approches d’analyses non-ciblées des contaminants (non-target screening, i.e., Orbitrap) et analyses isotopiques, de composés-spécifiques et de marquage isotopique pour l’étude des sources, de la spéciation et de la transformation des contaminants dans les compartiments environnementaux. 
· Nouvelles méthodologies et traitement de données pour optimiser l’utilisation des outils existants (liens avec l’atelier 9 « Responsabilité environnementale ») (ex: spectroscopies UV-vis, infrarouge, XAS au synchrotron, approches chimiométriques). 
· Certaines techniques, “classiques” pour d’autres domaines, sont largement sous-exploitées en SIC (ex : RMN, diffusion de neutrons, raman).

L’INSU est globalement doté d’un puissant parc analytique, en structuration notamment via ReGEF. D’importants verrous existent non seulement sur les développements analytiques, mais également sur la préparation d’échantillons variés (eaux, sols, minéraux, biologiques ; homo/hétérogènes). Cela limite les prestations d’analyse et l’ouverture à la communauté des nouveaux développements analytiques (liens avec ReGEF). Autre exemple en lien avec la problématique “échantillon”, au synchrotron, des équipements pour garantir l’intégrité des échantillons naturels sensibles (notamment sous le faisceau des synchrotrons de nouvelle génération) sont nécessaires afin de pouvoir profiter de ces techniques dans différents contextes pertinents pour les SIC.
Besoins :
- pour économiser du temps de faisceau synchrotron, aller vers des runs partagés, une banque ouverte de spectres de références avec leurs métadonnées
3) Modélisation
Un des défis majeurs sera de développer une modélisation intégrée multidisciplinaire, pour l’évaluation des risques environnementaux et de la vulnérabilité des socio-écosystèmes (Fig. 1), à différentes échelles : de la molécule (ou du gène) à l’individu et la population, dans les différents compartiments de la zone critique (y compris les interfaces), à différentes échelles de temps et d’espace. Une des forces de la modélisation est de pouvoir aborder toutes les échelles spatio-temporelles (lien avec atelier 8 « Intégration des différentes échelles d'espace et de temps dans la Zone Critique »).
Cependant, d’importants verrous aux interfaces entre les échelles subsistent. Par exemple, (1) La modélisation moléculaire doit évoluer vers une augmentation de la complexité des systèmes modélisés (complexité chimique, interfaces solide-liquide, systèmes désordonnés) (rôle des modélisations à mésoéchelle, dynamique Brownienne, Boltzmann sur réseau…), (2) les modèles de transfert à l’échelle du pore vers le bassin versant, (3) les modèles écotoxicologiques vers le réseau trophique et la santé des écosystèmes.
Comment identifier les points de bascule, en lien avec l’exposition aux contaminants, dans la réponse des organismes ou dans le fonctionnement des écosystèmes et comment les intégrer dans des modèles de prédictions pour obtenir des trajectoires ? Le développement de modèles spatialement explicites en écotoxicologie, liant toxicocinétique et toxicodynamique, reste un front de science. Comment intégrer physiologie et adaptation à différents niveaux d’organisation dans les modèles ? Spéciation et produits de dégradation issus de la transformation abiotique (photolyse, hydrolyse, réactions radicalaires) ou biotique (métabolites) ?
Il est également nécessaire de réfléchir au développement de nouveaux outils de modélisation du transport réactif des contaminants, incluant la spéciation des contaminants et la formation (cinétiquement limitée) de produits de dégradation, la spéciation redox des éléments traces métalliques, ou du lien entre spéciation- biodisponibilité-toxicité (« biotic ligand model » amélioré) en renforçant des collaborations efficaces multi- et inter-disciplinaires, avec les observatoires (données pour tester et valider), les expérimentateurs (données pour calibrer et tester), les mathématiciens (développer les modèles numériques) et informaticiens (développement des logiciels). Ces modèles pourraient être basés sur des approches mécanistiques, statistiques (notamment big data et IA) ou leur combinaison.
Concernant le risque microbiologique pour l’Homme ou l’animal la modélisation de la dissémination spatiale d’agents pathogènes ou de gènes d’intérêt en santé publique (de virulence ou de résistance), est confrontée aujourd’hui à des verrous majeurs : quels sont les réservoirs environnementaux ? Quel est le rôle du résistome ou du pangénome environnemental dans l’acquisition ou la dissémination de facteurs de virulence ? Quelles sont les niches écologiques favorables à cette dissémination, y compris les microbiotes de la faune sauvage ? A contrario, quels sont les environnements favorables à l’atténuation de ce risque ?  Quel est l’impact du dérèglement climatique sur ces dynamiques ? De même, face à l’augmentation des épisodes d'efflorescences algales ou bactériennes productrices de toxines (phycotoxines, cyanotoxines), une modélisation du risque est confrontée à un manque de connaissance sur le déterminisme de la production des phycotoxines et cyanotoxines. 
Besoins : 
· Structurer les communautés de modélisateurs en lien avec les contaminants (spéciation géochimique, écotoxicité, transport réactif), par exemple via la création d’un (ou plusieurs) groupement(s) de recherche afin de catalyser ces développements de modèles 
· Création d’une plateforme en modélisation (avec personnel technique dédié) pour accompagner les projets des équipes focalisées sur l’observation et l’expérimentation et, ainsi, mieux intégrer des activités de modélisation dès la conception des projets (et non comme un WP final) 

V) Contaminants, pollutions et SHS
Il est crucial de renforcer l’intégration des sciences humaines et sociales (SHS) dans la compréhension ontologique, axiologique et praxéologique des choix de sociétés et de l’évolution du droit de l’environnement et des réglementations vis-à-vis de la formulation de nouvelles substances, de leur mise sur le marché et de leur cycle de vie, et la résolution des conséquences environnementales liées aux pollutions ponctuelles et diffuses, en lien avec la réhabilitation, les préjudices et la justice sociale et environnementale. Une co-construction plus systématique de projets SIC sur les pollutions avec les SHS permettrait d’intégrer des aspects essentiels : 
Réflexivité : Élaboration d'un cadre interdisciplinaire réflexif pour l'étude des contaminations et des concepts liés aux pollutions, tels que l’émergence, l’impact, la remédiation, le préjudice humain et non-humain. 
Compréhension des valeurs, des jeux d’acteurs et du comportement humain : Besoin de mieux comprendre les principes et les fondements sociaux, politiques, culturels et économiques sous-tendant l’élaboration, la production, la distribution, la diffusion et l'utilisation de substances polluantes. 
Contexte culturel ou régional : Prendre en compte les différences sociales, économiques et culturelles, ainsi que les contextes (écologique, juridique, gouvernance) locaux dans la compréhension du problème et dans la conception de mesures de gestion environnementale. En particulier l’intégration du vivant non-humain dans les prises de décision, le droit et les modes de gouvernances des contaminations environnementales constituent des verrous.   
Participation citoyenne : favoriser l’intégration des savoirs non académiques et des citoyens dans l’élaboration et le suivi de recherches autour d’un enjeu de contamination (sciences participatives). Il s’agit en particulier d’analyser le lien et les temporalités entre les observations, l’analyse des conséquences, l’alerte, les décisions, la gestion et la gouvernance, pour définir des schémas participatifs de gestion des problématiques environnementales. 
Acceptabilité sociale : Prendre en compte les perceptions, les valeurs et les préoccupations de la population. 
Éducation et sensibilisation : besoin de développer des programmes éducatifs de prévention et sensibilisation adaptés aux besoins spécifiques de chaque pollution et de chaque population.
Ces aspects ont été identifiés mais bien d’autres seraient pertinents et devront être abordés : en économie de l’environnement, en géographie sociale, etc.
En termes de transdisciplinarité, il s’agit de repenser la façon d’interagir et de co-construire des projets de recherche avec les SHS, mettant en jeu des liens avec des dynamiques citoyennes et les acteurs socio-économiques, notamment en favorisant l'émergence de questions de recherche communes et en mettant en œuvre des structures et des communautés épistémiques autour d’enjeux sociétaux communs sur les contaminants (liens Atelier 5).

3/ Aspects transverses :
Nouveaux métiers :
RH interface avec les pouvoirs publics et mise en œuvre sciences participatives,

RH :
· RH chimie analytique / IR chimie analytique,
· RH pour l’automatisation de l'acquisition de données (électronique, électrotechnique, mécanique, programmation logicielle, etc…),
· RH pour le numérique, les sciences de la donnée, le traitement de données : mathématiciens, informaticiens, programmeurs, IA, big data, bases de données,
· RH sur l’exploitation de données issus des observatoires,
· RH bio-informaticiens : traitement de données (méta)-omiques,
· RH pour la conduite et la pérennisation de suivis long-terme (e.g. Observatoires, ZA, living labs),
· Moyens dédiés pour les zones d’études difficiles d’accès (recherches au Sud, hautes altitudes/latitudes, milieux souterrains, etc.).
· AAP pour projet à risques

Formations (continue) :
· Quel est notre impact environnemental (en termes de quantité de contaminants au laboratoire)? Comment le limiter ? (ex : jeter ou réutiliser les tubes plastiques),
· Co-construction de projets (ex: avec les SHS), animation,
· Découverte des outils de modélisation et, surtout, (1) ce qu’ils peuvent apporter dans les projets et (2) comment les intégrer au mieux dans les projets (par ex. : en connaissant leurs limites).

4/ Éléments éventuels pour alimenter le bilan des dernières prospectives :
Temporalité des processus : des avancées ont été réalisées pour une meilleure prise en compte de la temporalité des processus réactionnels et des transferts vers le vivant, la représentation des trajectoires fonctionnelles des écosystèmes face à des contaminations anciennes, mais la modélisation des mécanismes cinétiques à l’échelle moléculaire reste un enjeu, de même que l’évaluation des effets inter et/ou transgénérationnels de l’exposition aux contaminants.
Transferts entre compartiments : l’utilisation d’archives environnementales a permis de mieux contraindre les transferts entre les différents compartiments de la Zone Critique et d’améliorer la modélisation à grande échelle des flux de contaminants mais certaines zones critiques frontières (glaciers tempérés et tropicaux, zones humides de haute altitude, certaines îles, …), menacées par des changements rapides, méritent une attention particulière.
Risques associés aux émergents et Multi-stress : l’identification et la quantification des polluants émergents et de leurs effets sur le vivant à faibles doses ont connu des avancées majeures, notamment via le développement de l’analyse non ciblée et d’indicateurs d’impacts globaux via les approches omiques, l’utilisation de mésocosmes. La communauté SIC s’est saisie de la question des drivers environnementaux de l’antibiorésistance. Mais la modélisation du comportement des polluants émergents dans l’environnement et de leurs effets sur l’écosystème et la santé humaine demeurent des enjeux majeurs, en particulier dans le cas des « cocktails » et des effets à long terme.
Liste d’éléments factuels de structuration de la communauté au cours des dernières années (à compléter lors du colloque) :
· La communauté s’est appropriée les outils moléculaires ⇒ nouveaux besoins, par exemple en traitement de data ;
· Expérimentation mésocosme/bioréacteur : réseau RéGEF ;
· GDR Polymer et Océan : structuration plastiques aquatiques / en extension vers le continental
· Réseau Ecotoxicomic
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